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Abstract

In this work we use unitarized procedures on weak coupling theories such as First Born
and First Order Many Body Theory, to describe the collision processes. We evaluate these
models studying differential cross sections and alignment and orientation parameters in
the intermediate energy range for electron-helium collision. We study elastic and inelastic
processes from the ground state to any level belonging to the n = 2,3 manifold.

The unitarization procedure is more effective on the excitation of triplet states. We

propose a physical explanation to understand how the unitarization procedure acts on the
description of the scattering processes.
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Resumo

Neste trabalho estudamos o efeito da unitarizagdo sobre teorias de acoplamento fraco
na descri¢io do processo de colisao, as aproximagoes de Born e da Teoria de Muitos Corpos
em Primeira Ordem. Avaliamos trés modelos unitarizados, estudando segdes de choque
diferenciais e parametros de orientagio e alinhamento para o espalhamento de elétrons
pelo atomo de hélio, na regido de energias intermediarias. Analisamos os casos de espa-
lhamentos elastico e ineldsticos, para excitag¢oes a partir do estado fundamental, levando
a estados dos niveis 2 e 3,

Um dos resultados mais interessantes é a melhor descrigio da excitagio de estados
tripleto, através da aproximacio de teoria de muitos corpos unitarizada. Propomos uma
explicagao fisica dos efeitos da unitarizacio sobre a descrigao do processo de excitagéo.
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Capitulo 1

Introducao

Além da motivacdo natural, a nivel de Ciéncia Basica, em compreender de forma
mais completa possivel a fisica envolvida no espalhamento elétron-atomo, o estudo dessas
colisdes pode levar a avangos significativos do conhecimento em outros ramos da Fisica.

O estabelecimento de modelos tedricos que permitam fazer previsdes confiiveis de
secoes de choque para tais espalhamentos na regido de energias intermediarias é relevante,
por exemplo, em Astrofisica, para que se possa compreender melhor fenémenos que ocor-
rem em atmosferas estelares. Em Cosmologia, o conhecimento de se¢oes de choque para
excitagao de estados tripleto do hélio é importante pois pode, subsidiando a determinagao
de fracdes de massas primordiais, ser um dos testes para teorias como a do Big Bang a
respeito da origem do universo [Fer86]. Além disso, tal conhecimento tem utilidade em
Fisica de Plasmas, ji que o processo de aquecimento de plasmas é realizado através de
choques de elétrons com atomos e fons. Do mesmo modo se compreende a importéncia
da obteng¢ao de se¢des de choque para aplicagdes em Fisica de Lasers (nos lasers a gas, a
excitagao dos atomos é produzida por colisdes com um feixe de elétrons).

Célculos teéricos objetivando a obtencio de se¢oes de choque, particularmente para o
espalhamento elétron-hélio, tém sido efetuados desde os primérdios da Mecanica Quan-
tica. Por exemplo, a primeira aproximagio de Born (FBA) e a aproximagao de Born-
Oppenheimer (BO) foram utilizadas por Massey e Mohr [MaM31, MM33b] para obter
segdes de choque totais de excitagdo de estados singletos e tripletos do hélio (a partir do es-
tado fundamental). Esses primeiros trabalhos teéricos utilizavam fungdes analiticas, como
a fun¢io de Hylleraas [Hyl29] e orbitais hidrogénicos como aproximagoes para as fungdes
atomicas radiais do hélio, e encontram-se revisados em Moiseiwitsch e Smith [MoS68].

Até a década de 70, a maioria dos trabalhos na drea trazia apenas informagdes sobre
segoes de choque totais. A partir de entao, técnicas experimentais permitiram a medida de
secdes de chogue diferenciais, e ficou claro que, na faixa de energias intermediarias, muito
embora aproximagdes simples como FBA. em alguns casos fornecessem valores razoaveis
para a segio de choque total, havia discrepancias sérias entre o comportamento angular



{se¢Oes de choque diferenciais) previsto por essas aproximagoes e medidas experimentais,
notadamente para angulos grandes (espalhamentos inelasticos).

Além disso, a pesquisa na area ganhou novo impulso com a publicagao dos primeiros
trabalhos tedricos (Macek e Jaecks (MaJ71]; Wykes {WykT72]; Fano e Macek {FaM73]) e
experimentais (King et al. [KAR72}; Eminyan et al. [EMS73]; Standage e Kleinpoppen
[StK76]) estabelecendo a possibilidade de obter mais informagoes sobre a colisao do que
se poderia conseguir com os experimentos tradicionais de medidas de se¢oes de choque
diferenciais e totais, Tais informagdes adicionais estavam contidas nos parametros de
orientagdo e alinhamento, determinados através de experimentos de coincidéncia elétron-
foton (Eminyan et al. [EMS73]; Standage e Kleinpoppen [StK76|; para uma revisao recente,
ver Andersen et al. [AGH88]; Slevin e Chwirot [SIC90]), e motivaram a busca de novos
modelos tedricos para a descrigao desses mesmos parametros, ja que as aproximagoes
simples a que nos referimos, FBA, BO e Eikonal forneciam previsoes insatisfatdrias, como
por exemplo um valor nulo em todo o intervalo angular para o parametro de orientagao,
contrastando completamente com os dados experimentais.

1.1 Modelos tedricos

Resultados tedricos para a se¢iio de choque e os parametros de coeréncia e correlagao
foram obtidos para o hélio por varios métodos, no caso da excitacio dos estados singleto
e tripleto.

Uma primeira classe de teorias busca a resolugao de um conjunto de equagdes acopla-
das,

(V24 k2)Fu(r) = Y Unm Fn(r)

onde a soma se estende, na pratica, a um nimerc limitado de niveis discretos do alvo, sendo
chamado de elose-coupling ou método de acoplamento forte. Os melhores resultados de
secoes de choque diferenciais (scd's) e parametros de coeréncia e correlagio siao os de
close-coupling.

Tais grandezas ja foram obtidas empregando o close-coupling incluindo cinco estados
[BCH79, FBB79, FBK80, CNL83|, onze estados {BBF85, FBK87] e dezenove estados!
[BFF87, FBK88, FBK90] para energias até 30 eV, e acima de 80 eV.

Todavia, trata-se de um método que requer grandes recursos computacionais, tendo
sido aplicado originalmente apenas no caso de atomos leves. Posteriormente foram in-
cluidos efeitos relativisticos via Breit-Pauli e, mais recentemente, para clementos com
major ntimero atomico, utiliza-se o método relativistico da matriz R (Dirac R matriz
method); ver. e.g., Wijesundera et al. [WGN91,WPGI1]. Além disso. na regiao entre 30 e

1J4 foi realizado o calculo com 29 estados, i.e., englobando todos os estados até o nivel 5 (inclusive), ¢
estudando a convergéncia da expansao do close-coupling [SBBS0].



80 eV, sua implementa¢do via matriz R apresenta ressonancias espurias que acabam por
comprometer a qualidade dos resultados nesse intervalo de energia.

Também, segbes de choque e pardmetros de alinhamento e orientagao foram calculados
sob a aproximacio Fikonal multicanal, um método semiclissico [FMc75, MaF87, MaF90}
(observe-se que, neste caso, se¢bes de choque e parametros sao dados no intervalo angular
entre 0 e 40 ou 50 graus).

Qutra classe é constituida dos métodos de acoplamento fraco, tais como ondas distor-
cidas [MM33a] e os derivados de teoria de muitos corpos [STY70, CT71a, CT71b]. Eles
pressupoem desacoplamento entre os canais, e fornecem bons resultados para excitagao
dos estados singleto na regiao 40-80 eV.

Utilizando a aproximagio de Ondas Distorcidas (DW), foram obtidas se¢des de choque
integrais e diferenciais e parametros de alinhamento e orientagdo para a transigao
11§ — 2P [MaS73, BtW76, SMc76, BMc79, StM81, MaW83, BMV87| com a energia
do elétron incidente entre 40 e 200 eV (é também para essa transigdo que existe um maior
nimero de dados experimentais). Segdes de choque para excitagido de outros estados do
nivel 2 (singletos e tripletos), e também do nivel 3 foram calculados nessa aproximagao,
bem como parametros associados a transigoes para 2! P, 3'P, 23P, 33P, 3'D e 33D a
partir do estado fundamental [SMc76, BMc79, BMV87, BaM88].

Através da aproximag¢do de primeira ordem da teoria de muitos corpos (FOMB),
calculou-se se¢des de choque e parametros de coeréncia e correlagao para varias ener-
gias entre 30 e 80 eV, para excitagao de estados dos niveis 2 e 3 do hélio {TCT74, ChT75,
MPC78, CaC86, CsC86, CaC87, Me(88].

Entretanto, os resultados relativos a excitagdo dos estados tripleto (por todos os
métodos referidos) ainda nao sdo satisfatorios.

1.2 A unitarizacao

Parece-nos, portanto, ter sido criada uma consideravel lacuna entre o método do close-
coupling, que pressupde acoplamento forte entre estados (mas, por outro lado, com grande
exigéncia de poténcia computacional), e os métodos de weak coupling, como oundas distor-
cidas e many-body, que foram bastante explorados. Numa posi¢ao intermediéria, situa-se
uma classe de formulagdes alternativas, baseadas em procedimentos de unitarizacao que,
de um lado, podem ser de implementacdo (numérica) relativamente simples, mas de outro
incluem a possibilidade de acoplamento entre estados.

Julgamos que tais procedimentos unitarizados nao foram ainda suficientemente explo-
rados, e motivamo-nos a analisar o efeito da unitariza¢ao quando aplicada sobre teorias
de weak coupling. Iniciamos estudando tais efeitos sobre uma aproximacao simples como
Born. Posteriormente discutiremos a aplicagdo do mesmo procedimento de unitarizagao
(chamaremos unitarizacao de Seaton. [Sea61]) sobre uma aproximacao de muitos corpos
em primeira ordem. assim como comentaremos uma segunda forma (devida a Percival,



[Per60]) de implementar o procedimento de unitarizagao.

Aplicamos tal método ao espalhamento elétron-hélio, porque além da quantidade de
dados experimentais relativos a segdes de choque existentes, hd também muitos dados
adicionais sobre parimetros de coeréncia e correlagdo.

Utilizamo-nos da interessante sugestao de Seaton [Sea6l], que consiste em obter a
matriz R de reatancia e, a partir desta, obter a matriz T de transmissao. Ao invés de
trabalhar, como de costume, com condig¢des de contorno que fornecam a matriz de espalha-
mento S (ou com a matriz T a ela associada, T = 1-8), obtida através do comportamento
assint6tico da fungao radial F do elétron espalhado dado pela expressao,

lim F(r)~ekrm=13) g,  — eFlhm=i2) g,

=00

(S deve ser uma matriz unitaria, St = S—!), Seaton propde que se calcule a matriz R de
reatancia, obtida de uma condigao de contorno diferente para F(r):

,lLIEOF(T) ~ sen(ksr — l%)é,-'f + cos(ksr — !%) B ¢

sendo R uma matriz real e simétrica, f; 7 = Ry ;.
A relagio entre T e R, dedutivel através das expansdes assintéticas acima, é
2R

Tz_l—z'R' (1.1)

Num caso em que fosse possivel obter resultados exatos, como para o espalhamento por
um potencial central, nao haveria diferenca entre o procedimento convencional de obter
a matriz T, e o procedimento unitarizado que se baseia no calculo da matriz R. Mas
num caso mais geral, como para espalhamento multicanal. qualquer formulacao adota
alguma aproximag¢ao. Exatamente por isso, os resultados para amplitudes de espalhamen-
to obtidos calculando-se diretamente a matriz T seriam distintos daqueles que se obteriam
do cdlculo da matriz R e desta a matriz T (1.1).

Calcular a matriz T a partir de (1.1) é um procedimento que possui dois aspectos
interessantes. O primeiro é o de promover o acoplamento dos diversos estados atomicos
considerados no calculo, devido a inversiao da matriz (1 — i{R) e ao produto com —2:R. O
segundo é que a matriz S de espalhamento, de acordo com esse esquema, vale

1+iR
S=-TETTR

e é garantidamente unitdria, o que nao ocorre em geral. Particularmente, para a aproxi-
magio de Born usual. tem-se

Tgorn = —21R . (1.2)

o que leva a uma matriz S = 1 + 2{R nao unitaria.



A n#o unitariedade da matriz S se traduz fisicamente em perda ou ganho no fluxo de
particulas, o que certamente influi sobre a qualidade das grandezas calculadas, relacionadas
_ com o processo de colisao.

E bom observar que as transformagdes de Seaton, T = (—2iR)/(1—iR), ou de Percival
[Per60}, T = 1 — =%’ n3o sio em si transformacdes unitarias. Por unitarizagdo enten-
demos que a matriz S, obtida a partir dessas transformagdes, é garantidamente unitaria,
o que em geral nio ocorre nas aproximagoes comumente utilizadas em Fisica Atdmica.

De outro lado, o método de unitarizagao (implementado, por exemplo, via equagao
(1.1)) apresenta a vantagem adicional de ser aplicivel em qualquer intervalo de energia, e
pode ser estendido para o espalhamento por atomos de maijor nimero atomico.

1.3 Estudo analitico da unitarizagao: um caso simples

Nesta secdo faremos uma analise das corre¢des introduzidas pela unitarizagao num caso
" particularmente simples.

Para podermos efetuar analiticamente os célculos necessarios a implementacao do cal-

culo unitarizado, restringimo-nos a transigdes eldsticas e inelastica envolvendo unicamente
os estados singleto 115, 2! P do hélio.

Como as ondas parciais mais baixas dao as maiores contribui¢bes & amplitude de es-
palhamento, utilizaremos:

Lmﬂ.’: Lmax
funitariz = Z funitariz + {fBorn tot — Z fBorn parc}

L=0 L=0
;jonde a soma de ondas parciais da amplitude unitarizada, calculada via
2iR
T=-—-——xg
1-:R’
é completada com a aproximagio de Born usual.

Por simplicidade de calculos, tomaremos L., = 0, isto &, unitarizaremos apenas a
primeira onda parcial.

Utilizando a expressao {BuE83]

. T NN '
f=1 k,kf Z it V2l 41 Cf‘gogfﬁo C:Tl!-li'n’ﬁlu Y}Jma(f’, (p) Trus
Ll

que fornece a amplitude de espalhamento f como uma expansio em ondas parciais da

matriz T, notamos que para o momento angular total L = 0 e para o sistema com dois
niveis, T & uma matriz 2 x 2.

Com a notagio

~



a matriz T sera dada por

-1
__WR a8 1 —ia  —ig
T=1om = 21)(ﬁ 7)( -1 l—iv) '

Podemos fazer a expansio

1 .
1__Z_R_1+1R+O(R)

- 2iIR . 2 3

T = ToR- 2iR + 2R“ + O(R”)

ou seja, até segunda ordem em R,

. . 2 2 dla+7)
T = -2iR ¢ 2____. B 24 +ﬂ r' 7 )
iR + 2R 21R+2(ﬁ(a+7) Ty g

Note que o primeiro termo do lado direito corresponde & aproximacdo de Born. de modo
que o termo 2R? pode ser visto como uma primeira corre¢ao para a matriz T resultante
do processo de unitarizagao.

Como queriamos mostrar, a unitarizagio claramente leva a uma corre¢ao (ue mistura
as componentes da matriz R correspondentes as varias transigoes.

Observe que as expressoes anteriores para T sdo independentes de qual tenha sido a
aproximacdo especifica utilizada para R.

Antes de analisarmos a expressao acima, observemos valores tipicos para a matriz de
reatancia na aproximacao de Born, que correspondem a energia total de 40,1 eV:

R - ( a 8 ) _ ( 0,743 —0,031 )
g v -0,031 0,595

Notemos que todos os clementos de matriz sio menores que um, portanto poténcias
crescentes de a, 3,7 tém a tendéncia de decrescerem em médulo. Observemos também
que o termo nao-diagonal é uma ordem de grandeza menor que os termos correspondentes
a0 espalhamento eldstico (i.e., diagonais).

A correcdo do termo eldstico 11§ — 118 é 2(e? + #*) = 2a? pois 3 & o, ¢ a corregdo
comporta-se como se nao houvesse acoplamento de canais no caleulo da amplitude de
espalhamento elastica.



Por outro lado, a corregao 283(« + v) é comparavel a 3, isto é, a corregao é bastante
significativa neste caso.

Desse modo, a influéncia do acoplamento se faz notar para a transigao 115 — 21 P.

Mais ainda, como R é real, as corregoes de segunda ordem em R que acabamos de
calcular sio da mesma ordem de grandeza e defasadas de 90° no plano complexo com
relacao & aproximagac de Born, o que ocorre para os espalhamentos eldsticos e inelastico,
mudando de maneira significativa a amplitude de espalhamento.

O capitulo 2 apresenta uma breve revisio dos conceitos de matriz densidade e coeréncia,
e introduz os parametros de alinhamento e orientagao, comentando sua determinagao nos
experimentos de coincidéncia elétron-{éton.

No capitulo 3, apresentamos nossos resultados utilizando a unitarizacao de Seaton so-
bre a aproximacgao de Born (UBA), para segdes de choque diferenciais correspondentes
a energias do elétron incidente entre 30 e 80 eV, nos casos de espalhamentos elastico e
ineldsticos (a partir do estado fundamental) levando a estados singleto e tripleto dos niveis
2 e 3. Mostramos também resultados UBA para parametros de orientag¢io e alinhamento.
Analisamos o procedimento de unitarizagao alternativo de Percival, comparando suas pre-
visdes com aquelas derivadas da unitariza¢ido de Seaton.

No capitulo 4, empregamos a unitariza¢io de Seaton sobre a aproximagao de primeira
ordem de teoria de muitos corpos, mostrando resultados para segdes de choque e parime-
tros obtidos sob essa aproximagao.

O capitulo 5 apresenta as conclusdes do trabalho.

Nos apéndices A e B, esbogamos o cilculo da amplitude de espalhamento e matriz
de reatancia na aproximacao de Born, para a colisio elétron-hélio. O apéndice C apre-
senta breve descrigao dos programas desenvolvidos para a implementag¢io dos trés modelos
unitarizados discutidos no trabalho.



Capitulo 2

A Matriz Densidade

Neste capitulo introduzimos o conceito de matriz densidade, que permite o cdlculo de
todas as grandezas fisicas mensuraveis para o sistema fisico a ela associado. No caso de
nosso interesse, o espalhamento elétron-atomo, através da matriz densidade serao obtidos
segoes de choque integrais, diferenciais e os parametros de coeréncia e correlagao.

Comentamos também conceitos de fisica estatistica, associados a técnicas explorando
as simetrias do sistema fisico em foco, permitindo a compreensao do que vem a ser feixes
polarizados, coerentes, incoerentes, bem como alinhamento e orienta¢ao de um atomo,
produzido por colisao com um elétron.

Tais conceitos serao discutidos de forma breve, inseridos sempre dentro de exemplos de
interesse especifico deste trabalho. Para detalhes, citamos o texto de Blum [Blu81} sobre
matriz densidade.

Dentro desse contexto descreve-se as experiéncias de coincidéncia elétron-{éton, cujos
resultados orientam os trabalhos teéricos da area.

2.1 Matriz densidade para um sistema de particulas de
spin 1/2

Usualmente, em Mecinica Quantica, trabalha-se com estados de sistemas fisicos que
sdo representados por uma func¢io de onda. Entretanto, hé situagoes em que ndo é possivel
associar uma tnica fun¢io de onda ao sistema, mas apenas associamos probabilidades a
certo conjunto de autoestados, o que se relaciona com o processo de medida das grandezas
fisicas efetuado sobre o referido sistema. Dai a necessidade de adotar procedimentos
de médias estatisticas, o que é operacionalizado adequadamente pela matriz densidade,
introduzida em 1927 por von Neumman [Neu27].

Consideremos, inicialinente, um feixe de particulas de spin 1/2. Uma possibilidade é
a de que todas as particulas se encontrem num mesmo estado, caracterizado por



Ix) = a4

+3>+a
5 ) +a-

)

2

onde | + 1/2) e | — 1/2) sao os estados de spin up e down, respectivamente, com relagao
a um eixo z. Nessas condigdes, diz-se que o feixe encontra-se num estado puro, ou seja,
passando tal feixe por um aparato de Stern-Gerlach, é possivel encontrar alguma orientagao

do magneto tal que todo o feixe seja transmitido.

Um modo de caracterizar essa situagio ¢ através do vetor de polarizagao, com compo-
nentes

Fi= (Xlatl)() ) izI’yaz

. _(01 o0 =Y 10
T L) PTG 0 ) TP Lo~

sio as matrizes de Pauli. Se tomamos |x) normalizado, ¢, e a_ podem ser escolhidos
convenientemente assim:

onde

i )—cosg ‘+1>+ei*°sen€ ‘—l>
XI=% M2 2 |72

e, calculando-se P, obtém-se um vetor de mddulo unitirio, orientado segundo os angulos
# e ¢ (coordenadas esféricas).
Para um estado puro, |P| = 1 e o feixe & dito completamente polarizado; se o magneto

de Stern-Gerlach for orientado paralelamente a P, o feixe de particulas o atravessara
completamente.

Chamamos de estados de mistura os estados que nao sao puros. Por exemplo, se
um feixe é preparado juntando N, elétrons no estado (puroe) |x1) e N2 no estado |x3), a
polarizagao é calculada através da média estatistica

P, =W, (Xliai|x1)+w2(x2ldl' |X2) , t=z,Y,3,

Ny Na

Wi=—-—, W:——,
TTONEN R NN,

decorrendo 0 < |P| < 1 (a extensao para mistura com mais de duas componentes é
imediata).

No caso em que P = (), fala-se em feixe ndo-polarizado, e quando 0 < P < 1. tem-se
um feixe polarizado. ’



Introduzimos, para o caso do referido feixe de elétrons, a defini¢io do operador densi-
dade (ou operador estatistico) p,

p=Wix1) (al + Wax2) (x|

(com os pesos W; verificando 3, W; = 1).

A matriz densidade corresponde a uma representacao particular de p, escolhida uma
base (suposta ortonormal) em que sao expressos |x1) e |xz). Por exemplo, sendo a base
constituida pelos autovetores de ¢, (para um dado eixo z), {| +1/2),| ~ 1/2)},

1 1 a

IX1) = a1+ +-2—>+a1_ —§> = ( ait ) )
1 1 a

Ix2) = az+ +§>+0-2- -§> = ( a:t ) )

AT RIS ACE SIS

Wilars |2 + Walag|*  Wiai_aiy + Waas_aay

Wial ei- + Waa3, a;-  Wilai_|? + Walag_|?
Note que cada elemento diagonal fornece a probabilidade de encontrar o elétron no

estado de base correspondente (| + 1/2) ou | — 1/2}).
Também, sendo |x1), |x2) normalizados,

trp = Willarsl + lar-|?) + Wa(lags[? + laz—[?)
= Wi+W;=1.
Outras propriedades de p sdo:
tr (pa;) = F;
ou, em geral, para um observavel Q, tr (p@) = (@});
tr (p*) =1

ou tr (p?) = (ir p)? se e somente se o estado é puro.
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Como no caso acima p é uma matriz 2 x 2 de nimeros complexos, envolve oito
parametros reais, mas devido a sua hermiticidade, tal nimero se reduz a quatro. A
condi¢io de normalizagio tr p = 1 diminui o nimero de parimetros independentes a tres
e, no caso particular de estado puro, ha ainda a igualdade tr (p?) = (tr p)? reduzindo
tal nGmero a dois parimetros independentes (que podem ser, inclusive, os angulos # e ¢
definindo a posigao do vetor polarizagao).

Um segundo exemplo para o qual podemos discutir e aplicar o conceito de matriz
densidade é o de um féton (ou uma colegao deles) propagando-se numa diregao (eixo z).

No entanto, neste caso teremos também uma base constituida de dois vetores de po-
larizagao (definidos pelas vibragoes do campo elétrico), que podem ser |ez) e |e,) (versores
desses eixos) ou, melhor ainda,

|+1) = :F%Uez) £ iley)) -

com |+ 1) e | - 1} correspondendo a luz circularmente polarizada a direita (dita de helici-
dade +1) e 4 esquerda (helicidade -1), respectivamente. Isso estabelece uma semelhanga
entre este exemplo e o anterior do feixe de elétrons, de modo que todos os conceitos e
propriedades como descritos aplicam-se igualmente bem a este caso de feixe de fétons.

2.2 Decaimento de um conjunto de atomos por emissao de
fotons. Coeréncia e Incoeréncia

Suponha que se tenha o operador densidade escrito como mistura dos estados (puros}
|1}, [¥2), ..., |¥N)} para um dado sistema {isico,

P = z Wn"ﬁbn)(wnl -

Nessas condigdes, diz-se que o sistema é uma superposicdo incoerente dos estados {i),
l12), ..., |¥n). A matriz densidade correspondente, escrita nessa representacao i), sera
diagonal, com mais de um elemento nio-nulo na diagonal principal.

No caso do sistema encontrar-se num estado puro,

p = |¥)¥l,

falamos que o sistema é completamente coerente.

E oportuno observar que o conceito de coeréncia esta relacionado com a representagao
adotada para a matriz densidade. Suponha agora que os {#’,) nao sejam ortogonais, e que
desejamos expressar p em termos da base ortonormal [¢,,), o que é conseguido via

‘wﬂ} = Zﬂ'nr'nl‘p.m) -
m

11



Assim,

p= Z Wnanma;m1|¢m>(¢m'|

nm,m!

e poderemos encontrar elementos nao-nulos fora da diagonal da matriz p representada na
base |¢,). Quando a matriz p é nao-diagonal, dizemos que o sistema é uma superposicdo
coerente dos vetores de estado usados para representar o operador p.

Antes de discutir esses conceitos d- coeréncia e incoeréncia em cima de um exemplo
concreto, precisamos fazer duas observagoes.

Considere dois sistemas de particulas, ¢ e ¢, separados, que a partir de um dado
instante sao colocados em contato e passam a interagir. Sejam |¢;) e |g;} conjuntos
ortonormais completos de vetores (i.e., bases) para os sistemas ® e @, respectivamente. Se,
antes da interacdo, os sistemas encontravam-se nos estados puros [@,) e |@g), descrevemos
o estado do sistema combinado englobando ® e ¢ pelo vetor definido no produto direto
dos espagos de estados ® e ¢,

|Yinic) = |@a) |wo) -

Como o operador de evolugao temporal, e~»ft & um operador linear sobre o espago
combinado, ele transformara o estado puro |#qi) num estado final puro |#fi,). Entre-
tanto, devido i interagao entre os (sub-)sistemas ® e ¢, nao se pode dizer que |¥y,) sera
o simples produto |¢,}|@g:), mas sim

[Ygin) = D alaB,is) 163) |#s) -

As vezes, somente um dos subsistemas ¢ de interesse (digamos, ¢). Se desejamos obter
informacdes sobre um observivel (} relacionado apenas as variaveis do sistema ¢, tem-se:

Qo)) = trpQ]
= Z(cbfsojpowf%)
8.2
= D (dipslpldues) (90 Q(p)is)
'y (W_,J]QT:P})&-,-’
=3 [Z<¢f¢j|p|¢ew)] GO
L3tk

0 diltimo termo entre colchetes é chamado malriz densidade reduzida. contendo toda
informacao possivel sobre o subsistema . Note que ela ¢ obtida da matriz densidade do
sistema global tomando-se o trago relativo ao sistema nao-observado .

12



Com isso, estamos preparados para comentar o seguinte exemplo. Considere um en-
semble de Atomos excitados no estado puro |ag jo o) {(jo momento angular atoémico, mg
sua componente z; op descreve outras variiveis necessirias para caracterizar o estado).

O estado final sera descrito em termos de estados atémicos |ay j; my) e de fotons
!wl m /\1)

Vamos considerar um arranjo experimental que permita detetar fétons na diregao nj
fixa, onde é colocado o detetor ajustado para aceitar apenas fotons com uma frequéncia
w! (isto na realidade seleciona, dentre todos os fétons emitidos, um subensemble, ao qual

restringiremos nossa atengdo). Suporemos ainda que nao sao feitas medidas sobre os
atomos (estado final). Com tudo isso,

lin) = 3, a(midi;mo) Jafjime) jwinjAy)

my,A1

onde, devido a conservagio de energia, E{a}j{) = E(apjo) — hwi (de modo que of j{ estdo
também determinados). Resumidamente,

|¢fin) = Z a(mv\l;mo) |m1/\1)
m].yAl

portanto a matriz densidade é obtida de

Prin = |Wfin){¥sinl
Z a(miA}; mo)a™(myAy; me) [myA] ) (my A .

myAimi Al

It

Como ndo é detetado o estado final atdmico (m;), a matriz densidade reduzida esta
associada ao operador

p(fétons) Z a(my A me)a(myAr; mo) | A (A

my r\lz\i

= Z Za(mlf\qimﬂ) [A1) Za*(mv\l;mo) { A1

my )\'.'l A1

= 3 le(mq; mo))(e(my; mo)|

my

o que pode ser interpretado da seguinte forma: o sub-sistema constituido pelos fétons

consiste numa superposicao incoerente de estados je(my; mo)) (para os varios vaiores per-
mitidos de m,). ’
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2.3 Excitacao atémica por impacto de elétrons

Vamos nos concentrar agora no espalhamento de elétrons pelo atomo de hélio. Supo-
" mos que a massa do dtomo é muito grande, de modo que se possa desprezar seu recuo,
e negligenciamos também interagdes dependentes do spin (hipotese de Percival e Seaton,
[PeS58)).

Suporemos que os elétrons incidentes tém um momento bem definido, pg, e constituem
um feixe nao-polarizado, sendo portanto associados ao operador densidade

1
Pelétrons = § Z |p0ﬂ0>(p0ﬂ0|
1o

(ou seja, metade dos elétrons tem spin up e metade down com relagao ao eixo z, paralelo
a pg, i.€. a direcao de incidéncia).

O estado atémico inicial |ag lp mg so my,) tem momento angular orbital ly, spin sg, e
o operador densidade inicial para os dtomos é:

1
Pétomos = (210 n 1)(230 n 1) Z iao o mg sp mso)(ao lo mo S0 msol .

mMym g

A matriz densidade inicial do sistema de elétrons e dtomos é dada pelo produto direto
das matrizes densidades de elétrons e Atomos,

1
= p. X Boictrons = > mo m my m,
Pinic Pdtomas X Pelétrons 2(2!0 l)(230 1) o e | 0 g }U'U)( LIVKELT NO'

(omitimos os indices fixos {y, 5o € po). A matriz densidade é claramente diagonal (super-
posi¢ao incoerente de estados da base).

O estado final do sistema, imediatamente apés a colisao, pode ser descrito por uma
combinagao linear de vetores no espago produto, oy {;my s my, }|p1 1}, Suponha que um
detetor de elétrons selecione o momento p; de elétrons espalhados (i.e., fixando angulo de
espalhamento e energia do elétron espalhado). Isso determina, por conservacao de energia,
o estado (o [y s1) atdmico final.

Descreveremos a matriz densidade final da seguinte forma. A transicao desde o estado
inicial do sistema I'g = |mgrny,po) ao final 'y = |mym,, g1} é completamente caracterizavel

pela: amplitude de espalhamento f,
f(To — T1) =(T1|T|To) ,
|f(Tg — T)|* = o(Tg — T1);

a & a se¢ao de choque diferencial! ¢ T & o operador de transicao, I' = § — 1.

'A menos do fator numérico &, /ko (razio dos médulos dos momentos do elétron espalhado e incidente).
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O operador densidade final é dado, entdo, por?

piin = Tpinic T,

e assim a matriz densidade final é dada por

(mim{!].u;.'pfl-nlmlmh #1) =
1
T T T 2 (il Imomsopolmomagpol T mims, i)

O T g 1O

1 ! i ! *
3 TR ymm .
2(2l0+ 1)(2s0 + 1) Z J(momasg po; My, ) f7 (Mot o 1My jir )

MM g o

Se os spins finais nao forem detetados, o interesse desloca-se para a matriz densidade
reduzida p(ly)

(milp(h)|m1) =

= Z (mamslﬂllpﬁﬂlmlmhﬁl)

sy K1
1 I *
= MoMs, fho; T My TRQ I, o TR Ty
2(2l0 + 1)(2s0 + 1)m0ma§m”m F(momsgpo; mym, ) f*(Moinsy pros mima, fia)
= (f(m)f"(m1)) (2.1)

onde os brackets do lado direito da equagio significam meédia sobre spins iniciais e somas
sobre spins finais. Note que os elementos diagonais,

(milo(tlm) = goimmse = Y f(momagpasmimay )l = otm)

Mo Mag 4o Mhay (61

dao a sec¢ao de choque diferencial® para excitagao do subnivel magnético m,, e o trago da
matriz densidade reduzida da a se¢io de choque diferencial o.

2Por simplicidade, considere os estados inicial e final puros: entdo ppin = [¢rin){¥yin|, mas
[¥fin) = S|tinic) logo prin = .S’E:,!:.mc)(d).-m-clsf. Retiraremos do estado S|#in..) a parte nao-espalhada,
i.e. consideraremos em seu lugar T|inic} = S|¢inic} — |¥inee}, dai decorrendo a expressdo acima para gfin
em termos de pinic. Num caso mais geral. a expressao ainda vale, por exemplo havendo incoeréncia, pois
p € escrito como combinagao linear de termos |$){¢|, cada um deles se translormando como discutimos.

3 A menos do fator numérico k, / ke {razao dos modulos dos momentos do elétron espalhado e incidente).
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2.3.1 Transicoes 15 — n!'P

Particularizando as expressoes da matriz densidade para lop = 0,{; = 1, so = 3y = 0,
temos

|£(1))? fOf0)  f(f(=1)
p(l)=1 [0 | £(0)1 fO)f+(=1)
(=1 [FOf~(-0F -1

Devido & simetria do sistema por reflexao relativa ao plano de espalhamento, zz, a
amplitude de espalhamento satisfaz?
f(=m) = (=1)"f(m)
e entio
a{l) po  —o(l)

p(1y=| [pro]° (0) ~—[p10]
-o(1) —-p1o (1)

onde p1o = f(1)f*(0). A matriz p, dessa forma, depende de quatro parimetros reais.
Note que, conhecendo a se¢ao de choque diferencial o,

g=a(0)+ 20(1)

passamos a trés parametros. Além disso, o nimero complexo pig tem médulo:

lowol = |F(L1f(0)] = \/o(1)y/a(0)

e percebe-se que a informagio nova contida em pjg é apenas sua fase (que indicaremos x).

Em suma, a matriz densidade é completamente caracterizavel por dois parametros
(além de o, que pode ser vista como uma noermalizacdo de p, pois tr p = ¢). Observemos
adicionalmente que o estado excitado, a partir de 115, é sempre um estado puro, i.e., a
diagonalizagdo da matriz densidade leva a apenas um autovalor nao nulo.

iEssa relagio é um caso particular de

fl=mma —po; —my =may —p1) = (=)™ f(magpo; mi myy )

{Blus1].
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2.3.2 Transicdes 1!S — n3P

A matriz densidade p, como expressa por (2.1), envolve as amplitudes de espalhamento
© f(momygpin; M1y, p1). Como os spins finais nio sio medidos, p € calculada através de

uma soma sobre eles; é preciso observar que a dependéncia em spin, explicitamente, é dada
por [RoT67]

1
30 2 4! 2 s
f= E Sorbitat Cm,, #OMS Cm,,lmMs ’
S5Mg

Portanto, no caso da excitagao do estado n®P a partir do fundamental, so = 0, sy = 1,

e supondo g = +1/2 (0 mesmo raciocinio vale para pp = —1/2),
pil 1 L1
—_ . 22 2 2
f = fO?‘bital CO%% Tﬂq#l% .
De acordo com (2.1 sera dada por
' P p
1 . 111
. 2 2 .
é E forbltal'forbitai § : Mgy p y
Lo May M1

a soma sobre spins finais envolve duas possibilidades, m,, = 0, g = +1/2 {com o coefi-

ciente de Clebsch-Gordan valendo —1/v/3) e my, = 1, g1 = —1/2 (/2/3), ¢ assim p
vale

1
P Z forbitatr forbital = forbital’f:rbital
1o

que é o mesmo resultado relativo & excitagio do estado 2! P.

Aqui temos, portanto, a matriz densidade caracterizavel por dois parametros (além da
se¢ao de choque diferencial),

2.3.3 Transigoes 1!S — n!3D

Nés adiaremos a discussio relativa i matriz densidade para a excitagio de estados D
para a secao 2.4.3, quando ja tivermos introduzido o conceito de referencial natural, com
o qual o tratamento se simplifica.

Queremos apenas observar que a mesma analise da se¢do 2.3.2 se aplica para excitacao
de estados D a partir do estado 115, ou seja, matrizes densidade para excitagoes de estados
nlD e de n3D sio caracterizaveis pelo mesmo nimero de parimetros independentes, que
como veremos € quatro {mais a secdo de choque diferencial).

Enfatizemos que, através da matriz densidade, podemos obter {pelo seu trago) segdes
de choque diferenciais, e (com elas) as se¢oes de choque integrais. Todas essas informagoes
estio contidas na diagonal principal da matriz p. Entretanto. cla guarda mais informacoes,

i.e. aquelas contidas nos clementos fora da diagonal. Veremos a seguir quais sao essas
informagdes adicionais.
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2.4 Experiéncias de coincidéncia elétron-féton. Parame-
tros de coeréncia e correlacao

Logo apés ser excitado por uma colisio com um elétron, o atomo pode decair por
emissao de um féton. Quando isto ocorre a radiagio emitida é anisotropica. guardando
alguma espécie de meméria do processo de excitagao (i.e. das diregdes de incidencia e es-
palhamento do elétron). Tal anisotropia esta relacionada com o alinhamento e orientagao
atoémicos induzidos pela colisao, que podem ser quantificados através de experiéncias de
coincidéncia.

A partir da década de 70 foram realizados os primeiros experimentos de coincidencia
elétron-foton (King et ol. [KAR72); Eminyan et al. [EMS73]; Standage e Kleinpoppen
[StK76]), inspirados em técnicas experimentais de medidas de correlagdes angulares per-
turbadas para processos nucleares, conhecidas décadas antes. Consistiam em detetar um
féton e o elétron responsavel pela excitagio que produziu aquele féton (diz-se: foton e
elétron detetados em coincidéncia).

A direcio de incidéncia do elétron, e a diregao definida pelo detetor de elétrons (i.e.,
diregao do elétron espalhado) determinam um plano, o plano de espalhamento; suponha
que o detetor de fétons também seja colocado nesse plano, e medidas {contagens) em
coincidéncia sejam tomadas: essa configura¢io experimental quebra a simetria axial pre-
dominante em experimentos tradicionais de segdes de choque, permitindo a obtengao de
informagdes adicionais sobre o espalhamento.

2.4.1 Teoria

A elaboragio de uma teoria para fundamentar as experiéncias de coincidéncia elétron-
féton iniciou com os trabalhos de Macek e Jaecks [MaJ71] e Wykes [Wyk72].

Porém, uma formulagio mais geral é devida a Fano e Macek [FaM73]. Nesse trabalho,
que comentaremos de modo breve, separam-se aspectos geométricos (calculdveis explici-
tamente através da algebra de momentos angulares envolvida) dos aspectos dinamicos.

Estes autores concluem que, através dos experimentos de coincidéncia elétron-féton, é
possivel obter informagdes sobre (i.e., fazer medidas experimentais de) tensores de ordem
zero (secdes de choque diferenciais), de ordem um (vetor de orientacao), dois (tensor de
alinhamento), e nao mais que isso, o que se deve fundamentalmente ao fato do momento
angular carregado pelo f6ton ser 1 (unidades atdmicas).

Partiu-se da expressio para a intensidade medida por um detetor ajustado para luz
com vetor de polarizagio €,

[=CY _ ((flé-e|)
my

onde é feita uma soma sobre o niimero quantico magnético m ¢ do estado final ¢ nma média
{) sobre o nimero quantico magnético do estado atomico inicial; r é o operador momento
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de dipolo, e C = e*w};/2ncR? & uma constante dependendo da frequéncia wy; da luz e
da distincia R entre itomo e detetor,

Expressou-se essa relagdo em termos das coordenadas do sistema do detetor de fétons
(ver figura 2.1), para obter
C -f ! ’ . 1 N ! / ! ;
Io= U1 B e [ 6) = S0 (3¢~ o o e) Pyt | 1)) 4
3, . .
ol 1(E€ = ') Py(x',v) | 4)) cos28 +
FH@ [ xx) - ¢ P01 | ) sen 26},

com Py = Zm! [£) (], e 8 determinando os casos de polarizagio lincar (4 = 0 ¢ circular

(8=m/4).

f ¢
" o 4
sistema de colisio A N
n s X
g
- |
8 e |
. -~
\/ |
e I
’ {
b
1
~e |
. |
\""'.._J
A4

X

Figura 2.1: Referencial do detetor [Blus1).

Fano e Macck observaram que os termos da equacio acima eram proporcionais a va-
lores médios de operadores tensoriais irredutiveis, e conse
- geométrica via teorema de Wigner-Eckart, chegando a:

cs ! o 3 o , 3 C
I = T {l — 5 hz(],‘,jf) AgCt + 5 hg(],‘,j;} Agj_t cos 28 + 5 hl(]i:]f) (_)(f“ 567 2_5} ,

guiram extrair a dependéancia

3Je2 — 37 | 1))
Jildi + 1)

Agct — (("’I
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A%t = (7" “IEQ._ Je2 | 7))
Jilji+ 1)
s+ 1)

(2.2)

sendo os parametros A3, A5 componentes do tensor de alinhamento e O componente
do vetor de orientagao, no sistema do detetor; S é a intensidade de linha (line strength),
e 0s hi(ji,jt) sao razoes de coeficientes 6j, que aparecem devido ao procedimento de
reacoplamento utilizado.

Reescrevendo os parametros no sistema de colisdo, tem-se:

Acoi (3‘]22 B J2>
° G+ 1)
Ace! Uzds + Jods)
‘* iG+1
J2 _ J2
agh = el
j3+1)
Jy)
o = —(1—— ) 2.3
! iG+1) (23)

Vale observar que, nessa forma, os parametros nio dependem das coordenadas 8, ¢ do
detetor de fotons; por outro lado,

Adet = % (3cos?8 — 1) AP + g sen 28 cos ¢ A‘ic_’}f + % sen@ cos 2¢ A‘ﬂ ,

Ag‘jf = % sen?fcos 299 AZ' + {sen 8 cos ¢ sen 29 + sen 8 cos 0 sen ¢ cos 2P} x
XA‘{?{ + {%(1 + c0s*8) cos 2¢ cos 21 — cos 8 sen 2¢ sen ‘Zu’)} Ag‘i ,

08t = sen @ sen ¢ O (2.4)

e vemos das relagdes (2.2) e (2.4) que a intensidade pode ser escrita em termos dos
parametros no sistema de colisdo e dos angulos 8 e ¢.

Para uma posicao fixa do detetor de elétrons, um certo nimero de medidas efetua-
das variando-se a posigao do detetor de {étons (i.e., varios valores de ¢ e ¢) permite a
determinag¢ao dos parametros de orientagdo e alinhamento.
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2.4.2 Parametrizagdes para excitagao de estados P

(1) Parametros A e x

Do ponto de vista experimental, os parametros 01— e Ag, A1y, A2y introduzidos por
Fano e Macek podem nio ser os mais convenientes.

Para o espathamento induzindo a transigao 1S — 2! P, uma parametrizagao possivel
foi definida por Eminyan et al. (EMST73],

A = %-9
C = sl

como vimos na se¢ao 2.3.1, trés parametros (no caso, A, X e mais o) bastam para des-
crever completamente a matriz densidade (e, portanto, toda a fisica contida nesse tipo de
experimento).

Nessas primeiras medidas [EMS73,74] o detetor de elétrons era fixado (definindo um
plano de espalhamento), e o detetor de fétons (contido também nesse plano) era girado. A
intensidade medida (curva de correlagdo) era uma fungao senoidal de 8, {angulo definindo
a posi¢ao do detetor de fétons), o que permitia a obtengao dos dois parametros, A e x.
Esses sao os chamados ezperimentos de correlagdo angular.

(i1) Parametros y e L

Mais tarde, percebeu-se (Hermann e Hertel, [HeH82]) que, tanto do ponto de vista
da maior simplicidade experimental, quanto de uma interpretagio teérica mais direta,
era mais interessante utilizar o sistema natural (n) de coordenadas, preferencialmente ao

sistema de colisdao (¢). Vemos na figura 2.2, que a passagem de um referencial a outro
consiste em mera troca de eixos,

" =z,
N —
y —3,
"=yt

O estado atdmico excitado pela colisdo é escrito®:

[s) = [2'P) = a3, 2P, m = +1)" + 05

2'P, m=0) +a2, 2P, m= -1y

*As amplitudes de espalhamento a’s diferem dos f's.apenas pela normalizacio: am = /- +/I f(m),
ky a
de modo que ¥ |an|* = 1.
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Figura 2.2: Referenciais de colisdo e natural, mostrando o dngulo de alinhamento da nuvem
eletronica [Blu8ij.

ou, resumidamente,

|21 P) = aby i+ 1) +a§ [0)°+al, |- 1)°.

Entretanto, vimos que as amplitudes de espalhamento para excitagio dos subniveis
. magnéticos obedeciam a

H

f(=m) = (-1)"f(m)

y

" logo

2P} = a§ [0} + %y [[+1)°=|-1)°].

A parte entre colchetes é identificdvel com o orbital real |z)°,

|+ 1) = == (lz) —4ly)) o) = - U+ 1) - 1-1)
[—D =+ a)+iy)) , { =~ (+1)+]-1)
[0) = {2) 12y =10)

com O que
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|
a§ 12)° + (~V2)ag, |z}

a; |2)° +ag |2)° .

2! P)

Tal combinagio linear para o estado final |2! P} pode ser vista como um orbital p gi-
rado no plano de colisdo zz de um angulo ¥ (figura 2.2). Ora, uma nuvem eletronica com
esse aspecto (dipolo) emitird uma radiagao com o maximo de intensidade perpendicular-
mente ao eixo do orbital. Um detetor de fétons colocado no plano de espalhamento pode

portanto determinar o angulo + de alinhamento facilmente (correspondendo ao minimo de
intensidade).

FEscrevemos ainda:

2'P) = aflz)" +a} |1)"
= ap |+ 1) +el [ - 17,
para notar que, em termos da base natural {| + 1)*,[0)®,| — 1}"}, o operador densidade é

representado por uma matriz com uma linha e uma coluna nulas.

E possivel mostrar [AGH88] que 7 esta relacionado com a diferenca de fase entre as
amplitudes a™:

ajjaly = —|a},|[al,| e

Um segundo parametro é o valor médio do momento angular perpendicular ao plano
de colisao,

Ly = (L3} = (L7) = |al,[* - |aZ,[*;

portanto, o momento angular transferido na colisao corresponde & diferenca dos (quadrados
dos) modulos das amplitudes naturais a’}; e a™,.
Na literatura costuma-se usar também os parametros P; e P 9,

P3=_LL$

Pr=+/1-P}

(relagdes véalidas no caso de excitagio de 2! P).

Experimentalmente, £, é obtido através de medida da radiagdo circularmente polari-
zada perpendicularmente ao plano de espalhamento.

®P, é um dos parametros de Stokes: £, polarizacio Jinear da nuvem eletrénica, ¢ definido em termos
dos outros parametros P e Pp, Py = \/P,? + P2,
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A relagao entre os parametros v, L e A, x é:

L = =2yA(1l~ A)senx,
2y = arg [(2/\ =1)+1 (—2m cos Y)]

(v € escolhido no intervalo —7 /2 < v < 7/2).

2.4.3 Parametrizagoes para excitacao de estados D

Considere a excitagdo do estado 3'D, a partir de 15, via impacto de elétrons, e
continuemos a utilizar o referencial natural, como na dltima sub-se¢ao.

Se pensarmos em representar a matriz densidade na base de estados |12}, |+1), |0},
associados a nimeros quanticos magnéticos orbitais bem definidos (referencial natural),
em principio teremos uma matriz 5 X 5. No entanto, os estados com m; = £1 nao serao
populados, devido a sua simetria por reflexdo com relagao a0 plano de espalhamento ser
negativa: com isso, duas linhas e duas colunas da matriz densidade, nessa representagio,
serao nulas, restando assim nove elementos nao-nulos. A condi¢do de Hermiticidade, mais
uma normaliza¢io (trp = ) e a eliminacio de um fator de fase arbitririo reduzem esse
nimero a quatro parametros independentes, necessirios para a completa caracterizagio
da matriz densidade nessa situagio.

O mesmo se pode afirmar com relagao & excitagao do estado 3°D (ver observagao a
respeito na se¢ao 2.3.3).

Uma primeira parametrizacio foi proposta por van Linden van den IHeuvell et al
[VVV83]. Sendo o estado D representado, no referencial natural, como

95} = a2|2) + a0 |0) + a— |-2)

estes autores introduzem o seguinte conjunto de parametros:

= |ao|*/o,

arglaca; + a—zay) ,
laga; + a_za5}/0 ,
= (lagf* = |a—z))/o,

E = o~ ™
11

onde a se¢ao de choque é dada por

o = {azi® + |aol® + la—al? .

A transformacao de amplitudes de espalhamento do referencial de colisdao ao referencial
natural é dada por
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(af = ay) =0).
Qutro conjunto possivel de parametros foi introduzido por Andersen et al. [AGH88],

pfoo = fs
v
Po= Veg—5
_ s
7T = 2 9
(L.L) = 2&),

onde v e P, tém significado semelhante ao do caso 2! P, poo seria a magnitude relativa do
estado m; = 0, e L o momento angular transferido na colisao.

Os parametros de Stokes (ver, e.g., [Blu81]) também constituem uma parametrizagao
alternativa,

_ cos(
Pl = \/6113—25’
_ sen(
P, = \/éy?)_%,
w
b= =355

3 — V6v cos( - 6¢
3 = /6vcosC + 26

H4 ainda relagbes adicionais, entre este terceiro conjunto de parametros e o segundo
conjunto,

Py

P = P+ PP,

Pl = P2+ PPt
1 .

Y = -arg(Py+iF).

2
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Capitulo 3

Aproximacao de Born

Unitarizada para o Espalhamento
Elétron-Hélio

Para implementarmos a aproximagao de Born unitarizada (UBA) utilizamos a expres-

sao abaixo [BuE83] para a amplitude de espalhamento, dada como uma expansao em
ondas parciais,

fo= i 3 VAR ICkLE Chl L Vi (8,)

. moeOmp ~ mim/mg
kikg LS Ms
i 1
30 3 S 81 3 5 .5
Xcmso.qus Cm,]mMs Tiur (3.1)

onde os elementos da matriz T (Tf”,) sdo obtidos através da relagao
2iR
1-:R’
calculando-se a matriz de reatincia R na aproximacao de Born (expressdes no Apéndice
B).
E efetuada a soma em ondas parciais unitarizadas até um valor maximo para o mo-

mento angular orbital total, L = L,,,.. Para garantir a convergéncia. tal soma é comple-
tada com a aproximacao de Born total,

T =

Lma= LmﬂI
fUBA - z fBor'n. unitariz T {fBorntot - Z fHorn parc} . (32)
[.=0

=0
Expressoes para Born total podem ser encontradas no Apéndice A. Observamos também
que nossos calculos incluem efeito de troca (ver Apéndice B).
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A matriz de reatancia na aproximacio de Born, em nosso calculo, envolveu 11 estados
(11§, 238, 215, 23p, 21P, 335, 315, 33P, 33D, 3! D, 3! P). Tal escolha foi motivada,
por um lado, pelo volume de dados experimentais de scd’s e parametros de orientagao e
alinhamento para excitagao desses estados. Por outro lado, se quizermos uma descrigao
mais adequada dos estados do nivel 2, devemos incluir os estados do nivel 3 a eles acoplados,
dentro do esquema unitarizado que estamos adotando. Por exemplo, uma melhor descrigao
da excita¢io do estado 2! P deve envolver, sob a aproximagdo UBA, o estado 3'D.

As funcoes de onda dos estados ligados foram obtidas através do programa MCHF77
[Fis78); para o estado fundamental, usou-se a aproximagdo de Hartree-Fock, e para os
estados excitados, empregamos a aproximacao de Hartree-Fock com orbital de carogo
1s, congelado. Tais fungdes foram interpoladas (método de Lagrange) para uma grade
quadrética com 1000 pontos, e alcance de 73 unidades atémicas (a.u.). Além desse ponto,
as funcdes de onda radiais sao menores que 10~7. Testamos a convergéncia do valor das
integrais radiais com o nimero de pontos da grade numeérica variando entre 1000 e 1500.
Verificamos que os valores das integrais nao se alteravam mais que 1%, e por isto todos os
calculos foram realizados numa grade de 1000 pontos.

O nimero de ondas parciais unitarizadas (Lmar + 1) foi escolhido de modo a garantir a
convergéncia do processo numérico, e depende da energia (ver tabela 3.1). Para um angulo
de 120°, a 80,0 eV, a scd para 115 — 21 P converge até dois algarismos significativos. No
caso de angulos ainda maiores, particularmente os proximos de 180°, a convergéncia nao
é tio boa, notando-se leve oscilagao da scd; veja a figura 3.4 adiante.

Energia (eV) | 29,6 40,1 60,0 80,0
Loz +1 11 11 16 21

Tabela 3.1: Nimero de ondas parciais unitarizadas para cada energia.

A unitarizacio é aplicada separadamente para cada valor do momento angular orbital
total, pois os vetores momentos angulares L e S se conservam na colisio (desprezamos a
interagdo spin-6rbita).

Para um dado momento angular total, esta fixado o nimero de canais. Isto se de-
termina, de um lado, através da dlgebra dos momentos angulares do problema, que em

1
. . . loi L LI L % 73 5
resumo estd contida nos coeficientes de Clebsch-Gordan (C] 4. lem,mo Cmaoqus’
1
k51 2 S

Cm.imMs) da equacdo (3.1). De outro lado, hd a conservagao da paridade. que no nosso

caso sera sempre (—1)!, j4 que estudamos apenas transigoes a partir do estado fundamen-

tal,

Assim. o coeficiente Ciﬂofﬁ{:n inclui uma regra triangular de acoplamento de momentos
angulares. No caso., o momento angular orbita] atomico inicial, Iy, acopla-se com o mo-
mento anguiar inicial do elétron do continuo, {, resultando no momento angular orbital
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[ L] Estado | Canal [ o [ I |

11§ 1 013
2rg 2 013
2p 3 112
4 1|4

38 5 013
3tp 6 112
7 114

3D 8 2|1
9 213

3 10 (215
235 11 03
2P 12 1]2
13 14

338 14 03
3PP | 15 112
: 16 1] 4
3D 17 21
i8 [ 213

19 [ 215

Tabela 3.2: Exemplo da 4lgebra de momento angular para L = 3.

total L. De modo similar, os momentos angulares orbitais finais atémico e do elétron do
' /r‘"contfnuo, {y e ', se acoplam, resultando no mesmo momento total L, ja que ele se conserva.
70 momento angular total de spin vale 1/2, no caso aqui tratado, de excita¢io a partir do
¢ estado fundamental.
* Mostramos na tabela 3.2 um exemplo para o momento angular total L = 3, com valores
' possiveis dos momentos angulares atdomico e do elétron incidente, respectivamente lg e [,
determinando 19 canais (i.e., R é uma matriz 19 x 19).

Observemos que 0s canais acima referidos serdo sempre abertos, pois mesmo a menor
energia do elétron incidente empregada nos célculos, 29,6 eV, é suficiente para excitar
qualquer dos estados citados.

Incluimos, no Apéndice C, uma descri¢ao suscinta dos programas, por nés construidos,
" que executam numericamente o procedimento UBA.
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3.1 Segoes de choque diferenciais

Apresentamos adiante os resultados obtidos via UBA de scd’s para energias entre 30
e 80 eV, no caso de varias transi¢des a partir do estado fundamental. Tais resultados sdo
comparados com FBA e dados experimentais.

No caso do espalhamento eldstico 11§ — 115, figura 3.1, observou-se que as scd’s de
UBA tém comportamento angular semelhante ao previsto por FBA, mas se aproximam
mais dos dados experimentais que FBA (exceto para angulos préximos de 180°). Neste
grafico é apresentada a scd, em a.u., contra o angulo de espalhamento, em graus.

Vemos, para a transigao 115 — 21§ (figura 3.2), que o resultado UBA para scd apre-
senta um minimo {préximo de 50 graus), consistentemente com os dados experimentais,
e de modo bem distinto de FBA, que prevé um cariter moné6tono decrescente para a scd
em funcgido do angulo de espalhamento.

Para a excitagao do estado 235, figura 3.3, notamos que UBA apresenta um minimo
{contrariamente a Born, que prevé um maximo nessa regiao}, no entanto difere dos dados
experimentais de uma ordem de grandeza. UBA nao consegue prever a estrutura dos dois
minimos.

No caso da transigao levando a 2! P (figura 3.4), a 30 eV, UBA prevé a existéncia
de um minimo que nio é observado experimentaimente. UBA superestima, a angulos
grandes, a scd de uma ordem de grandeza. £ bom notar, no entanto, que FBA subestima
a scd nessa regidao. Para energias de 60 e 80 eV, a scd de UBA é mais proxima dos dados
experimentais, e especialmente a angulos grandes, sua previsao € muito melhor que Born.

J4 para a excita¢do do estado 23P, UBA nao prevé minimos, como se pode ver na
figura 3.5. Sua scd difere de aproximadamente uma ordem de grandeza dos resultados
experimentais, para as energias de 29,6 e 40,1 eV. Para energias de 60 e 80 eV, UBA se
aproxima mais dos dados experimentais.

No caso da excitagio de 3! (figura 3.6), a andlise é semelhante ao do caso 2! P; apenas
acrescentamos que para 40,1 eV, UBA prevé uma estrutura com dois minimos (préximos
de 25 e 70 graus), o que em certa medida também é mostrado pelos dados experimentais.

Para a excita¢do de 3§ (figura 3.7), vale o que foi dito para 225; o caso 33 P (figura
3.9) é semelhante em analise ao que fizemos para 23P.

Nos casos de excitagdo dos estados 3! P, 3'*D ndo temos dados experimentais para
scd’s separando os trés niveis (sua separagao em energia é muito pequena, 0,014 eV).

Para 3! P (figura 3.8), a previsdo de UBA é qualitativamente semelhante & de 2! P.

Para a scd de 31D (figura 3.10), UBA indica de modo geral um comportamento de-
crescente, exceto pela formagio de um minimo a 29,6 eV ao redor de 90 graus. Para
angulos grandes (acima de 90 graus) UBA fornece scd’s cerca de duas ordens de grandeza
maiores que FBA. Nota-se, também, para energias maiores (60, e principalmente 80 eV)
um comportamento oscilatorio da scd, para angulos grandes. Isto se deve ao insuficiente
niumero de ondas parciais incluidas. no processo de unitarizagao. para o termo direto. A
analise de convergéncia foi efetuada sobre se(;b'es de choque diferenciais do estado 2! P,
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que é sabidamente problematico!. E preciso ressaltar que a inclusio dos estados 3D no
procedimento unitarizado foi feita tendo em vista o acoplamento destes estados com 2! P.
Se desejarmos um resultado mais consistente para 3! D, dentro deste contexto UBA, além
de considerar um maior nimero de ondas parciais devemos incluir também os estados 4P
e 4F, que sdo acoplados com 3D. Evidentemente, temos que truncar o processo em algum
ponto.

Para 32D, figura 3.11, UBA fornece um minimo para a scd, em todas as energias,
enquanto que FBA prevé a existéncia de minimo apenas para a energia de 80 eV.

Entretanto, temos dados experimentais para a soma de scd’s de 3' P e 33D, que sao
comparados com nossos resultados UBA na figura 3.12. Notamos que a maior contribuigio
(previsdo UBA) vem de 3' P (exceto a pequenos angulos, na energia de 29,6 eV). Também,
a scd (para a soma) de UBA em geral superestima os dados experimentais, exceto a
pequenos angulos.

Apresentamos também as seges de choque totais de UBA, na secao 4.4.

!Problemético no seguinte sentido: a inclusio de 40 ou mesmo 60 ondas parciais, no caso da transigio

1'S — 2' P, ainda ndo ¢ suficiente para garantir a convergéncia da soma da série (3.1) para Born total
(Apéndice A).
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Figura 3.1: Se¢des de choque diferenciais para a transi¢io 'S — 115, Simbolos: +, FBA:
». UBA; O, dados experimentais (29.6 e 10,1 eV, [BMR90]: 80,0 eV. [YTS76]).
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3.2 Parametros de orientacao e alinhamento

Nesta segao apresentamos nossos resuitados UBA para os parametros v e P3 corres-
pondentes a transi¢oes 1'§ — 2,3'P,33P, e os parametros pog, ¥, Pr, L1 associados a
transicao 115 — 31D. Esses resultados sio comparados com dados experimentais e com
a aproximacao de Born incluindo ezchange (que denotaremos por Born-x).

No caso da excitagao de 2! P, vemos na figura®? 3.13 que o comportamento angular
previsto por UBA para o paramentro v é semelhante ao de Born-x, entretanto o valor do
angulo de espalhamento para o qual ocorre um salto de 180 graus em < é menor para UBA.
Para a energia de 80 eV, UBA deixa de prever esse salto, o que parece estar de acordo
com os dados experimentais. Ji o valor previsto por Born-x para o parametro P (figura
3.14) é zero para todo o intervalo angular. UBA prevé nesse caso (exceto para 29,6 eV)
um minimo ao redor dos 40 graus, o que estd razoavelmente de acordo com os resultados
experimentais, mas nio prevé o miximo existente na regiao de angulos grandes (o que
provavelmente se deva a inadequagio da aproximacdo de Born nessa regiao, e também
acontece na energia mais baixa 29,6 eV).

Para a excitagao de 3! P, figura 3.15, UBA e Born-x prevéem novamente compor-
tamentos semelhantes para v, com o ponto de descontinuidade de ¥ menor para UBA.
Entretanto, os dados experimentais indicam que nio deve haver tal descontinuidade. E
~ bom frizar que os dados experimentais correspondem as energias de 50 e 80 eV. Na mesma
figura, vale a mesma analise para P; feita no caso de 2! P.

Para a transi¢io 115 — 33 P, as previsoes de UBA para vy e P3 (figura 3.16) nao estio
em desacordo com os dados experimentais (que sdo poucos, e possuem barras de erro
bastante grandes).

; Quanto aos parametros associados a excitagio de 3! D, existem poucos dados experi-
~ mentais disponiveis. Para pgo, energia 29,6 eV, eles indicam um minimo préximo dos 60°
f"(ﬁgura 3.17), enquanto que UBA prevé dois minimos, a 35° e a 90°. Nota-se, nas situagdes
! de 60,0 e 80,0 eV, 0 mesmo efeito discutido para a scd de 1'§ — 3! D: acima de 90°, temos
! problemas de convergéncia, e os resultados para pgg, assim como para v, P e L, nio sao
~ confiiveis nessa regiio.

Para o pardmetro v dessa transi¢do (figura 3.18), a previsao de UBA parece es-
tar consistente com os dados experimentais (40,0 eV: quadrados, [MWW91]; quadrados
cheios, [MWW91] com redutor; triangulos cheios invertidos, {BDV87); 60,0 eV: quadrados,
[(BDV87]; quadrados cheios, [BVHS8]). '

Apenas para L (figura 3.20), energia 40,1 eV, notamos uma divergéncia entre a pre-

visio de UBA a angulos pequenos (indicando valores negativos e decrescentes) e os dados
" experimentais (valores positivos e crescentes).

Antes de concluir a apresentacio dos resultados UBA. é preciso fazer uma observagio.

2 N . . . . -
. “As referéncias experimentais marcadas com asterisco, nas figuras de parimetros, trazem dados dos

parametros A e jx|; Andersen et al. [AGHBS] obtiveranm, a partir desses dados, os parametros y e Ly
(= —P).
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O modelo UBA que apresentamos foi confrontado, nos graficos de scd’s exibidos, com

a primeira aproximagio de Born. No entanto, FBA nao inclui efeitos de troca, e UBA sim.

.Portanto, UBA procura corrigir FBA de duas formas, introduzindo a antissimetrizagao,
por um lado, e de outro implementando a unitarizacao. Vamos tentar separar, para alguns
exemplos tipicos, esses dois efeitos distintos.

Na figura 3.21, é apresentada a scd de FBA (Born total, que ndo inclui troca) para
a transi¢ao levando a 2!5, que deve ser comparada com o calculo unitarizado incluindo
apenas o termo direto (a0 qual nos referimos como UBA-d). Na mesma figura é in-
ciuida a scd de Born-x, que deve ser confrontada com o resultado UBA (termos direto
e troca). Vemos que a inclusio da antissimetrizagao (Born-x) é suficiente para criar o
minimo acentuado ao redor dos 60°. Por outro lado, mesmo sendo mondtona decrescente
a scd de FBA, sua contrapartida unitarizada (UBA-d) apresenta um minimo, para 29,6 e
40,1 eV.

De modo analogo, a figura 3.22 mostra as scd’s para a excitagio de 2! P. A tendéncia
geral da unitarizag3o é de, nos dngulos menores, ndo produzir grandes alteragoes na scd, e
nos angulos maiores, aumentar a se¢ao de choque. Sabemos que essa é a tendéncia correta,
pois FBA subestima a scd para angulos grandes, as vezes de virias ordens de grandeza. O
caso de 29,6 eV é um tanto distinto; o minimo que se observa em UBA (préximo de 25°)
deve ter sua origem nio no procedimento de unitariza¢do, mas no proéprio efeito de troca,
ja que a scd de Born-x apresenta um minime (55°).

Na figura 3.23 mostramos os parametros v e Py associados 3 excitagao de 2! P, energia
total 40,1 eV, segundo as previsdes de FBA e UBA. Note que FBA nao consegue mostrar
a mudanga de sinal no parametro %, ao redor dos 40°. Lembre-se que a inclusao da
antissimetrizagao (grafico sob a aproximagdo Born-x, na figura 3.13) produz tal desconti-
nuidade. Por outro lado, nem FBA (figura 3.23) nem a inclusio de efeitos de troca (figura

/3.14) prevéem valores nao nulos para o parametro Ps, 0 que a unitarizagao acaba fazendo,
como ja foil comentado.

Concluimos que a unitarizagio de fato melhora os resultados da aproximacdo de
Born. Todavia, como Born fornece resuitados bastante insatisfatérios, principalmente
_ para angulos grandes, ainda que o processo de unitarizagao tente corrigi-los na diregio
" correta, nao se obtém resultados razoaveis em todos os casos.
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3.3 Unitarizagao de Percival

As limitacdes dos resultados apresentados nas segdes anteriores, obtidos sob a aproxi-
magao de Born unitarizada, sugerem duas linhas distintas para a continuidade da andlise
das aproximagdes unitarizadas.

De um lado, as referidas limita¢des podem estar ligadas a aproximagio sobre a qual a
unitarizagio é efetuada, no caso a aproximacao de Born,

Por outro Iado, podemos questionar se nio ha melhor forma de desenvolver um pro-
cedimento de unitarizagao. Uma forma alternativa de produzir o acoplamento forte de
canais foi proposta por Percival [Per60].

Em principio, ndo é dbvio que possa existir outra forma de relacionar as matrizes
R e T além da unitariza¢gao de Seaton. A existéncia de uma forma distinta despertou
nossa curiosidade no sentido de avaliar suas previsdes, confrontando-as com as derivadas
da unitarizacdo de Seaton. Além disso, a proposta de Percival parece nao ter sido muito
explorada. Uma comparac¢do entre as duas formas de unitarizacdo ji foi realizada, por

Seaton [Sea61], através de um cdlculo analitico, no caso do espalhamento de elétrons pelo
atomo de hidrogénio.

A matriz T é calculada, segundo a proposta de Percival, via
T=1-¢"R (3.3)
onde eZR pode ser definida pela soma da série de poténcias,
2iIR (2R)?  (2:R)3
T

Na prdtica, € mais simples diagonalizar a matriz R, ou seja, obter a matriz unitaria Y
(que contém os autovetores de R} e r (matriz diagonal contendo os autovalores de R),

eBR o

b (3.4)

YRY =r
ou inversamente

R = Yryt
porque usando essa expressio na série (3.4) obtém-se

PR = yelityt (3.5)

Do ponto de vista numérico, a matriz R & obtida na aproximagao de Born, como
descrito no inicio deste capitulo. Ela é entdo diagonalizada (método de Jacobi; ver, e.g.,

[CLW69], pg. 252), e com autovalores e autovetores é implementada a unitarizagao de
Percival (3.3), utilizando (3.5).
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A seguir, mostramos as scd’s sob a aproximagdo de Born unitarizada segundo a pro-
posta de Percival (UBA 1II), confrontadas com resultados UBA e experimentais (figuras
3.24 a 3.28), mas apresentamos as segdes de choque totais de UBA II apenas na segao 4.4.

De modo geral, as scd’s de UBA Il sdo qualitativamente semelhantes as de UBA e,
ainda falando em termos gerais, elas sdo quantitativamente maiores que as scd’s previstas
por UBA.

As scd’s de UBA e UBA II sao bastante proximas, pelo menos em alguma faixa angular,
para as transi¢des levando a 2,313 P e 313D (exceto para a energia de 29,6 eV, onde ha
maior diferen¢a quantitativa).

Ja para a excitagao de estados S, hd uma diferen¢a quantitativa apreciavel (chegando
a uma ordem de grandeza) de UBA e UBA II. Ha também diferen¢a qualitativa entre
previsdes de UBA e UBA II para excitagao de 2,3'S: a 29,6 eV, ha um minimo bem
definido para UBA, mas nao para UBA II, e a 40,1 eV, UBA prevé dois minimos enquanto
que UBA Il mostra apenas um.

Observando os graficos referidos conjuntamente, parece-nos que as scd’s de UBA II
nao podem ser classificadas como melhores que as de UBA.

Quanto aos parimetros de alinhamento e orientagao, UBA e UBA II levam a previsoes
qualitativamente semelhantes e geralmente proximas (figuras 3.29 e 3.30).

Podemos nos perguntar por que ocorre tao grande semelhanca entre resuitados dos
dois procedimentos de unitarizagio.

No célculo analitico da seg¢do 1.3, haviamos feito uso da expansao de 1/(1 — iR).
Até terceira poténcia de R, tem-se:

__2iR
1-iR
= —2R+2R? 4 2iR® + O(RY).

TSeatcn

Para a unitarizagao de Percival,

2R
Tpercivat = 1 —€*

-2iR + 2R? + %iR3 + O(RY.

Vemos claramente que a primeira corre¢io introduzida quer pela unitarizagao de Seaton,
quer pela de Percival, é 2R?; os dois procedimentos diferem a partir da segunda corregio.

Se ndo nos desviarmos muito das condigdes da se¢ao 1.3, i.e., se pensarmos que as
poténcias crescentes de R sao menos relevantes, entenderemos porque UBA e UBA II nao
devem levar a resultados tio distintos.
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Capitulo 4

Aproximacao de Teoria de Muitos
Corpos Unitarizada

No capitulo anterior, mostramos que o procedimento de unitariza¢io é muito impor-
tante, pois altera significativamente os resultados previstos por FBA. Porém, do ponto de
vista quantitativo, tais resultados ainda deixam a desejar. Nao é injustificado afirmar que
nossa descrigcao do elétron do continuo foi a mais pobre. Isto nédo evitou que efeitos fisicos
essenciais, nao incluidos pela teoria de acoplamento fraco entéo utilizada (FBA), surgissem
pela unitarizacio. Para exemplificar, tomemos o comportamento da scd a dngulos grandes,
onde a aproximagdo FBA falha por varias ordens de grandeza. A unitarizagio aumenta
consideravelmente a scd nessa regifo, porém por si s é incapaz de fornecer resultados de
acordo com a experiéncia.

De outro lado, comprovadamente a aproximacao de primeira ordem de teoria de muitos
corpos fornece bons resultados para scd’s e parametros de coeréncia e correlagio, pelo
menos para a excita¢do de estados singleto do hélio, como ja comentado nos capitulos
anteriores. FOMB também se qualifica por sua aplicagao ao espalhamento de elétrons por
dtomos de gases nobres, como Ne [ML(C82,84], Ar [PMP81, PPC84], e Kr [MPP85], sendo
que nesses casos a inclusdo do efeito spin-érbita é essencial. Além disso, FOMB trata
mujto mais adequadamente o elétron do continuo. Isto nos motivou a partir da aproxima-
¢do FOMB, e sobre ela utilizar o procedimento de unitarizagio de Seaton. Tal esquema

aproximativo sera referido como aproximacgio de teoria de muitos corpos unitarizada, e
serd denotado UMB neste trabalho.

4.1 Aproximacao de teoria de muitos corpos

Utilizando técnicas de fungdes de Green para muitos corpos de Martin e Schwinger
[MaS59], Schneider et al. [STY70] desenvolveram um esquema aproximativo aplicavel ao
espalhamento elistico de elétrons por atomos e moléculas. O método por eles desen-
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volvido permitia obter uma expansao para a auto-energia & incluindo varios efeitos fisicos
importantes, tal como a polariza¢ao do alvo. As fungoes radiais fi do elétron do continuo
seriam entao calculadas através da equagao de Lippmann-Schwinger. Para o espalhamento
elastico necessitamos apenas dos phase shifts obtidos da equagio abaixo!

(1) = (1) + /G?(Lz)z(z,s) £ (3)d2d3. (4.1)

E bom observar que em nosso calculo, caso elastico, tomamos £ na aproximacio de
Hartree-Fock.

Tal esquema foi estendido ao caso do espalhamento inelastico a partir do estado fun-

damental, por Csanak et al. [CTY71], fornecendo uma amplitude de espalhamento dada
por

Sopmg = _ff;~)*(1)f},+)(2)s(13,24) xRPA(4,3)d1d2 d3 d4 , (4.2)

onde x2F4 é a matriz densidade de transi¢io na aproximagio RPA, e o potencial = é dado
por

=(2'3,23) = 82 .nr(22) %Lf{(g(;;?)
i6(2' — 3)6(3 —2) — §(2' — 2)6(3' - V(2 - 3'). (4.3)

Posteriormente, Meneses et al. [MPC78, MeC88| mostraram que era possivel obter
resultados equivalentes através de um procedimento mais simples. Ao invés de calcular
a matriz densidade de transicio y via equagio RPA, estes autores empregaram a apro-

ximagdo de Hartree-Fock com carogo congelado (FCHF), isto é, a matriz densidade de
transi¢io é dada por

XFEHE = ¢14(v) $npaa(r') ((a, ") (4.4)

onde o orbital ¢, correspondente ao estado fundamental é obtido na aproximagao Hartree-
Fock, e o orbital ¢, as do estado excitado é obtido resolvendo-se a equagao de Hartree-Fock
(e.g., para o orbital 2' P) mantendo fixo o orbital 1s j& calculado para o estado funda-
mental. Adotamos neste trabalho este esquema simplificado, para obter nossos resultados
FOMB, que em seguida serdo unitarizados.

A extensao para o caso de espalhamento estado excitado-estado excitado foi feita por
Paixdo [Pai80], que obteve uma expressao idéntica a {4.2), com a diferenga de que o calculo
de x envolve os estados excitados inicial e final.

As primeiras aplicagées da aproximacio FOMB foram feitas ao espalhamento elastico
elétron-hélio por Yarlagadda et al. [YCT73), e ao espalhamento inelastico elétron-hélio,

'!Os nimeros 1,2 & 3 designam de maneira compacta as coordenadas de espago e tempo.
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com excitagao de estados do nivel 2 (Thomas et al., [TCT74]) e do nivel 3 (Chutjian e
Thomas, [ChT75}), a partir do estado fundamental®.

Fundamentalmente, a aproximag¢io FOMB fornece um modo mais refinado de calcular
a fung¢io de onda (e phase shifts) associada ao elétron do continuo. Na aproximacio FBA,
essa fun¢ao € uma onda plana,

X = 4n 5" i (kr) Vi (k) Vi (7). (4.5)

i,m
Na aproximac¢io FOMB, a func¢io de onda é conseguida resolvendo-se o problema do
espalhamento do elétron por um potencial associado ao 4tomo em seu estado fundamental,

tanto para o elétron incidente como para o elétron espalhado3. Explicitamente, o orbital
do elétron do continuo f é expandido:

18y "
o= ar Y i U v By s (4.6)
lm

Evidentemente, a equagdo (4.5) pode ser vista como um caso particular de (4.6), cor-
respondendo ao espalhamento por um potencial identicamente nulo, caso em que todos os
phase shifts sao iguais a zero, e a parte radial da expansio, u;/kr, é dada pela fungio de
Bessel esférica ji(kr).

Numericamente, nossos resultados sob a aproximagao FOMB sao conseguidos com o
auxilio de um programa tipo Hartree-Fock do continuo, adaptado de Bates [Bat74], que
fornece os phase shifts 8; e as func¢des radiais u; do elétron do continuo. Notamos nio ser
necessario incluir mais que 8 ondas parciais distorcidas, em geral (ver tabela 4.1), porque
além desse ponto os phase shiftssio inferiores a 10~%, ¢ as diferengas com relagio a previsao
da aproximacao de Born sao insignificantes (observemos que aqui também completamos a
soma, de ondas parciais unitarizadas com Born total, como delineado no capitulo 3).

Nao explicitaremos as férmulas empregadas para os resuitados FOMB, porque elas
s40 as mesmas obtidas nos Apéndices A e B (aproximacdo de Born), unicamente com a
diferenga de tratamento do elétron do continuo, i.e., com a substituigio das ondas planas
(4.5) pelas ondas distorcidas (4.6).

Nossos resultados FOMB sio qualitativamente idénticos a outros resultados da literatu-
ra (como os de Thomas et al. [TCT74] e Chutjian e Thomas {ChT75]), e bastante proximos
destes, especialmente para excitacdo de estados singleto, onde a diferenga de previsdes
para segoes de choque diferenciais nao ultrapassa 20%. Para excitagio de tripletos esta
diferenca percentual sobe até cerca de 45%. Tais diferengas se devem a forma distinta com

2Uma aplicagio do modelo FOMB para o tratamento de espalhamento elétron-hélio, induzindo transi-
GoOes estado excitado-estado excitado, foi feita por Franga, [Fra92].

3Af reside a diferenca entre um calculo FOMB e um cilculo DW, como por exempio o de Madison
e Shelton [MaS73], que utiliza como potencial de distorsao para o elétron incidente o relativo ao estado
fundamental, e para o elétron espalhado aquele associado ao estado atémice final.
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Energia Estados
(eV) [11S[2'S[2IP[3IS[3P[3ID[255][2°P | 338 | 3°P [ 3°D

296 | 7] 5] 5 | 5] 5] 5 | 5] 5] 5] 5] 5
01 | 8 | 7| 77T T 7 77777
600 | 8 | 7 | 7 | 7 | 7 |7 | 7|7 771|717
0 | 8 | 8 | & 8| 8| 8 | 8| 8 |88 8

Tabela 4.1: Nimero de ondas distorcidas empregado no procedimento FOMB.

que obtivemos as funcdes radiais para os estados ligados (dentro do esquema FCHF, como
comentado no capitulo 3). No entanto, é importante salientar que nossos resultados FOMB

para se¢oes de choque sistematicamente se aproximam mais dos dados experimentais que
os resultados FOMB citados, [TCT74,ChT75].

4.2 A unitarizacao

Antes de explicar como realizamos a unitarizagao sobre a aproximag¢do FOMB, cabe
citar alguns trabalhos que, muito embora ndo se utilizem propriamente do modelo FOMB
unitarizado (do qual ndo temos conhecimento de aplica¢bes na literatura da rea}, fazem
uso de esquema, semelhante.

' Burgess e Sheorey [BuS74] calcularam segdes de choque para excitagdo por impacto de
elétrons dos fons Mgt, Cat, Srt e Bat, através de uma aproximacio de ondas distorcidas
unitarizada. Kennedy et al. utilizaram um modelo DWPO (ondas distorcidas com orbitais
polarizados) unitarizado* para investigar a excitagao por impacto de elétrons dos dtomos
de Li, Na, K [KMM77] e dos ions Be*, Mgt e Cat [KMM78]. Chidichimo [Chi81] aplicou
um modelo de ondas distorcidas unitarizado para obter se¢des de choque do ion Cat, com

-excitagio por impacto de elétrons. Todos os autores citados fazem uso da unitarizagdo de
‘Seaton,

2iR
1-iR°
Nosso procedimento se aproxima mais do adotado por Chidichimo [Chi81].

No capitulo de introducio haviamos colocado a condigdo assintética que determina a
matriz de reatancia, na seguinte formas:

T=- (4.7)

*Devido a presenca de fatores de fase (envolvendo os phase shifts), os autores nio procuram obter, como
sob UBA, uma matriz de reatincia R real. Em seu lugar, constroem uma matriz K correspondente, com
elementos complexos, tendo zeros na diagonal e elementos trianguiares superiores e inferiores tais que a
matriz K seja Hermiteana. Entio, a matriz S obtida via (4.7}, com K fazendo o papel da matriz R, €
unitaria.
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lim F(T‘) ~~ sen(kfr - [g)é,"f +cos(kfr— l%)R"‘f .

T—00

Um modo mais geral de escrever tal relagao [EiS72] é

lim F(r)~ sen(ksr — Ig + &) 8; ¢ + cos(ksr — Ig + 61) pi s

PO

e percebe-se que no caso em que todos os phase shifts é s3o nulos, esta dltima expressao

se reduz & anterior. Evidentemente, para §;’s nao todos nulos, a matriz p serd distinta da
matriz R.

Uma matriz o, semelhante & S, é dada pela expansao

lim F(r)~ e kr=i3+8) g, o _ etilyr=i5+00 g,

T=—tO0

E possivel deduzir a relagio entre p, o e R, S 5

send +cosbd p

R = 4.
cosd —send p (4.8)

S = ebdg ef (4.9)

o = 1t (4.10)
1—-1p

Aqui, 6§ é uma matriz diagonal constituida pelos phase shifts 8;,6,,..., ¢ ¢ & uma
matriz cujos elementos n@ao nulos sao as fases €'%1,e'2, ... na diagonal principal.
A matriz T é dada, portanto, por:

T = 1-8
= 1-¢b 4 10
= 1-eb(1-7)ed (4.11)

com T sendo dada pela relagio completamente similar & expressao para a unitarizagao de
Seaton,

2ip

—_ _ 4.12
1—-1p ( )

*Notamos um possivel erro de impressio no artigo de Chidichimo, [Chi81], expressio (18). Conferir
com [EiS72], expressao (2.27).
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Tem-seb:

Taa
Tan

14 e¥a(r,, — 1) , caso elastico;
el{batbs) Taf , caso ineldstico.

A relagdo (4.11) é a expressao basica por nos utilizada para a implementagao de UMB.

Note que a matriz p é muito semethante a matriz de reatancia R, sendo igualmente
real e simétrica. A diferenca entre as duas, do ponto de vista de sua construgao, é a
utilizagao de 7;(kr) (matriz R, aproximagio de Born), ou wi(kr)/kr (matriz p).

Obtida a matriz p, usamos a transformagdo (4.12) responsavel pela introducao do
acoplamento.

56 entao sao usados os phase shifts, via (4.11), para obter a matriz T. Observe que
eles, neste procedimento, sio empregados separadamente da parte radial do elétron do
continuo, de modo distinto de FOMB.

®(Observamos novamente que pode ter havido erro de impressao no artigo de Chidichimo, [Chi8l],
expressdes (37) e (38).

70



4.3 Secoes de choque diferenciais

Mostramos na figura 4.1 a segao de choque diferencial para o espalhamento elastico
11§ — 115, sob a aproximagao UMB. Também sio incluidos dados experimentais e nossos
resultados FOMB. Notamos que é muito pequena a diferenga entre resultados FOMB e
resultados unitarizados, ou seja, a influéncia do acoplamento com outros canais é minima
neste caso.

Para a transicao 1'.5 — 215, figura 4.2, UMB acentua o minimo que ja € observado na
previsio de FOMB, exceto para a energia de 29,6 eV; nessa energia, e a grandes angulos,
UMB subestima a scd. E interessante notar que, a pequenos angulos, as scd’s de UMB
estao mais proximas dos dados experimentais que FOMB.

No caso da excitagao 115 — 239, figura 4.3, vemos um efeito interessante introduzido
pela unitarizacao: a formagao de dois minimos, com posigoes compativeis com os dados
experimentais. Note que FOMB prevé apenas um minimo, a 29,6 e 40,1 eV,

Para a excitagao 115 — 2! P (figura 4.4), as scd’s de FOMB sao geralmente um pouco
mais proximas dos dados experimentais que aquelas dadas por UMB; para energias de 60
e 80 eV a diferenca entre UMB, FOMB e dados experimentais diminui, especialmente para
angulos menores.

Para a transi¢ao levando a 23P (figura 4.5), a partir do estado fundamental, a 29,6
eV UMB prevé uma estrutura com dois minimos para a scd (40° e 115°); os dados expe-
rimentais prevéem também dois minimos, mas com posi¢des um pouco diferentes (aproxi-
madamente 30° e 85°). Para 40,1 eV o0s dados experimentais indicam um maximo na scd
(por volta de 45°), e nenhum minimo para angulos maiores. Entretanto, UMB ¢ FOMB
nac prevéem tal maximo, e mostram um minimo entre 90 e 100 graus. UMDB em geral
se aproxima mais dos dados experimentais neste caso. Para 60 e 80 eV, UMB esta bem
proxima dos dados experimentais, exceto a dngulos pequenos e muito grandes (regiao onde,
de qualquer forma, deles se aproxima mais do que os dados de FOMB).

Os comentarios que poderiamos fazer sobre resultados de scd’s correspondentes ao caso
1'S — 31§ (figura 4.6) sao exatamente os mesmos que fizemos para a excitagao de 21 5.

Na figura 4.9, espalhamento inelastico 11§ — 3P, notamos que as scd’s de UMB estao
bem mais proximas dos dados experimentais que as scd’s do modelo FOMB.

Para excitagoes de 3! P, 3!3 D (figuras 4.8, 4.10 e 4.11, respectivamente) ndo ha dados
experimentais com que confrontar as scd’s de UMB e FOMB.

No caso 3! P, UMB em geral fornece scd’s um pouco menores que FOMB.

Para 3! D, ocorre o oposto, exceto para angulos acima de 90 graus, para os quais
novamente se evidencia o problema de convergéncia comentado na se¢ido sobre scd’s de
UBA; note que o resultado FOMB nao apresenta essa dificuldade.

Para entender essa diferenca, vamos analisar separadamente trés intervalos distintos
de valores do momento angular orbital total: (i) 0 < L < 7 = Lyardw (onde 7 € 0 maximo
nimero de ondas distorcidas; consideramos aqui a energia de 80 eV. Veja a tabela 4.1);
(ii) 8 £ L €20 = Lpaz; (ill) 21 € L < o0.
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No terceiro intervalo, nio sio feitos explicitamente calculos para cada onda parcial;
em vez disso completa-se a soma com Born total (expressdo (3.2)). Em outras palavras,
utiliza-se a aproximagio de Born no intervalo (iii), tanto para o modelo FOMB como para
UMB.

Para valores do momento angular orbital total no primeiro intervalo, os phase shifts sao
nio nulos, e portanto FOMB difere de Born. Os célculos de FOMB sao entao unitarizados
separadamente para cada onda parcial, no modelo UMB. Ocorre que FOMB leva a uma
convergéncia numérica rapida, e as ondas incluidas neste primeiro intervalo ja bastam para
um resultado estavel. No entanto, ao se levar em conta o acoplamento de estados, i.e. a0
implementar a unitarizagio sobre FOMB, tal convergéncia é quebrada, e um nimero maior
de ondas parciais se torna necessario.

No segundo intervalo, os phase shifts j4 sao despreziveis, e ndo ha diferenga entre a
contribuicio de FOMB e Born para esses valores do momento angular. Portanto, do ponto
de vista do modelo FOMB, nio ha diferenga entre as regioes (ii) e (iii). E exatamente
por esse motivo que, quando unitarizamos as ondas parciais desse intervalo para obter
resultados UMB, estamos na verdade reobtendo UBA (com seus problema de convergéncia
ja considerados no capitulo terceiro}, para 8 < L < 20.

Mostramos também (figuras 4.12 e 4.13) as somas de scd’s de 3! P, 312D, sob FOMB
e UMB, confrontadas com dados experimentais.

Antes de apresentarmos os parametros de orientagao e alinhamento segundo a apro-
ximacio UMB, gostariamos de voltar brevemente & figura 4.3, correspondente a scd de
115 — 238, Comentamos que a unitariza¢io sobre FOMB conseguia reproduzir a estru-
tura de dois minimos observada experimentalmente. Poderiamos nos perguntar qual é
o estado cujo acoplamento com 23§ provoca esse efeito. Para responder a essa questao,
executamos o procedimento UMB variando o nimero de estados incluidos no célculo unita-
rizado (lembramos que os resultados unitarizados apresentados até entao envolviam todos
os onze estados dos niveis 1,2 e 3 do hélio). Apresentamos na figura 4.14 alguns resultados

selecionados de scd’s para a energia total de 40,1 eV, com os seguintes grupos de estados
incluidos no calculo:

e Apenas o estado fundamental e o excitado 235;

¢ Estes e mais o estado 215

o {115,235, 2tPY;

o {115,235 23P}.

A maioria das scd’s apresenta apenas um minimo, e fica claro que o aparecimento do

segundo minimo deve-se ao acoplamento com 23P (a inclusdo de 2' P também modifica
qualitativamente a scd, nao produzindo entretanto dois minimos bem definidos).
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Figura 4.1: Secdes de choque diferenciais para a transi¢ao 115 — 115. Simbolos: x, UMB;
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4.4 Secoes de choque integrais

Apresentamos nesta segao, conjuntamente, resultados UBA, UBA II, FOMB e UMB
para se¢des de choque totais (s¢), também chamadas seg¢oes de choque integrais,

OTotal = 21r](; (:—g) send df

sendo (do /dSt) a seqao de choque diferencial (que, ao longo deste trabalho, também deno-
tamos simplificadamente por o). Tais se¢des de choque correspondem a transigoes elastica
e inelasticas levando a estados com niumero quantico principal 2,

Para o espalhamento elastico (figura 4.15), FBA fornece as piores previsoes de sc; as
melhores previsdes sio de FOMB e UMB, que dao resultados muito préximos. Entre os
dois extremos, se encontram UBA e UBA II. Os valores experimentais correspondem ao
ponto médio das barras de erro indicadas.

Para a transi¢io 1!§ — 25, os resultados UBA II afastam-se mais dos dados experi-
mentais, mas curiosamente UBA é a melhor previsao. FOMB e UMB fornecem previsoes
relativamente proximas dos dados experimentais.

No caso de 11§ — 2! P, FBA fornece a pior sc; com excegio da energia 29,6 eV, sc’s
de UBA, FOMB e UMB sao compativeis com os resuitados experimentais.

No caso da excitagio de 235, figura 4.16, Born-x (aproximacio de Born incluindo an-
tissimetrizagao), UBA e UBA II lornecem resultados muito ruins (pelo menos a 29,6 e
10,1 eV), enquanto que UMB e FOMB dao previsdes razoaveis para sc’s.

Para a excitagio de 23P, até FOMB superestima a se¢do de choque integral, e UMB
se aproxima mais dos dados experimentais.

87



Total Cross Section (a.u.)
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4.5 Parametros de orientagao e alinhamento

O parametro v associado  transigao 1!S — 2! P, sob a aproximacido UMB, é mostrado
na figura 4.17. UMB e FOMB prevéem um salto no angulo v, para um valor do angulo
de espalhamento ao redor de 60°, nas energias de 29,6 e 40,1 eV. FOMB prevé tal saito
também nas energias de 60 e 80 eV, de um valor -90° para +90°. No entanto, a previsao
de UMB é que 7 cresce continuamente de um valor negativo (proximo de -75° a 8 = 30°
ou 35°) até um valor préximo de zero, o que parece estar mais de acordo com os resultados
experimentais. E de se notar também que, segundo UMB, o valor de « fica bem proximo
de zero para angulos acima de 60°, excegdo feita ao caso 29,6 eV, em que a curva para vy
acompanha bem de perto os dados experimentais.

No caso do parametro P3, mesma transi¢ao {figura 4.18), o comportamento previsto
por UMB é semelhante ao de FOMB, com excegdo para a energia 29,6 eV. O valor de P5
segundo UMB, para angulos acima de 90°, se aproxima de zero, especialmente nas energias
maiores (60 e 80 eV).

Tal comportamento a angulos maiores é bem semelhante ao previsto sob UBA, e como
comentamos na secio 4.3, pode ser devido a incorporagao de UBA (ondas parcials na
regiao (i), Lmaezdw < L € Lmar) no procedimento de muitos corpos unitarizado.

Apresentamos também os parimetros ¥ e P3 (figura 4.19) da transigao 1'S — 3'P.
Neste caso, FOMB e UMB prevéem ambos um salto em v a 40,1 eV, o que aparentemente
nao ¢ corroborado pela experiéncia.

Para 11§ — 33P (figura 4.20), FOMB e UMB tém previsdes proximas. E bom salientar
que os dados experimentais para este caso sio acompanhados de barras de erro significa-
tivamente maiores que nos casos anteriores.

Consideremos a excitacio de 3! D. Cabem aqui duas observacdes gerais. Em primeiro
lugar, observamos previsdes bem distintas, qualitativamente falando, de FOMB e UMB.
Segundo, como ja comentado, nossas previsdes UMB para angulos grandes nao sao tao
confidveis devido a inclusao de insuficiente niimero de ondas parciais unitarizadas (por
outro lado, dispde-se de dados experimentais apenas para angulos menores).

Os dados experimentais para pgo, figura 4.21, a 29,6 eV, indicam um minimo préximo
dos 60°. FOMB prevé um maximo nessa regiao, enquanto que UMB prevé um minimo
mais acentuado proximo de 40° (e um segundo minimo num angulo maior}.
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Na figura seguinte, 4.22, é dado o parametro v. FOMB e UMB preveem um minimo
para v, ao redor dos 35°, 0 que parece estar de acordo com os dados experimentais. Acima
de 40°, UMB prediz que v assume valores positivos, enquanto FOMB prevé ainda valores
negativos, que se aproximam de zero em seguida. Seriam necessarios mais dados experi-
mentais para decidir entre os dois comportamentos descritos. Para 60 eV o comportamento
previsto por UMB para v parece de acordo com os valores experimentais.

P, é dado na figura 4.23. FOMB e UMB nao sao incompativeis com os poucos dados
experimentais disponiveis.

O comportamento previsto por UMB para L, figura 4.24, energia 40.1 eV, concorda
com os dados experimentais. FOMB apresenta previsao bastante insatisfatoria neste caso.
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Capitulo 5

Conclusoes

Neste trabalho nés mostramos a importancia do acoplamento entre estados introduzido
através das propostas de unitarizagdo de Percival e de Seaton. Tais propostas foram
avaliadas através de aplicacdes no caso do espalhamento elétron-hélio, para energias inter-
mediarias, sobre a aproximagao de Born. Os resultados dos cdlculos unitarizados diferem
significativamente da aproximagiao de Born usual. A anadlise das se¢des de choque diferen-
ciais obtidas sob a aproximagio de Born unitarizada (incluidos efeitos de antissimetrizagao)
mostrou que esse modelo alcan¢a resultados muito melhores que os obtidos sob a aproxi-
magio de Born, particularmente para a excitagdo de estados tripleto. A unitarizagao sobre
a aproximagao de Born (exchange incluido) também conseguiu descrever corretamente o
comportamento dos parametros v e F3 (exceto a angulos maiores), para excitagbes de
estados P a partir do fundamental. E necessario enfatizar que a aproximagio de Born
fornece, para esses parametros, resultados incompativeis com os dados experimentais.

A comparagao de se¢des de choque e parametros de orientagao e alinhamento entre
os modelos envolvendo unitarizagoes de Seaton e Percival sobre a aproximagao de Born
revelou notivel semelhanga qualitativa, embora em alguns casos houvesse sensivel diferenga
quantitativa dos resultados. Através da analise das expansoes em série da matriz T em
funcao da matriz R, mostramos porque isso ocorre: o termo em R? introduzido pelas duas
unitarizagdes sao precisamente iguais; elas diferem no termo em R3, que em geral é menos
significativo que o anterior.

A proposta de Seaton foi aplicada para unitarizar a aproximagdo em primeira ordem
da teoria de muitos corpos. A unitarizagio sobre esta aproximacio permite obter seqoes
de choque diferenciais para a excitagio de tripletos de qualidade muito superior as pre-
vistas por FOMB. Em particular, para o espalhamento induzindo a transigao 1'5 — 235,
mostramos que a melhora em termos da estrutura da segao de choque introduzida pela uni-
tarizagio se deveu fundamentalmente ao acoplamento entre os estados 235 e 23 P. Muito
embora o volume de dados experimentais para parametros de coeréncia e correlagao as-
sociados 3 excitagdo do estado 31D seja bastante reduzido, os resnitados unitarizados de -
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teoria de muitos corpos mostraram-se superiores as previsdes de FOMB.

N6s podemos entender os resultados obtidos para os nossos calculos unitarizados da
seguinte forma. Transigdes oticamente permitidas, como as do tipo 'S — 'P, estao
associadas a potenciais de interagio de longo alcance (que se comportam assintoticamente
como 1/r?). Por isso, o cdlculo de segdes de choque (ou parimetros) envolve um nimero
muito grande de ondas parciais. Quando ha acoplamento de estados, ele se manifesta
de modo mais significativo nas ondas parciais associadas a momentos angulares menores,
pois 0 potencial centrifugo aumenta com o momento angular. Portanto a unitarizagdo tem
maior efeito sobre as primeiras ondas parciais. As ondas parciais restantes sdo incluidas
completando-se a soma com Born total, ou seja, para as primeiras ondas parciais usamos
uma aproximagio melhor, unitarizada, e para as restantes usamos uma aproximagao mais
simples (Born). Nestas transigdes para as quais é essencial incluir um nimero muito grande
de ondas parciais, o peso relativo das ondas de pequeno momento angular ¢ menor que nos
casos comentados a seguir. Para transigoes do tipo 'S5 — 1§, o nimero de ondas parciais
requerido para convergéncia é menor. Ainda menor € o niimero necessario associado as
transicdes oticamente proibidas, como 'S — 35,3P. Neste caso, o efeito do acoplamento
entre os estados é muito mais evidente, e portanto é fundamental que a aproximagao
empregada nessas poucas primeiras ondas parciais seja a melhor possivel. Atribuimos
a esse motivo o sucesso da aplicagio da aproximagio de muitos corpos unitarizada a
excitagao de tripletos do hélio.

Quanto i convergéncia alcangada por FOMB, vimos que poucas ondas parciais estavam
associadas a phase shifts nao nulos. Para as ondas parciais restantes nio hd diferenca
alguma entre as contribuigdes para as amplitudes fornecidas por FOMB e Born, de modo
que a convergéncia do procedimento estd assegurada. Isto ja nao ocorre para o proce-
dimento unitarizado, pois mesmo para as ondas parciais associadas a maiores valores do
momento angular, para as quais o phase shift é nulo, ha diferenca sensivel entre o calculo
unitarizado e Born. A dificuldade de convergéncia do procedimento unitarizado para
15 — 1D est3 ligada ao acoplamento entre os estados P e D: a excitagio de 3' D acaba
carregando, pelo acoplamento produzido pela unitarizagao, a dificil convergéncia de 21 P.

Ficou evidenciado também que a inclusio do acoplamento através destes procedimen-
tos unitarizados tem seu prego. Se considerarmos um conjunto muito grande de estados,
temos que efetuar calculos envolvendo todas as transigoes possiveis entre esses estados,
elasticas e ineldsticas, ainda que estejamos interessados numa transi¢ao especifica. Além
disso, tal procedimento deve envolver um nimero suficiente de ondas parciais unitarizadas,
para alcancar a convergéncia. Ainda assim, a exigéncia computacional é, evidentemen-
te, muito inferior a de um esquema mais completo como o representado pelos métodos
de close-coupling. Por outro lado, pode-se obter também diretamente do procedimento
unitarizado aqui desenvolvido resultados relativos a transicoes entre estados excitados. A
matriz T unitarizada por nds obtida nos dois procedimentos ji contém estas informagoes.
No entanto isto nao sera feito neste trabalho e sim futuramente, pois os dados referentes
3 excitacdo a partir do estado fundamental constituem por si s6 um volume consideravel.
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Apéndice A

Aproximacao de Born para a
Colisao Elétron-Hélio

A secio de choque diferencial

dO’__kf 2

e a se¢io de choque total

a=/(j—%) 49

k
f/
®
k;
. -
Ty rs
He

Figura A.1: Esquema para o espalhamento elétron-hélio.

para o espalhamento de um elétron (com posi¢do e spin denotados re,do ) por um atomo
de hélio (elétrons atdmicos referenciados pelos indices 1 e 2) sio calculadas através da
amplitude de espalhamento f(#,¢) que, na aproximagao de Born, vale
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f(8,9) = =472 {(¥ sin(ro, 1, T2; 00, 01, 02) | Vint | Yinic(ro, r1, 725 00, 01, 02))

onde W;ni., ¥ 540 as fungdes de onda inicial e final do sistema elétron-hélio, e Vi, é a
energia potencial de interagdo entre o elétron 0 e os elétrons atdémicos I e 2, e também
com o nucleo do atomo. Em unidades atdmicas,

1 1 2
Vi = — + — - =,
Tow To2 To

comrgy =|rg—r1l, 702 =|ro—r2|.
Explicitamente, a fungao de onda do sistema é escrita:
1

(21r)%

¥(rg,rq,r2;00,01,02) = €T 1 5mico(T1, 12) X(90) X(01,02) ;

observe a forma simplificadora de onda plana para a fun¢ao de onda do elétron incidente.
Se nos restringirmos a estados singleto, a fungio de onda atomica de spin sera escrita:

x(01,07) = % [a(1) B(2) - A(1) a(2)]

aqui, « representa spin up e 3 spin down.
Com isso,

X

2 .
PR <eakf-ro¢ﬁﬂ(r1,r2)a(o)%[a(1)ﬁ(2)—/3(1)a(2)]

(1 1 2) 1
X|l—+— =
T To2 To

T i, 1) @(0) I [a(1)A(2) - (1) (2)])
= —-2% fdl'g e’.K'PQ/ dl‘l dl‘g ’d)}in(r],rg) Tvbt'ﬂ.ic(rl,rz) (_1_ + __1'__ _ ?__)

V2
o1 Toz To

onde K = k; — k;. Sendo as fungdes de onda atomicas pata os estados singleto do hélio
da forma

T1b:rll'rr1.(|'-‘1a 1'2) = (faior)[ﬁf)loo(l‘l) ¢nlm(r2) + Q‘)nl'm(rl) ‘15100(1'2)]

com

o=

(fator) =
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bum(r) = Ty, (6,0),

e utilizando as expansdes em termos dos harmonicos esféricos Yim,

KT = 4y Z i ji(Kr) Yl:n(f;) Yim(7)
Im

LIMZ L () s (7o) Yem(#)
S 2L+ 1 (r5)lH1 M ° !

o1

chega-se s expressdes seguintes (as quais nos referiremos como Born total, para diferir
dos resultados obtidos adiante com expansdes em ondas parciais).

(¢) Caso inelastico

_ _i—la+h) (fator' )(sinal) [2lp+1 (i=|m|)! |m|)
f K? a, +1Z( e (I [m ™
XClgohth, CI8 Pum(c0505¢) [ dr 5K T) Praty() Prai (1)

onde

2\& y g = 1

(fator ) =
2 y Tig -'/—' 1
1 y it = Mg — Mh >0
(sinal) =

ki —kjcosd

cos By = I )

K = \/k? + k% - 2k;k; cos .
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Figura A.2: Momentos inicial e final do elétron incidente.

Aqui, (no, lp, mp) sio nimeros quinticos caracterizando o estado atdmico inicial, e
(n1, li, mq) o estado final; C’s sdo os coeficientes de Clebsch-Gordan, e aparecem no
calculo das integrais angulares envolvendo trés harmonicos esféricos, como por exemplo

) 200 + 1)(21 + 1
401 Vi Yin i, = [N D i 1, ity

P, &0 polindmio associado de Legendre; seu argumento nesta ltima expressao é 0 cosseno
do dngulo fx formado entre o vetor K = k; — ky e a diregdo incidente.
Usou-se neste caso

iKll‘o

. e iz

d - ‘lK-l‘l.

./ fo Tol K? ¢

- As fungoes radiais atdmicas Py(r) podem ser obtidas, numericamente, por um programa
‘de estados ligados, como o MCHF ( Multi-Configuration Hartree-Fock) de Froese-Fischer
" [Fis78].

: Observe desde ja que a dependéncia da amplitude de espalhamento f com o dngulo de

espalhamento # nio é trivial, posto que o préprio argumento da fungao de Bessel 5; dentro
da integral radial, K'r, depende de 6.

(#7) Caso eldstico

. w . 1
fr= —bmm (24 5no,1)/0 dro 1§ jo(K o) [yo(IO, 10; rg) — ;5] +
o0 . . 1
~8mo,ms (2 = 57;0,1)-[) dro v jo( Kro) [yo(nolo, nolo; ro) — ;‘S] +
-2(1 - Iu.D)IEﬂ:(—l)'z ———(H_ D! im| (08 Ok ) (sinal) C8 2 Caod {rad
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onde

Irod =/0 dr r? 51 Kr) wi(nolo, nolo; ),

oo r L
yL(nolo, nl1; 7o) = j;) dr ﬁ‘f Pﬂolo(r) th("‘),
K
cos @ = ch_,

Obtivemos expressdes {casos elistico e ineldstico) correspondentes as transigdes single-
to-singleto, dentro da aproximagao de Born. Observemos, rapidamente, que nesse contexto
aproximativo a amplitude de espalhamento para transi¢des singleto-tripleto (ou tripleto-
singleto) & nula, devido a prépria ortogonalidade dos espinores inicial e final. J& para
transigoes tripleto-tripleto, a amplitude de espalhamento é ndo-nula, mas seu calculo nao
é feito aqui porque estamos interessados principalmente em transi¢oes a partir do estado
fundamental, 11§, para as quais h4 um maior volume de dados experimentais.
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Apéndice B

A Aproximacao de Born com
Expansao em Ondas Parciais

B.1 Transicoes Singleto-Singleto

B.1.1 Termo direto

H4 outra forma de obter as amplitudes de espalhamento na aproximacgio de Born.

No procedimento descrito no inicio do Apéndice A expandimos a exponencial e

KT om

termos de harménicos esféricos, onde lembramos que K é a diferenga dos momentos inicial
e final do elétron incidente. Se fizermos alternativamente as expansdes de ek T g gtk T
é possivel obter uma expressao para f na forma de uma soma em ondas parciais, como

em Burke-Eissner {BuE83].

() Caso ineldstico

. T g '
f=i, /kikf S dtVarICh L E Cn Ll Vi (8,¢) Trar
Lot

onde a matriz T de transmissao, na aproximacao de Born, vale

B .
Top ™ = 2R,

Rpw = —Jkikg(2lo+ 1)(20 + 1) (=140 Y- )X Ol Cga! (fator) x

"
{s o)

XW(IDIIHI; KL)] drr2j;(k,'r)jp(kfr)y;\-(nglg, mlyr)
0 .

com
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2\/5 s g = 1,
(fator) =
2 ,'ngyE 1.

Para tanto utilizou-se de reacoplamento de momentos angulares, surgindo dai o coefi-
ciente W de Racah na expressao acima,

mpgQ@my

Ch K C:;;IQ\’(; = \/(21 + l)(?ll +1) Z (_1)L+h+1‘ W(Igf][[’; KL)%
L
xclo !Il\l.dcll 'L

mo0 mym' M-

Note que L, momento angular total, é conservado na colisdo.

(#7) Caso elastico

Rpw = —k(fator’) (=)Lt W(lololl; 0L) \/(21 +1)(2o + 1) Lyaq, +
b1

+k (fator') Y (= 1)HHo W(lololl'; K L) /(210 + 1)(20 + 1) X
K=2

! oK
xc(i)(I){Ul COOO 00 Iradg (B3)

com

oo . 1 1
Lrad, = _/0 dr r? j}(kr) {(1 + 2635 .1) [%(10, 10;7) — ‘1:] + [yn(ﬂofo, nole;7) — ;] } ,

oo
Frwy = [ drr® (kr) duCkr) y(molo, nolos ),

1 WMo = 1,
(fator') =
2 , g # 1.

Cabe observar que as ondas parciais com menores valores de L dao as maiores con-
tribui¢oes, de modo geral, a amplitude de espalhamento.
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B.1.2 Termo de troca

A amplitude de espalhamento na aproximagio FBA (Born total} vale:

fraa = =473 (W s | Vi | ¥4),

como colocado no Apéndice A.

As fungoes de onda inicial e final (¥; e ¥;) do sistema elétron-hélio sdo separadas da
seguinte forma:

®(ro, r1,r2; 00, 01,02) = PY(ro) X(00) Yatémico(r1,T25 01, 02) ,

onde lembramos que a fungao de onda do itomo de hélio, Ya¢smico, € antissimétrica pela
troca dos elétrons 1 e 2.

Entretanto, se quizermos levar em conta a indistinguibilidade quantica dos trés elé-
trons do sistema, devemos construir uma fungio de onda ¥ que seja antissimétrica pela
troca de qualquer par de elétrons dentre 0,1, e 2. Portanto,

fo= —an? Wy | Vins | 05)
= —Ar? X [(Up | Vine | ©i) — 2% (Poa ¥y | Vine | ¥5)]

(ver, por exemplo, [Joa75] pgs. 421-429) sendo que o primeiro termo (chamado termo
direto) é idéntico a frpa, e o segundo (termo de troca) é muito parecido com frpga,
apenas sendo trocados os indices 0 e I na func¢ao de onda final do sistema.

Observemos que, no caso do termo de troca, o produto escalar entre as fungoes de onda
de spin dos estados inicial e final do sistema ! fornece:

. 1 1 ,
(Poa {a0) 5 la(1)2) - () a(2)]}] a(0) 5 [a(1)8(2) = 1) o(2)]) =
(a(1) [a(0) B(2) - A(0) a(2)]] a(0) [a(1) 52) - (1) a(2)

B = D) =

e assim

-~ 1 -
— fdireto _ 2% - x troca

COIN

ftrom = —d4r? x <f3(;‘yf(roarlar2) |Vinel ‘I’i(l‘o,l‘1~.1'2)>

LTal produto pode ser feito separadamente, pois V., na aproximagao adotada nio depende do spin.
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sendo que o elemento de matriz envolve apenas as varidveis espaciais.

O célculo do termo de troca é semelhante ao do termo direto (segdo B.1.1), e leva as
expressoes:

(¢) Caso inelastico

Ryw = ~(fator)\[kiky V2l + 1)(20 + 1) Z ChEl chfl x
x W (I'lghl; K L) rag (B.4)
CoIm
Lraa = [ droroji(kire) Py | drym (k) P AmSl
rad — o TDTOJI( tTO) nil1 o ™ Tl]f’( frl) ﬂ.oio(r>)K+1
\/é y g = ls
(fator) =
1 , o # 1.
{1i) Caso elastico
Ruyp = —k(fator") {Z (2o + 1) CRICLEY W (l'lglol; K LY [rag, +
K
+6ir (1 + 26n,0) 57— 21 1 md,} (B.5)

com

o0 ) o0 . (r<)K
I-,—adl - ./(; d,ro To .:"(kro) Pﬂo‘o j(; d'f‘l T jlr(krl) PHDIOW

i T
lrod, = j drq 7o ji(kTo) me dryry ji(kry) Pro (§,)+,

b —

(fator’) =
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B.2 Transigoes Singleto-Tripleto
Como no caso singleto-singleto,
f — fdireto _ throca,

mas agora f97€% = (), a inica forma de excita¢io de um estado tripleto a partir de um
singleto dd-se através do processo de exchange elétron incidente - elétron atdmico.

B.2.1 Termo de troca

A relacao

T g o I L oy V'L
f o= i Tk Yo TINVAURICR oy Col iy Yirme (8,0) | %
L' 5Ms
80 L S 3 1 s s
Xcms:ﬂo Mg Cm,fm Ms TLU' (Bﬁ)

(v. {BuE83]) indica que a amplitude de espalhamento depende dos niimeros quanticos
magnéticos orbitais inicial e final, mg, mq, bem como dos nimeros quanticos magnéticos
de spin inicial e final do elétron incidente, pg, 41, e dos nimeros quanticos magnéticos de
spin atomicos inicial e final, m,, e m,,. Por outro lado, a matriz T {ou R) nao depende
desses niimeros quanticos.

Para a transi¢do singieto-tripleto, s; = 0, e consequentemente o spin do sistema S
assume um unico valor possivel, 1/2. Obteremos R na aproximagao de Born efetuando os
calculos espinoriais para um caso particular,

3o = 0, 81 = 1,
My =0, — Ms, 0,

— 1 -1
Ho = # 23

com o auxilio da expansio (B.6) :

. T g '
f = ’JW ST dtVaryick Gk Ch Vi (8, 0)| x
L AT YN

0 131 p8=1/2
xC i Cii T (B.7)
1 -1
b

Ll N1
Wl e
(S5
2=

Também, na aproximagao adotada,
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o= (art)(=2) (B {1 ¥ (r1,00) | Vine

. 1 1
< (Boa {am)ﬁ [a(1)8(2) + a(l)amn}\ (0) 2 [a(A(2) - B(1a(2)])

'k-.ru lys'ﬂgl
e‘ ' l'l (11112)>X

: (a(1) [a(0) B(2) + B(0) a(2)]] a(0) [a(1) B(2) - (D a(2)} =
{eaf] + {Baal} {laaB) - |afa)}

B D]

e assim

f = (=ar)(=2) x 3 {Bon {1 ™ W e,, 1)} Vi

etkiTo \Ilfingi(rl,rg)>. (B.8)

De (B.7} e {(B.8),

(~47?)(-2) x % <}3;1 {eik"r° ‘I’tfﬂ.pl(l’lal‘z)}‘ Vint |€ik"r°‘1’fmgi(l'1,l'2)> =

_ '}'” Al ST T3 o i L o~ P L
= l:'l. -E'-A—:— Z 3 21-{- 1Crgoﬂmncn}z1m‘moyl'm'(9"10) X

fLa15,Ms

1 =
X("ﬁ) (TLSual/z)singl—tripl- (B.Q)

Vamos comparar esta ltima expressio com uma relagao analoga, para o termo de
troca na transigao singleto-singleto (sub-item B.1.2),

(~4x7)(=2) x 3 (B {e™r ™ 055 (e1,12)} Vi

eik"ro‘pftngl(rlarz)> =

) [ y S dtVarRLIck L el Y8, 9) | x

; .
, mim'mgq
kiks LII.SMs

X(TLu ) singl—singt- ) (B.10)
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(i) Caso inelastico (nolo) # (n1l1)

Apesar da fungao de onda atémica (parte espacial) ser antissimétrica para estados
tripleto,

Wil ey pg) f[<l5mo(r1) Gnim(T2) — Patm(r1) Pr00(r2)]

o) = T 10,0,

o calculo e o resultado dos elementos de matriz de Vj,,; nas relagoes (B.9) e (B.10) sdo, a
menos de um sinal, idénticos, logo a comparagao dessas expressdes fornece

5=1/2
(TLH' / )aingi—tripf = ﬁ(TLH')singl—aingl:

ou seja, obteremos o mesmo resultado (B.4) para a matriz R, acrescido do fator multi-
plicativo /3 (v. [Joa75], pg. 624, expressio (21.14a)).

(i) Caso inelastico (noly) = (n1;)

Neste caso hd maior semelhanga com o célculo relativo ao termo de troca, transigao
singleto-singleto, caso eldstico. A matriz R na aproximagao de Born vale:

Ruy = V3k {2(2I0+1)cé,°({})‘ CoRU W (l'lolol; KL) Iag, +
K
S T } (B.11)
i 2! + 1 Tadz ) *

(T<)K

(s =] fv o]
Irad, =f0 droroj:(ksfo)Pnolofo dry lef'(kfrl)PnoiO(T:)_ﬁﬁ’

oo 1" {
Irad, = ] dro 1o ji( kiro) Pw/ dﬁ?‘l]l(kﬂl)Pm( ;1)4-1
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B.3 Transicoes Tripleto-Tripleto

B.3.1 Termo direto

Utilizando (B.6) como em B.2, para um caso particular, por exemplo

S0 =1, J 31 =1,
mSQ = 07 - m31 = 01
po = +3, l m = +3,
tem-se
f o= (mam) (R Uy )| Ving ‘k--'ow‘-”"“(r £2)) X

< (a(0) [a(x)ﬁ(mﬁ(l)a(z)ll a(0) =5 [a(1) 82) - A(1)a2)])

- (_41[‘2)(6*”.0 lp;ﬂpt(l‘lal‘z) Vint ~€ik"r°‘1'frip1(r1,r2)> (B.12)
T d it ;
f = ~: iV 1ch Lk b b Y (8,0)] X
o f LII'SMS
i 5 = 112 112 o
Caf i Cot i Tin "+ i1 Gy Tz’ur‘”]
0337 @z; 22 z3
= ity 1ol Ll ch b Vi (8,0) X
f Ll Ms
S=1/2 | 2 .8=3/2
X [3 Toe '+ 5 3 Tow / ] - (B.13)

De (B.12) e (B.13) vem

int

(_4,”2) <eik_f-1'o lpffripl(rhrz) V.

e'.k"r° "I’:ripl(rl s l‘2)> =

T g '
— [ Z tl—l /21 +1 C:g-()g’f‘lﬂ C:"lli‘r‘t%ﬂo }/il'ml(G,(’Q)} X

kkf LIS Mg

5=1/2 S5=3/2
[3TL,,,/ +2 TL“,/]. (B.14)

Aqui, sera necessario repetir o procedimenta para um segundo caso particular distinto,
como
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I
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=
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1
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Vint leik‘.ro Wi (r, l'2)> =

= i) 5 VAT ICk AL Ch L V(8 cp)}

kik L.z.!',s,Ms mm
1341 a1l s 113 112 g

X 01 2 A Tit e Ate) A Tmafz]

22 22 23 73
= /k 5 VA ick L Cﬁélinﬁm Yirm (8, 0) | %

L.I.I' S,MS-

S—l 2 5=3/2

X { TLw TLH' / ] (B.15)

e de (B.14) e (B.15) vé-se que TL[?,U = f‘?‘a/ %, Como estamos interessados em estudar
apenas transi¢des a partir de um estado singleto, ou seja, casos com spin total § = 1/2,
obteremos apenas a matriz RLMU2 De (B.15),

(—4?!'2) <eikf'r° \I’}ﬁp[(rl, 1'2)‘ 1/1‘11.1‘

Ciki To 1I";‘:"’":pl(ll."l y 1‘2)> =
. ™ r'— fr
= W Z : 20+1 0717300“10 Cii#t‘ﬂlo Ypm:(a,(p)
i®f L,l,t',S,MS

XTEatl?, (B.16)

Isso faz com que tenhamos um resultado precisamente igual ao caso singleto-singleto,
termo direto, com ng # 1 (tanto para espalhamento ineldstico como elastico). A matriz
de reatincia é dada pelas equagdes (B.2} e (B.3).

B.3.2 Termo de troca

De modo similar ao que foi feito no sub-item anterior, i.e. analisando duas transigdes
particulares, conclui-se que a matriz Ri;}_/ ? ¢ dada pelas mesmas relagdes (B.4) e (B.5)
do caso singleto-singleto, com um fator adicional (-1).
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Apéndice C

Visao Geral sobre o Procedimento
Computacional Desenvolvido

Neste apéndice descrevemos suscintamente o conjunto de programas, por nos elabora-
dos, que implementam as aproximagdes unitarizadas discutidas ao longo da tese, UBA,
UBA II e UMB.

Para o procedimento UBA, sio fornecidos a energia do elétron incidente, as energias
experimentais dos estados envolvidos no calculo unitarizado {Moo48], e as fung¢oes radiais
desses estados, obtidas com o programa MCHF77 [Fis78] e interpoladas pelo programa
INTER, baseado no método de Lagrange, e adaptado pelo prof. Fernando Paixao.

Um programa de abertura, openin.f, calcula entao os momentos finais (a.u.) do elé-
tron do continuo, supondo ter sido ele espalhado deixando o atomo em cada um daqueles
estados.

Um segundo programa, alg.f, gera a ilgebra de momentos angulares envolvida, para
um dado conjunto de valores do momento angular orbital total, caracterizando os varios
canais através da determinacao dos momentos orbitais atémicos e do elétron do continuo.

O programa indrin.f obtém, a partir da algebra construida pelo programa anterior,
todos os conjuntos de indices das integrais radiais diretas e de troca, casos elasticos e
inelsticos!, envolvendo todas as transi¢oes entre estados incluidos na unitarizagao.

As integrais sao calculadas com o programa integ.f. Este é verdadeiramente o pro-
grama que toma a maior parte do tempo de maquina do conjunto de programas de UBA.
Para o caso descrito de 11 estados, para dada energia, fazendo a unitarizagio de ondas
parciais até L.q.r = 10, as integrais sao calculadas apds cerca de 40 minutos, utilizando
as SPARCstation’s 1+ da SUN.

Com as integrais diretas, o programa rmat.f constréi a matriz R, sem troca. A inclusao
do ezchange é efetuada pelo programa rmaiz.f.

1 Tais integrais aparecem nas expressoes B2-B5 (Apéndice B).
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Esses programas constituem um primeiro datch, que objetiva fundamentalmente a cons-
trugao da matriz R.

Especificada a transigao sobre a qual se deseja obter informagdes (scd e parametros)
e determinados quais estados deverio ser incluidos na unitarizagao, é executado, de um
lado o programa hetb.f, que permite obter a amplitude de espalhamento de Born total
para essa transicao. De outro lado, o programa selec.fseleciona linhas e colunas da matriz
de reatancia, correspondentes aos estados que deverao participar da unitarizagao.

E sobre essa nova matriz R. eventualmente reduzida em sua dimensao, que se aplica
a transformacao de Seaton, para obter uma matriz T, utilizando o programa unitar.f.

A partir da matriz T ¢é calculada (programa scatt.f) a soma de contribuigoes unitari-
zadas? para a amplitude de espalhamento.

Esse resultado ainda precisa ser completado com Born total, o que é implementado
pelo programa subsum.f, e envolve a amplitude saida de hetb.f, e uma soma de amplitudes
de Born (da expansao em ondas parciais) efetuada por scatr.f.

Com a amplitude de espalhamento resultante, sao calculados a se¢do de choque diferen-
cial {programa csub.f), total (a scd é integrada por tcs.f) e parametros (programa param.f).

Esse é basicamente o procedimento numérico para resultados UBA.

UBA II é implementado do mesmo modo, apenas substituindo o programa unitar.f por
um outro, unitarl.f, que executa a unitarizagdo de Percival (fazendo uso do método de
Jacobi para a diagonalizacio da matriz R).

UMB também tem procedimento similar. Neste caso, além da matriz de reatancia,
obtida como antes e necessaria para completar a soma com Born total, é preciso construir
a maftriz p.

Esta matriz envolve integrais semelhantes aquelas calculadas com integ.f, mas com a
diferenca de que as fungoes radiais do elétron do continuo sio obtidas com o auxilio do
programa CFHF, adaptado de [Bat74] pelo prof. Fernando Paixdo. CFHF também calcula
os phase shifts correspondentes.

Com essas fungoes radiais, integdw.f calcula as novas integrais, e rmat2.f, rmatz2.f
constroem a matriz p.

Ela é unitarizada como antes, por unitar.f, e em seguida o programa phases.f acrescenta
adequadamente as fases (expressao (4.11)), para obter a matriz T.

A partir desse ponto o procedimento é como em UBA.

?Primeira soma do lado direito da equagdo (3.2).
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