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I, . INTRODUÇÃO E ASPECTO GERAL DO TRABALHO 

Uma das sementes que deu origem à mecânica quântica foi sem dÚvi­

da a abundância de dados espectroscÓpicos, que se acumulou ao fi-
, I ,t. • • ' •' 

nal do seculo passado e ~n~c~o deste, e a necess~dade de expl~ca-
los. Os principies desenvolvidos então para a nova teoria, e que 

conhecemos hoje, vieram trazer uma esplêndida compreensão desses 
fenômenos, Tal· sucesso da mecânica quântica se estendeu do mesmo 
modo à espectroscopia de ressonâ~cia magnética (E,P,R, e N,M,R, ), 
ramo este que estuda a absorção e dispersão da radiaçao eletro­
magnética pelos momentos at-Ômicos e nucleares que precessionam em 

um campo magnético externo, Por cer~o este sucesso é tal que nao 

se colocam hoje dÚvidas· de principio em relação à mecânica quânt:l:_ 

ca, ao menos do ponto de partida de evidências experimentais, 

~~do isto levaria então a crer que os estudos espectroscÓpicos se 
' -reduziram a simples classificaçao das linhas, ou dos momentos, sen 

margem para ou~ras perguntas que se·pudesse faz~r, dentro do as­

sunto. Ocorre contudo que quando os vários átomos se unem para -

forrr.ar uma por:;ão de matéria, surgem ir.tera_çÕcs que afetam suas 

linhas espect.roscÓpicas, causando una modulação da frequência e 

modificando suas Jarguras, suas formas ou nesmo suas posiçÕes no 
espectro. ~ pois através do estudo _d_a forma das linhas es:pectros­

cÓpicas que se co-nseguirá conhece~ as ini;eraçÕes envolvidas em ca 

da particular ·estru~ura de matÉria. 

' O problema que estudaremos aqui e algo distinto do ponto de vist·a 
_fisico, .embora mã.tematicamente idêntico: não estudaremos uma mod~ 

lação da frequência produzida ro·r interaçÕes com átomos vizinhos, 

ma·s trataremos de' uria molécv.la anisotrÓpica (anisotropia elo fator 

giromagnético g ou do fator A de estrutura hiperfina)que executa 
- r . 

rotaçoes quando suspensa em um l1quido. 

Nem todas as interaçÕes causam modulação da frequência de uma li­
nha. No caso de ressonância magnética, por exemplo, a_penas as in­

teraçÕes de caráter magnÉt-ico irão causar tal ·modulação.As outras 

interaçÕes (tais como troca, interaçÕes dipolares e1étricas ou,-
' ' -no caso de nossa ;nolecula anisotropica, as in1:-eraçoes dos choques 

das molÉculas do liquido que causam as· rotaçÕes) não a.fetarn dire­

tamente a Jir..ha. Afetarn contudo, as interaçÕe~ magnÉt:icas,afetan-

./ .. 
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do pois a linha desta maneira indireta, O estudo completo do 

sistema exige o 

complicado dado 

hamilt.oniano total, mas este se torna muito 
. , . 

o imenso numero de graus de liberdade em 

questão, Faz-se pois uso de uni hamiltoniano parcial do sist~ 

ma - no caso de ressonância magnética usamos o hamiltoniano 

de spin§ - que contudo não é independente do tempo. Os méto­

dos mais podefsos ~ara o cálculo da largura ou forma da li­

nha são então aqueles métodos ·que admitem uma variação est,2 , , . 
castica deste hamiltoniano ao longo do tempo, ja que esta - , sua variaçao .e bastante complicada, E assim, o estudo das -

funçÕes aleatÓrias se•torna importante, Os métodos de Ander 
son(l) e Blume(2 ) (assim como o cálculo de perturbaçÕes d~ 
Kubo e 'romita ( 3 )) são métodos de cálculo baseados nesta hi­

pÓtese aleatÓria. 

Estivemos estudando o· conhecido trabalho de Anderson(l) 

(1954) sobre o calculo da forma de linha de ressonância maJI 
, , 

netica, Em 1968 surgiu uma importante generalizaçao - o me-

todo de Blume(2 ), que inclui efeitos não adiabáticos- e fi 
, 

zemos um estudo· compara ti v o das duas 

rios resul);ados de interesse ·fisico. 

abordagens, obtendo va 

( , - - , 
O cap~tulo II e uma revisao bib1iografica com explicaçoes. 

No capitulo III di~cutimos o .método de Andersen e no capit~ 

lo IV o de Blume, dando ênfase às comparaçÕes entre eles, 

O capitulo V apresenta estudos comparativos das regiÕes de 

validade dos vários métodos estocásticos (Andersen, E lume e 

cálculo de perturbaçÕes). O cálculo de Andersen não é apli­

cável qm situaçÕes onde a contribuição dos elementos não di~ 

gonai s do hami ltoniano é importante, enquanto que o método 

de Blume tem validade gerai. Justificamos pois,neste capitulo 

v; as razoes porque em seguida iremos estudar um sistema onde 

§ Para uma explicação sucinta do hami ltor\iano de spin, vide 

introdução da referência (24). 

. / .. 



• 3 

' ~ o. calculo de Andersen nao é confiável - analisaremos nos Últimos 
cap{tulos suas discrepâncias·com 

tuação conforme Blume, 

~ ' . relaçao ao calculo da mesma s~-

O capitulo VI é quase uma interrupção nesta sequência de apresen 

tação, Desenvolvemos.uma demonstração analitica que prova que o 

cálculo de Blume, no limite de estreitamento máximo, leva ao 

mesmo resultado para a posiçao da linha estreitada que o cál~Jlo 

de perturbaçÕes, aplicável nesta situaçã6o Esta demonstração nÓs 
' a apresentamos corr1o or·iginal e tem carater bastante geral, nao 

·se limitando ao problema especifico qué nos ctedicamos a estudar 

aqui. Esta generali2.ade fez 

sentarmos o hamiltoniano do 

com que a inclu{sseMos antes de 

nosso sistema em questão, E é o 

apr~ 

' cap.:!o. - ' tulo VII que entao ira apresentar o hamiltoniano de spin <1e uma 
, . , ' . 

molecula anJsotrop~ca, 

' ' O cap~tulo VIII parte do hamiltonie.no apreserit2do no capltulo -
( . , , 

anterior para da2 cria:r um moc1.elo CE. calculo. Isto e equivalen-

te a realizar sj_npli.ficaç3es neste hamijtonianoo Cada simplifi-- ' -caçao feita e acor.1panhada das devidas justifi caçoes. cn.ega-se a 

um hamiltoniano finaJ_, do nodelo, com o qual se irá trabalhar 

numericament c. 

, .. 
O capitulo IX apre:--;enta todoS os aspectos do cálculo mnr:erlCO 

que jl.)_lgaDos éjl).e necessit2s:--,em de alguma explicação, em lugar 

de se-limitar a sir:-.ples análise do nosso prograr:1a-. Cito aqui -
. F( ' .... t ' apenas o ctrtl--lc;ic nais interec:ssante qne realizamos: SlJ.DS'..l Ul 

-mos a técnica de H lume de inverter uma matriz Dara calcuJar ca . -
d~ ponto do espe~tro, por urr.a úDica diagonaJização. Isto rc:rm_i 

tiu obter J>mitos ronto~ com ponco ter.r·o extra de cor.Jputa.ç~_o, -
' . . 

alem de J.Tlre~;enta:c· o~~ auto-v~lorcs da_ matriz ( - . que ~,ao nrJ.lto in 
teressantcs do ponto de vista flsico). 

O capÍtulo X apTesenta os resultados e sua~ discu~;~.Õe~>. O c a.-
' c .... , ' (t . p1.tulo XI, :Onc:Ju<;ocs, e ur:~ req1_mo oo c2.p1. nlo antc:r')_or E do 

rc.--;uJtnr\o t10 can{tnJo VI. l~r~:rorte-~e a E:le rara ll.r-la tor-1ada r?.­

pida de conh€cir~.cnto deste", J::'€S1J.ltado~;. 

./. 
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II, SEQUf'!NCIA HISTÓRICA E: CCNTEÚDO DOS TRABALHOS 

Os trabalhos pioneiros no estudo da largura de linhas de resso­

nância magné~i ca foram os de Gorter e van Vleck (4 ) ( 194 7), van 

Vieck( 5 )(1948) e Bloembergen, Purcell e Pound( 6 )(1948), A{ foi 

pela primeira vez estudado o .fenômeno de "Estreitamento da Linha". 

Trata..-.se de um· fenômeno com o r.1ecanismo seguinte: 

O h a mi ltoniano do sistema pode 
./".... /"..... • .t', 

<! n -- <fi ..L <';), r"' -·- "J'-" o ' '"'r 
em três parcelas 

,A. , 
onde ~~" e o hamíltoniano principal do prob~~ma, que basi-

camente fornece a ;20sição da Jinha .no espectro; 10P é a parcela 

de interação nagnética (por exemplo: acoplamento spin-Órbita, -

interaçÕes dipolares magnéticas, interaçÕes hiperfinas) e causa ,, . . ~ . .... .., , . 
a largura da linha; :/o,..,.,_ reune todas a~, 2n'teraçoes nao magnet2:. 

cas do sistema (tais como: troca, interaçÕes elétricas, etc.) e 

esta parcela não irá influenciar diretamente a linha, Mas - e -

" , . 
este e o aspecto 1mportante - influencia causando 

o ''estreitamento''. 

Estes traball10s apontados- (4), (5) e (6) - calculam a la.rguPa 

da linha sob estreitamento", :-na:;· não calcu.Jam sua forma. É inten 

ção ào trabaD10 de Andersen (I) (1~54) justamente calcular toda ; 

forma da linha, tanto na situação de grande como de pequeno es­

treitamento. O r:,étodo recebeu o nome de "modelo de modulação 

·aleatÓria da frequência~~-~ O ncn1~ tem sua razão de ser pois tra-
"' r, 

tq.-se de rerresentar 3. influ~nc:i.a de ~~ 1 ,'""" ~ob:r>e ~1::0 r com una 

variaç?:o_alcc.tÓria dos elcnent~s de matriz de ~-~';> • Anderson­

faz alguMas hipÓteses i~iciais~, entre as quais a mais interes­

sante pc:.ra nÓs é a de assumir que o hamiltoniano não contér:1 el~ 

mentos ele matriz não dia.gonais imp6rtante:; :- con±'o:rrn.e será ele­

talhado ~1ais adiante. Isto restrinue a aplicabilidade rio m~todo 

a sistemas onde esta ''aJlroximaç~o adiab~tica'' (conforme se refe 

re o prÓprio Andersen) não :,c torne demrtsiac1o tôsca. 

------------~------·----------------------------
§ Vide p~gina 319 da rcfer~ncia (1). 

./ .. 
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beve-se notar que este .ioão foi o Únic;b ·método q,ue apareceu pa-ra 
. . ~ 

se calcular a forma da linha. Paralelamente,.uma sequencia de-
trabalhos( 3•7 • 8 ) se dedicou a encontrar esta forma por intermé-

, ... , , ..... 
di o de um calculo de perturbaçoes. Ha tambem uma variaçao deste 
método(s,g,lo,ll) que desenvolve o que chamam de matriz de rel~ 

xação. Não nos dedicaremos a estudar este caminho; contudo, pa-- , ra comparaçoes posteriore~ a serem feitas com os metodos de An-
, -derson e Blume, um aspecto importante do caiculo ele perturbaçoes 

será aqui aponta~lo: ele "é válido qv_anrJ.o Q(l~b' (·\ ~r'c..tJ'-A é um nÚm~ 
~ . v L ;.:,._ 

ro mui to pequeno· • ;:;t • .:st:,~ 

. (12) , 
Ainda em 1963 Freed e Fraenkel se referem - apos comparaçao 
das regiÕes,~e validade do' caÍeulo de perturbaçÕes e do método 

~~ ' ~ . , de Anderson·" - a falta de um algor~tmo ma~s geral para o calcv.-
lo da forma. Tal algorhmo foi apresentado por BJ.ume (2 ) (1968) e - , -inclui cfei tos nao adiabaticos de transiçoes .induzidas pelo ha-

, . 
miltoniarlc aJ.eatorJ..o. 

O fenômeno de estT'ei tamento da linha pode ocorrer err. duas for­

mas: 1) estreitamento por troca, causado pelas in':eraçÕes de -

troca dos momentos rr:a.gnéticos eletrôiücos e 2) o estreitamento 

por mov~mento, cav,sado pelo rnovim~r3to dos prÓprios átomos. Nos 

interessamos aqU.i por situaçÕes d~ eSt~eitarncnto por moviP·le!1to 

é dentro deste caso podemos distinruir dois tipos·: 2i) a largu-

ra de linha é devida a "inter-açÕes' dipolo-dipolo :Ja moléru.la 

com as moléculas vizinhas, estas se movir:-tentam causando o es­

treit~mento§§§ e 2ii) a·largura de linha é devida a anisotropia 
, , - ( 

da pror:çia moJ.ecula que faz com que sua rotaçao module os Dl-

. veis -de enerrria cm presença c'!.e um carr:po magnético constante. 

No prj_r,:eiro caso (2i) a separacão do hamiltoniano err. parcelas 
A A • 

~;J., e {0r se faz de rwéto natul..,al, enquanto qv.e no ce.so O.a m~ 
, , ( ') , . lecula a~;simetricn. 2ii , c.3e o hami1toniano C-' escrJ_to c~. coar-

, ... .v , 

denadas relativas a rnolec-1_::_]a, tal :;eparaçao na o e eviclcnte. Co_g 

§ 
..... , ..... , . ' 

Obs.: C párar:~C'tro rr'c. e o tempo cler----..ccrreJ.açao pro:):-n_o .~.!.a va 
.... .. . ~ , 

riaçao aJ.catoria do harniltonié\no ~_:JF • ::1c e o invc:::-,....o r'la 

f .... - ' . - t , t' requencla oc tr-ar.~.lçoes es ocas lCas. 

§§ Vide p;}gjn:1-::1tt;?dt:~JtC tr~tba1ho 1 para. ma.iore~; ·explica~·Ões. ( , . ,, ) 
§§§-Esta c a :,ituação C'.:.turJada por :f?1ocmfH:~ra_t·n, PurceJ 1 e Pound · 

./ .. 
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- . . tudo, uma separaçao em duas parcelas surg~ra se transformarmos· o 

hamiltoniano para ure referE,ncial fixo 
. . 

ao laborator~o. 

McConnell (l 3 ) apresenta ·o hamiltoniano§de uma molécula com simetria 

axial, escreve es~e hamiltoniano nas coordenadas de um referencial 

fixo ao laboratÓrio e o estuda seguindo o formalismo de Blo<onbergen, 

Pu.rcell e Pound ( 6 ). O estudo deste sistema é desenvolvido por 

Kivelson( 7 ) que se.utiJiza do método ele perturbaçÕes de Kubo e To­

mita(3). Nosso r:1odelo estará baseado neste hamiltoniano apresenta­

do por NcConnell. Sobre ele aplicar-emos as iC.éias de Anderson e 

E lume. 

III. O Hh'ODO DE ANDFRSON§§ . 

O hamiltonjano do nroblema contén então 3 narcelas, descritas auÓs 
J. ......... * /'.... ......... * 

~--" J indE:!lendente do tempo_ mas <~f.,f e ~.@,'VI"\.. -a expr·essao l· 
dependem do tempo. ':X..,.........,encerra tod.as as ca.ractEri.sticas não magn~ 

ticas do sistema e tem impoJ·tantes_pro~riedades: 
•'­

' <' . 
~:·,;;"' ' (i) Cor.ruta com 

A • , /'. 
(ii) Conruta com o r.o'llento de dipolo magnetico p. F- e fl(~C€ s . . 

sarlO para o 
. .... ()RG 
expressao'"' :J .J: 

• ca1cuJo da intensida~e de radiação, através da 

2. 

foO 

\ ) .. f-(t) 
~ 

Onde y.(t) . . -
e o Tf\omer~de. dipolo magnetico na representaçao 

de Hei senb€rg. 
/\_ 

(i i i l c);_,"'- nêí o corrn..1 ta con ; as duas primf:iras pro:rrieclade ~; 
~' 

~."~:" não influencie c1i;-etameJ:e a linha magné-fazem com que 

t . c ~ l - ~ <lO d 1 ' • 1 lCa. on~..u::.o, por nao conu~.·ar com ...0 r, ·):5 ">,·, c respcnsavc 

pelo fenor:1eno de estreitamento. Isto fica mais· ni.tido gua.ndo ,.... 
escrevenos a cqua.çã.o de movimentG ~)ar?. StS 

' 

§ 'l'rata-sc do ham:i.J.~oni<1no 48 01.1 ,19-')3 deste tr<1ba.J.l10 (pa;:r.·:'.~) 

§§ Para rl1aio:r·f:s detaJ.he.s, reporte.- se à referência (J. ). 

§§§ Vi~e o ap~ndicc I da referancia(l). 

. I . . 
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A 

(i v) 
, . <fr~ 

Andersen faz uma i_mportante suposlçao adicional: _uf' 

nao tem e1er:1er.tos de matriz importantes conectando diferen-. ;, 
).'.- , tes avtoestados de . • Isto e equivalente a considerar, 

para qualquer instante: 
1\ " 

-e a expressao 

evidenciando 
" tt: 

·c<~n <r ] o j..Y;J ~ = ") p 
) ' -

3 se sirr:pli.ficará para: 
- A f\... A 

.J- J.J!br f d(D {.< J 
- '- "- . = L <KO"'"" l Q t 

" d:t 

10. como o Único resp.onsável pelo movimento de 
. "',·.\ 

"" - ..... , ,i-'./f • 

Ocorre Entao que a exT1ressao .2. nao e usada por Anàerson em sev_s 
' calculas e o sev modelo consiste exatane:n:tF- em substituir esta ..... . 

J.ei de variação para ~0 2 por uma var"À_ação aleatÓria. A s;zu favor 

Anderson argumenta que o efeito de ~ 0 r de volta sol.Jre 1--i,.,...~ po­

de· ser negligenciado, narecenclo por isso aue os movirr.entos dEvi-
' . "" 

dos a /-' são não co~crelacionados. Esta idéia da moclurCão esto-
.-.(C "''- -

cástica do llamiltoniano (ao lac:Jo da suposição (i v)) é a base dE.: 

seu mo..-Jelo de cáJ.culo. 

A hip6tese (i~) torna o problema sempre diagonal na representaç~o 
~ 

de autoe.stados de 1ib
0 

, passc.nc1o a ser tratado exclusivc,men".:e Am 

-tern<os @_os autOVr!}Ores ela t:ner~.;ia a cacla instante. Nes~e sentido 

·t:;rata-se de v.na teoria puramente estocá<?,tica já qv_e todo o prob1c 
. .... +--. " 1 . '"" . ..... 
m~ quan-..lco e reso Vl,__;C prevlaJnc:n .. e. 

O estudo- das funçÕes aleatÓrias tem gTaDde importânci::::t E: para 

tanto se podP consultar Wang e UhJ_enb~ck(J 4 ) 

A hipÓtese (iv) permitj_~~ escrever u~a 

el<::J;~cntos ele matriz (lE.' ):__ ("t) 

§. v.:,.t-t\"' 1, 'c' """S.~ r .. -J \ • ,- /i ~ J , - \ L 

que c,ub"tituiclil cm 2 fornecerá " fÓrrr:ula final para I(w)~ - os 

§I é intenc-.jdEtdc, W frequ·~nc:i.a angular. 

os 



passos 

artigo 

z. 

onde os 
"­

no ~n Y.o, 

• 8. 

intermediáriás são exatamente as expressÕes 11 até 17 do 

de Ande r son ( 1 ) : · · 2 

J.ij lw) rv \ t:f ~-Ã.(w- w~j~ t +..: ):6 w til i') Lt 
1} d.t\ 

Índices i e j se referem aos niveis i e j do hamiltonia 

(d · d · t ' · t · ) .f- {o) ' aquJ. para J.an e nos os om1. J.remos ; i"-w.. e a sua 

diferença de energias E..- f. · ; e 
< j 

A"-' .. 
'J 

, "'J- , 
e uma funçao aleatoria 

de duas funçÕes a leatÓ-do tempo - representa a difere11ça 

rias. 

u),- W• 
\ J 

~.conveniente transformar a expressão z em termos de sua trans­

formarl2, de Fourier: a função de· correlação. Os detalhes desta 
- . (1) -transformaçao novamente se encontram em Anderson - e_xpressao 

23, e Foley(l 5 )- expressÕes~ e 13. 2esulta: 

§.. 

onde a função. de correlação 'j'('\) é 

ou então: 

l.Q. 

ou mesmo, 

onde 

. . t+~ I 

~ ( 'l'J ~ \~X~ t _;. -ts 6 w \ q 

-com uso da expressao 6: 

' e o comnlexo conjugado de j.J-

~t',},~ 

::.8&'12 t 

Aqui na expres~,ão 11 voJtamor-; a escrever os :indices i e j, evi­

denciando que Ande::son tralJa1ha a. penas com um elemento de matri7,. 

Como veremos adiante, BJun:c traball1a com toda a mêl.tri_7., VoJta-re­

mos a dj_~.cv,tir esta expres~;;i.o ll C:OtT': mais atenç~O (vide pág • .:1_i_ 

e. seguirites dostc tr~balllo). 

Para o cstrcit<1T"":cnto por rnovlmento, a.~:sume-se que /:;.u.J ~.r·ja nma 

modulac;ão do tiro marl..:oi'iano. Urna funç~o m;>,rkofiana pode ::,er cJE:­

finicla (vide vlan0 c UlJlemlJcck (l4 )) como uma funçêío aleatÓria 

' ./ .. 
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cuja probabilidade v/ (~•-\h/•t) de que ela assuma valor f2 no ins­

tante ttt.t se seu valor foi f1 no instante t, é independente do 

valor desta função em qualquer instante anterior a t. Ou seja, a 

probabilidade depende apenas do valor ·da função num instante an-

terior, não depende de sua derivada, 
A ~ 

. . , . 
sua nJ. storJ.a pa ssarla, etc. 

Sendo a influencia 1G sobre 1-~ bastante complicada de modo a 
""- . 

que a função aleatÓ:0ia sofra variaçÕes repentinas e não correla-
' . ' cionadas, a flipotese ma,rkofiane. se torna razoavEl. 

Trata-se pois de calcular a expr€ssão .9 quando 6.w é markofiano. 

Tal c:álcu.lo aparece preci~ar.1erite na sequência de expressÕes 46 a­

té 49 da referência (1). !;Ião irei repeti-lo e o resultado é: 

12. 

onde denotarr.os vetares corr. um grifo e matrizes quad:rad2.s com um 

grifo du'}_)lo. VI!.. é Uf,'l vetar que contém cOmo ele:::cnto a di::;tri-

buição est~1tica 

distribuição. Gc 

, - , , 
- onde· f e a fv.nç~o aleatoric. - que e a 

probabilidade úa fvnção assur:ir aquele valor f 

' ' ' se o processo e aban~onado a si proprio por um pe~iodo inrlEfini-
do. No caso de nosso interesse (rr..olécti.Ja anisotrór~ica e::: :._1_m 1i­
quiclo) esta c.1istribuiç:;o estática é fornr::_·cic!a pela igual TJ:t-oba­

bilidadc do eixo de simetria se c~it:I1tar cr.1 ql~<llqucr (1as dirf;-

çEes ~o espaço; correspon~e ' d .. """ . ., . ""· ..-;"') f \ - ~ ( -a J.S,o..:c'l.!);Jlçao ! ~ l J :: S 9 ""~._,· u Vlde 

deste tra~alho). ' /:::,w e um2. f'l_atri?. dia:ronaJ Cl1_~o:.,; ele-
, o 

mentos diagonais - ' . 
~;2,0 os vaTlO?, vaJores assur1idos por 

)l' l~-::.. 1 ~,..) é a m2.triz ~stocástica cJo probJ.cma c :~cus ele:ncntos sao 

.as proL"abiliGGde.:;; por unidnJlc de tcnpo de qvc:: ocorra u:::a t:r·ansi 

ç~o de f1 para f2. i ~ o vetar ond~ todos os elc~cntos s~o a 

unidade e 

O , . ( -
problcrr:a esta c1~1 prlnClplO 

calcula-i' ~ (T-) cfctiva.r::cr.tc. Anc1crson r·.:~ol;Õt_' Ul1J. (1iê'•Jor,:\ lií:.::<..ç2.o 

ela mz:ttriz (.)~-1\v},+'fr) C'Otn conc0l':"!it0nt~ t-!~<:ln<";f-'o:;-·:--~:\ç?to (:.,y---, ·1r ~:n~·cr; 

VJi e ,_i. • i\~ si'!'! cler::.on~~L\1 I'Jl1C: lfl~-') -~ 1.Jl:!Ot :.ünl?. ,:r:, r:· ''0l1f'l1Ci-

ais (onde o:, ex:lo(-;r;t.e':; são o~; 0Ulovêllore::; dél. 1~1atriz, zwi.:o-J<:'_]n-

res C:O!:-;r-Jc;:os) (: c.On::;cqncntcrr.entP r (w) , 

. I .. 
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' Fourier, e uma soma de lorentzianas. Este caminho apresenta a 

grande vantagem de nos fornecer os autovalores da matriz 

{U>"+Jr) , e estes autovalores1 por aparecerem como expoentes, 

encerram significado fisico impOrtante: sua parte real dá a -

larrrura de sua contribuição para a intensidade e sua parte 

imaginária dá a posição central desta mesma contribuição§(vide 

página 326 da referência (1)). 

Anderson diacrona1iza a Matriz e em seguida integra a função de 

correlação ( ~xrre 5são !)_). ~ack ( 16 ) contudo expÕe que tal dia­

gonalização não é necessária, pois a integral ~ é reali?,ável 

tem .sua expressão em termos da matriz inversa: 
. . -i 

imediatamente e 

13. rv :<._ "Kc [ w~. ~'!'·.i- À- l'.w- rr) . i J 
onde í'~1.0 , e i ' e a matriz unidade. 

' 1'al caminho di reta, que e o seguido por Rlume, nao apresenta os 

autovaJ.ores do prol)J.ema e ademais, exigE: uma inversão pa:'a o 
' ' calculo de cada ponto do espectro. Em nossos calculas seguimos 

' um interessante modo de inverter a rr.atriz, que o faz atraves de 

uf!a dia.oonc.lização (vide página 2(, deste trabal?Jo). A?rcsenta 
' - ' portanto os autovalOT'es e uma unica _Uiagonalizaçao bast4ra pa-

ra calcular toda a cu:cva. ·opo:t·tUnamente discutiremos os ci,eta-

1' ( <._.,· nes capl~o-U .~.o IX). 

(iv) do car:i.tcclo ' anterior c rc ?.tri ti v a. LJa 
~ 

supoe 
' . ' e diagonalizar!o num jnstante eJ_c contim1ara rtia0onal 

todos os instantes seguintes, m1 diz~n~o ~e outro moJo: 

+- .ri 
\... .C.. '- • 

que 

r·ca l ' - ) i..r:o.~_~:i.cdo 

apn,;_'eccrl Jqni lroc~\t.lO'; cm J'(•Jaç'?to ~'.O u_~~HaJ (r·;:,-:\]~ po'·iç;\o; j_:llCl­

gin~-('j_o -1 ~nF~TH.l"Z'.) ~revido :t nr:t fato:c Ã~\-i conti(1o cr'! I'= p~ ~w 

. I .. 
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A. 

Todo o efeito da variação de cJt, se resurr.e na variaçao de seus auto-
~ .... "' . .... valores, da2 o nome de 11 mode1o de modulaça.o estocast2ca da frequcn-

cia''. Os problemas ~tgntico e estoc~stica· são separados rreviamente 

e reSolviCos·independentemente.· 

, 
H, . t~ . a. c:trcuns anc1.a:::., ' Bl ( 2 ) c.on.ror:ne ur1e , cm que este modelo e inade-
quado devido à importância clÜ:; efeitos não adiabáticos. são situa 

~ 

çÕes onde a vaY'iaçao no tempo do· hami Jtoniano ~ causa transiçÕes 

entre os estado'"; de una determjnacJa base·. _.l'l. resolução deste probl~ 

ma ~ais gera1(com.nm nlunera finito de estados quânticos e de posi­

çÕes estoc~sticas) toma a forma de v.ma :revisão do método rle AnJer­

son, arrora mist"LJ.ranC.o os aspectos quântj_co e aleatÓrio. não po,ie 

entretanto, obviamente; ser deduzido rieste. 

A intensidade de linl1as ainda é a t'ransfo·::-:-nada de Fourier (ou po­

de-se tambéTil. ex-pressa::::· como uma transformaria de LapJace) ,_'!e uma 

.função de correlação lf('t) ~ J..'al função contudo não sc::-á cxatamente 

a expressão ll, conforrr.E:· a usou Anderson.· 1-b.is 

verew.os (IJart.indo ele bl-~tmP e Tjon(l 7 )):· 

15. 

onde 

~istema com o campo 
. , . 

OSCllatorJ.O 

médié'l .c:.o":Jre os eS"'::ado::, quânticos 0JÜ 0 "·l~"T(-·l· ~-· 
J __)- '. •. ..J' 

' , 

...... 
H 

e sere· 

~l_e 
. 

-:~esc:.on~ln-

" ) ; cf-. - , 
""""·.:) e o 

deno'.-::cnn uma 
" 

rnc-dj_a sobre êt<:; D.LOnriEr-"iacles· a.ler_"':or~_?_':: do J·:çmj_JtotJ::..c;no · . - " 
1{.~ t) , qu" go·vc:~"'na a clep(;dência te:n:•Ü:(·aJ de 1'~.,.-(t.) C::. or-f:r~_,·iGrc~ 

exponenciais s~o JE·vidamente o~dEn~~~os no tom?O, 

, -Estudcr:1.0:, ro:i.s or, v;:n_--.ios Z\r,rectos ~l~l que: a e;::!res·:;00 J..2, ·,on'.'o r)C 

partida. ~~al"'<l DJ.U!:lC, <;e di<:;tin'TUC nc sua COT:~c-:--;pon :e:i1~'( c:-:;-rc-;-~;.::}0 

11 1'0nt0 ,Je pu:cti do. T"1 . .:1::·a At:.,l•:::·<;on: -·-· 
(i) Em 
toma. com o 

ll· 

p.rir:c;iro J.t10ar o t1a:ni Jtoniano de j_n'!:eJ'Df73n 

campo externo, para e mi .ssão do fÜton) 'lu::." 

,, 
~~e-,+ ((lo ",is-

dr: nnc: Fo.7. p~;o l\.ndc;:rson. PodcJT,O'~ e: ~~c r·c'.rcr: . . 

.I 
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onde supomos que o campo de radiofre-quê~ia é_ HJ.. «>~ ..,t., na dire-

ção x, perpendicular ao· campo. estático H , na direção z. 

(ii) Em seguida o que se tem em 15 é uma média sobre os estados 

quânticos. Par~ 

hami ltoniano ~ 

entendermos coMecemos com o caso simples de um 

independente do tempo. Esta explicação está 
( , "' ) baseada em Blumc e Tjon _, : 

Podemos escrever a inte.nSida(le total de ressonância como uma so-

ma ponderada de inten~.;idades 

tre dois estados C3pecificos 

depende do tempo) : 

paTciais prÓprias de transiçÕes cn­
" do hilmiltoniano 10 (já que este- não 

1§.. I lw) ~ :( " · I " l w) Áj 1'- •j 

onde 

cial 

da de 

' \~ e a probabilidade de encontrar o si5tema no estado ini-

\~) • Do mesmo modo, a transfornada de Fourier da intensi-
' ' tot.al tambem podera ser escl""'i ta como ·a soma das transforma-

das de Fourier elas intensidades parciais: 

19, jli) = z_ p. j-1 I.\ 
i.j I ~ \. >.l ) 

' Has a quantidade 'j. \I,j) pam a transição \ <'; -P lj) e cal cu la da 

como (vi<ie Blume e 'l',:jon(l7))~: . 

20. :f (I,J "- (~\i -(o)\ J).\J'I ~ + ('I) \ ~ > 
Substituindo-se. 20 em 1.2, e lem8rando qu <e f. \ «. ? < "'- \=1., temos: 

3- (1) = (~-(o) · ~~" 1-('t')) 
"'-

21. 

.onde a inédi a < .. _ > é defini :Ja c:o1-:-~o: 

<~> -22. ~ f' (d 21 .: ) 
). 

Naturalménte 3-(I) na f~xp:cessão 21 é a função de coryo;::1n.ção lf 
mas eJ.a sÓ terá umn. q'JunJo i~2:, é inde-

§ E:sta cxprcc;s\\O ' 20 e -cxp.re.sc;ao a pro . -
bati 1ic.ladP 11c l't":lis:,Õ_o de urr. .foton quunrlo a molécu lu faz uma -

tr2..nc;iç;:).o üo c~:"'.:".aclo l nara. o cstc:Flo j ('.rid 1:' e:.::pressão 80.l':i,­

Davi,Jov ( l 8 )). 

. I .. 
• 
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A 

pendente do tempo. Que fazer quando 1e, depende do tempo? r:ste é 
o problema que Andersen e BlUme resolvem, um com uma hipÓtese sim 

plificativa e o outro genericamente. 

(iii) Que fe; Ande:>eson em. sua expressão ll? Basicamente colocou -
~ 

toda a dependência teC!poral de ~e, na variação de seus autovalores, 

podendo assim e1eger dois aut"oestados i e j na expressão 3..Q, que 
- , A 

passou a estudar isoladament:e. Hao ha pois, a soma qnantica 19. 
, ~ . , 

Restou apenas calcular a media estat1stica sobre os numeras obti-

dos na expressão ~o (olJ.. 11 )M. Ao mesmo temPo esta hipÓtese simpli­

ficativa perr:ü tiu esc<:'ever 11 na forma· 2 que é prÓpria para o tra - , 
tamento em termos de funçoes aleato:~::'ias e Andersen passa toclo o 

restantE de seu trabalhO a desenvolver este aspecto ..... 4- ( +. es ... a .... lS ... lCO. 

(iv) Vejamos agora , à luz da discussão 

coloca o problema de um hami.Jtoniano que 

, 
.feita ate aq:J.i, corno se 

não cox.uta consigo· mes-

mo para todo o instante, e como, em linhas gerais, BJ._-:;_r.t0 o resol­

ve. 

Não há autoestados (1efinidos do sistema, -na o se po-::-~.e i soJa r uma 

transição À.--<>' j 
quê.ntica 19. E há 

independente , ' e e imposslvel se furtar da soma 
, . c , 

q-ue se fazer a r.l.Edla estatlstica, o qae P o 

ponto delicado da qu~st~o. VcjaDos: 

" , . . , , ~" 

A media estatisti.ca e .:ei tq. sábre o opera-::lor <:~ 1 _, que .faz evol1~ir ,, ) ' 
o operador ·!(1+-{'1 (vide expressão .l.0_) •. Não sendo posslveJ i~~olar 

transiçÕc s ~ --> j indercnde~tes, passc,r-s€-.;_ a trab2. I::1a::- con t~é­

dias estati~~ticas, r:.ão ele nÚmeros (on clif'erenças de nÚmero.r-;), 

_mas de opera.do.!'e~;. Pt·lo Euto de os estados se:!"em contin1)_2P.1ente 

rni.sturados, as diferenças entre os dois elementos de natriz do 

hainiltoniano (com'o faz An<lerson) n~o f.:er~o ·signif'icc:H1o defini­

do. 

O problema neces~:;i ta :..cr ataca<lo uJobaJ.nente_ E; para tanto I.llur::.e 

faz uso do ore:t'aclor de IJiouvilJ.e para o }-;amj }toniano. o o~"J(,_Cd-

do!'· de LioPvi.JJe po_~e :_:e.r' clcfiniclo lla <;c·-.n.1int.t fo::·mcJ: Da. t.'ll GIJ.a l 
" " -

quer opcrodO:t' 7: .. ~1or"ic-:.e -l.-::;::-;ocinr u:-·1 OTJE·_~~ç\Jor de J.i.OLl'Jj Jlf· ;;:~ 

que J.~liY1•:1o ::;obre (j_Uê\lqvcr OpC:Ca·-~Dr i) fo-['J:1~C€: O conmt.et:)o.::· ::::c 

Â com n. Ou seja: 

' A 
1\ B 

. / .. 
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Trata-se de um operador que transforma operadores em outros opera~ 

dores. Tem portanto indices duplqs, tem autovalores e auto~peracto­

res (ao invés de autoestados). O significado fisico do operador de 

Liouville para o hamiltoniano pode ser entendido quando observamos 

Seus autovalores! tais autovalores são todas as rossiveis diferen­

ças E..:- Ej de todos os niveis de energia do hamiJtoniano. A ~rin­

cipal propriedade do operador de Li ouvi lle utilizada aqui sera: 

24. 

de modo que a substituição de 2ú em 16 fornece§: 

"2 5. 
1' . 

-<xrt,: J ;0'(t') "-f:'} 
ó 

e 1.2 se torna: 

26. ~ ( T) - ( \ ~~- (o) . g f ~ ~ r%' ( t_') "tJ . i0 + (O J}) 
A 

..... .!:P + , A expressao 25 !10S mostra que a cvoluç~o temporal de .1·v e calcu-
, "+r , 

lada com o uso de um nnico ope::::;ac1or de L:!.ouviJle. E como c;:;~~ ,o) 
A 

e p-!>-(o) n~o de!)enclem do tel!lpo se poderá esc-ceve r 26 co;-:10: 

e a quest~o 3aora· ~ calcular esta m~dia estoc~stica ~o operador 

de Liouvillc. 

' A matriz de Liouvillc tem indic·es c}1)_plos e c,ssim su.a dimensão ser a 

de valor igua1 ao quadrado ela dinensão c1o ~1arni J.toniano do ?:co~JJr:ma. 
#' , • ' , c "\' 1.1-7 Anderson calct~Jou a media estoca.stlca ce ur1 nurt1e:co- .Q\( 1 {'(_-!..~6wcx...~,..J-

--------------------------
§ Note-se qv.e a e):pres~,Jo 24 podé ser e~~tcn(hda ao ca.~o (jc inte~res-

sc que é o scguin~e: { -t 

24 , ] lt-) ~ ~xüi. (;,\, l<:')J_t'J .1J. "f ~:, l ~olt')J~:'j = ~·1); Fz/ ( t}J·cJ i 
o 

onJe os s:i n<--.Ü s 

r<~l neuat.iva. e 

35H. 

- e + so'o 

l'o~i ti 'ld, 

iJ. exponPnci.::1J ir:JicrtJ:'. 

I I I • 
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e para tanto, tralJa-lhou co~ urna -m~triz (_.: ów + rf.) com rliPlensão ·igu·a~ · 
, ,.. , . , , 

ao numero de posiçoes estocastic?s. Bl:..1me calcula a media ~stocas-

tica de um operador (Liouville para o ;,amiltoniano: "'rl i.\,'~'<Jib\t)J.tj) 
e para tanto ":raba.lhará com uma matri_z de dimensãó igual ao produ­

to das dimensÕes- estocástica e quântica (a parte quântica, com Ín­

dices dvplos). 

O flami 1 toniano 

28, 

. , . . 
al~ato~10 tem a segu1nte 

= 
/' 

~ v .. f.lt) 
.~ J IJ j . 

expressao: 

onC.e ~~(t) é quaJqne:::' combi.naçco da f'Jnçao ale?.tÓria f(t) básica§. 
, , , , . 

-Calcu]q!" aqui 1.nr.a media estocastica e ~·oy-tanto calcular a r~edla 

b r . - )'t) so re os poss1vels valO~r"'e.s ne \l • 

1'-hJ.na pequenc. interrupção na sequência. normal do assvnto, · r1efini­

rei agora o conceito de rné4ia parciaJ, sem de in{cio apresen~ar -sua razao de ser. Podemos escrever: 

(u (tl) 
1 ~ 22 A . TJ' ' ana OG3T1cn..,e ·a e:xpressao •. qv.l ~~) é qAalquer função (como 

no caso dé Ande~so:1) ou operador, SI"'l-9 .. depende de f(t) ; l[_(t) 
sua--vez é a matriz cujos e:ementos:?S? são as médias parciais 

V(t) , aue N ' ' sao n1..edlas con<licicnc.d2..s 2.0 valo:!'· ir.icial f 
. \ 
(~j::: o_ 

§ No traba.Jho de Anders~n (1.) ?. _prÓpria freql1ência de emi:-:sao 

por 

de 

e Y-

6w é tratada. (Ji:retamr:nte cor~o uma fv..nção aleatÓria 1 Ct) 
\'lang c Uhlenbec:-z (:!l! )estudar:', especificamen'!:e este tipo de f~J_n­
çÕes. 3lvr:.r; (

2
), 00 incJ.ui r os efeito~; deviclo•..; a eJ.er.en"':".o~; não 

l12.:1i Jtonio.rjo, . ' -Ja tlaO rode ·e~tU(la_r apena~ 11M2.. ~;i!l - ' p1es .E\:_nçao <~.Jc:aL·oy-j_c. f ( t) • Se)_ pÕe cr.·::ão q~_l_f: o o~crac1o:!; l:an;i 1-

toniano va·...-.j_a 2..lcat:o·('i2.mcnte no terr;po, esc-re\rendo-o r:a. forma 

28, orF1c ~}t) É uma co1~1Ji.n<'çao ac\equ~(lc. e.~C-'! funç;o 1Ct) 
::10(!0 :rcrJ.J csco1~'CL10". ~;j'~t) cl0 t0J :·~o/1o ql.!r~ ~~jlt)::.!... r;c 

~ ,- "" 
r;;·lo 0'~ v::-.·.l_o-·'r: c-, :•o';~·::..vej_~. }1 :1.:'2. a •'un~::.c c:-tJ.ca-

is(t)·~O no c;,so rlc ~(t),f.i..Í . Vjc'c nlt>m(2) 

(ow1c J..!. )L;; __ ·• • ;_'YI .. 

- ' nc •;con-<:::. Yll: "- F<l ) c t Óri" 

' 'lec::ta f.latriz :;aO nnr:O(;_('Oc_;.f!O 

C(\C,Q c1(' 

6 nrr;.\ L11nr:-?to, os (']C:'J~'~ntos 

D]nme uk) é 11Jn ore:~"adOT' € tai!~ e~t!ncr1tos scr5o matrizE:s. 
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-nal !(t)~·~r: r~ 

flt)="-
para se ter 

No caso de Blune o que se · t.em é : 

22· v lt) " ~ t~ } -U(t:): "'fl~~~"lt')J..t' 

.... , ~ . , . , . 
Nao e posslveJ calcuJ.ar :::'!1.retarr.ente a n.edla estocast1ca de um 

operador c:q;onenciaJ, ~1e:n mesn;_o sua mé~lia parcinl ( o..l Ú (t) \ t---). 
Pode-se c;_ertanente cal;:ular (1;,(<)) ou(V"~[tl) da<la a definição. 

28, mas Ul.l::) tem aqui 'Y.Jx no exnoente e não se pode por eY.:EO::nnlo - . - ,._ 

e squ~ce~-- que: _ 

.TI· ("-<(~À~i~'lt')<tt·n +- Jl<f~;u"'~·(t'),tt')l 
- . . A c:-:pre:,sao 29 se tornara impor_tante porque Blv.rr:e usa de um ar-

. ~ \ 

tif:icio e.spe:rto - se baseict numa equação intecr::: .. aJ. para V(-t; e 

no caJ~áter markofiano da .função aleat9:cié•-· Sendo (j (t) ,~:!' D}'El'aclor 
, .. .... <.0'-) 

eY:ponencia.J ele obedecera a secruinte equaçao integral"·· 

" UCt) = i + 

eov_arao . ' ela ~o,_;_ c a 

§ De .fine- se ccmo processo estoc~stico • e s t- aci Oi12. Ti o cuj0s . "' 
p:f'Obabilici.acles de que a função ·assur.a cada vaJor l'Or,c;i~.rel sao 

i.n~lepenrlentes do te~po c as r~obabili0ndes condic·ion~d2s ~~­

pendem a~ena~, das- diferenças c1os tempo:;, 

§§BJunoEO, a respeito 

da de Ü é: 
]C:-rJ.tra qve a rleJ'ÍVa-

Jt 

~ A 

;_.U(t). u/(c) 32' 

A 

J_V 

que apa.rc:ntcr:cnte tem os orcracl.ores r.2.. orclen invcr·~a no •;c._,-un­

(10 me~bro. Hão :.;0. r·o~.le contuc1_0 e:,qu.cccl::' l!é'.. c::.;'-·"'ec-,c_·,;lo ::,o otcr' o 
• 

C):r~onenci <1. 1 co--:'1'C ~.ponc:.e ao or~·1en.J.mer:.to c-rono J o~r:!.c:o nr:--.· ~\~~i v o 

(tcrniJos ' ) . "' ::niorc;, a di.~"ci ta , Jai r1 ll.pa.~··cntc invr:'r~~ao 

A'J, }-,;_~JinJ. 358 (1o éU:'t.iyo de :3h•.'.lc( 2 )). -pre~,':.ao 

. I . . 
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utilidade porque o segundo membro torna-se ainda mais complicado 

que o primeiro. Mas calculando a média parcial (a.\ ... \1r) f\8 ambos 

os lados da equação, pode-se fazer uso da propriedade markofiana 

da função j(t) no cálculo da média da integral. TEremos: 
A (tA A 

n. ( .. \ ~lt)J!c) ("- i~1tl \ t-) + i( .. l J ~ 1 t'). ~ ~ x ~ 1 l{Ht' \ ~,.) 
o J 

onde l"- l ~ (t)\ t-) 
lida de de j (<) 
te zero; F· 

=) 

ser 

média condicionada !ia unidade, é a rrobabi­

fr no instante t dado que Ft\ foi o.. no instan--é UF".a r:atl ... iz Mcliasronal cvjos elementos sao os valo 

r.es assurn.idos poc:- -{j(t'). 

33 deve ser desenvolviáo; nao s·e ~ode contudo rassar sirr:pJ.esmen-

te as ' . medlas r·ara dentro 
t . 

' I ' 

(o.. 1 ) ... J.t 1 ~) ].1. 

do sinal de integração: 
t . 

) (a.\ ... I ~r) H' 
' 

e no segundo r:emO~o cê.e 3L"~ se 

de \(-t:)::.t- no ins"'.::an"':e -t. ~ 

qv.ando entra a hi:::Óte:;e markofiana: 

porque o integranC.o é .função 

tem ~(t)= ;~ no instante t' ao 

de t' 
. ' lnves 

t t . A 

_2. ( 0- \ (J ... d..t
1 I j;) ~ ~ I l o_ I ... 't c) ( c. I ! l t - tI)': ), ) o(_ t ! 

c. " o 

Ov, seja: p~diu-se. que: flt} sej"a c no instante t' c sendo ç,~sir: 

nmltipJ.icov-se ~·ela probabiJic~a.dc (c I"Êlt-t}i~-)ce que ~(-t) viesse 

a ~er ~no instante postcr~or t. Somou-se e~ sesuida ~obre ~o~as 

as 2lteL"nativa::: c. Po:c certo .12 tar;-:bén é cor:reta quanO:o fCt) 
' ' -nao e mar1-:o?iana r:as assin1 ela sera de pouca vali?., I'Oi::; nao se 

. - ('"( '''\ J'' tem lll-:-la c:·~p~cc;sc..o clc.{-=-inida nara. c.. 1 '? t -t )iJr1. Se 1 (-t .. ) e r:ç,r~-:ofia 
A. ~ - ' ' -

I I ' i! '. ~ , , T , • ..<r\ 
no· cont\u..lo, (c. !~...+-- )j;;-.J sera a propx•ia ql~_unt"idc'cde 

1·N \c~ 1 .-,-:...··-..;~le.fi-

~' . nitla na ~ag1na 3 , e c~ractcrj_za comrlvtamente o processo. 

Se terá então: 

3(i. 
)

\ 1 ,- l ~ 
' . 

' A cxpre:, c~ ao 0\.1.(' r: ~tZt (l(l f.i tl2 J 

rcfc::rê-nci.tt (~2). ' -urr.a equ2-çao intcr.rr;-tl ~-..a_·~a 2 ~:';:\tr.i z 

. I . . 
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luçãà é puramente alsi"étrico.· Blume 'preferiu e·ncontrár 

transformada de Laplace de Ult) - que fornece· cliretamente a in-
= 

tensic1ade de iin}1a. Não reret:irei as passagens; trata-se das -

equaçÕes 12.' até 2;> ela referência (2), O resultado é (compare­

se com a expressão 13 r-ara Anderso!'.!-Sack): - • -1. 

I[w) ~""\"~"'r ~\~~,-l•)\··;J·:t: r~\"'j "\'-\~~-\II+~1;1t~j0 h~?· 

onde: 
. {'r' I i1+(o) 1-<) 

I 
denotam estados iniciai~;, ..... _,_~ e ,.o\'t~ denotar.~ estac2os 

, • ...,.... I'. ...._ • . l·' ' • 
finais, 'íY e a matr1z es .. ocas ... lca • ...:.mIL se assur:nu que todos 

.... . ..... . , . 
os estados quant1cos sao equ1provave1s. 

Agora 1:::á que se traballlar m"ê.ternaticament.e com as matrizes Co 

mesmo mocJo que se .!?ez em Andel~son e Saclc, mas a dime:-I~;ão da 

matTiz aut1E:ntou.. :Sxccto peJas dificuldades ligaàas ao tamanho 

da mat:riz
7 

o m~t:.o0o ele 3lur:1€ perrlite Considerar o efeito dos ele­

mentos quânticos r1J:o diagonais· • 

v. .::Oc:Sc:-l:.:::...::r~c:é..:;:'(:::.' ;;:D.::C:.:S~ __ n::.;;.E:.:• _;t;;·:.;i 7;:.:):.:;::.:: :?::·.::S.::D:.:l::.'...:..._c'-c.' L::.::Uc:.:.::2-c.,_; _:.;I-~_C S L r:.:r T_;:- S D~~- G :ZA2-TD L L 

P?QUl·'HO rS'?:-'::IT/.:.1-~~::·;]Q; COl-~P/~,::ACÃC (;OH A 7EGIZC :;:-- V.D.LJ-:-)A­

D3 DO 1-i ~'O~)C v:_-' P~~:;:·.ru:;.J,:.cU;:· S · 
~~~__;~~~~C.----- ~ 

Freed e . ( J 2 ) Fraenke ~ ·· (1953) apresentam v.ma bo& cl.iscr.ssão das 
' ' -regioes de validade· do.s varias metoCos, muito E::-;ÜJO~a ainda n<10 

conl-:ecessc)J o trabaJho cic BJ.ur11e. 

Quanto ao cálc~lo :}e J?f.'!'tPrln.çÕ(~~(3,7,B)( e 

mos da matriz de relaxaç~o(S, 9 _,lO,ll) ), ele 
. (~) ' . ) Aoragam pag1n2 283 : 

-, i/;_, 
r.' ~ I 
I c J << i 

C ctor-.~ ('t1• (':-\ ,. 
' '-- ,.., .. > - - (<-' ' 

~­i{,JU?.l a ,. 
·c 

PI. 

-, 

. / .. 
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~ 

Assim, ·de modo ger-al \~.J~\ eleve ser .pequeno, iTiuitO embora no limite 

para -Te.-- ·nmi to pequeno -·(e str€i tament·o máximo)~ o métOdo será vá li 
" do me e, mo com um \~PI ' arbitrariamente grande. O calculo de pertnr-

baçÕes nos diz ent5o que rias si tuaçÕe_s de estreitamento máximo o - ~ 

espect!·o é fundamcrr.talr.1ente deter;:rt\nado pelos autovalores de ~~;;) 

independente de quão grande seja \<f.br! , agindo a perturbação apenas 

no sentido de alarsrar a lin~'1a e mudar sua forma§. Ademais, esta 
A 

teoria clá conta rerfei ~affiente de situaçÕes onde i& nao cmn~ta con-

sigo r:esmo pax·a todos os tempos (presença de elE_.mentos nao diago-

na is). 

' O metojo Cc Andersen por sua vez poc1e ser aplicar_o a toda a T(.-

- - "' ( ) , • • • .L.. ..... ,.... giao de val"iaçao (le te.. ou FI mas ";em a se!"'la llml ... as-.ao ,_~E': 1.~.ao 

da::c conta dos elementos nao diagonais no pro~Jer.~a quântico (as 

chamac~as interaçÕes psE:u(10SeCL;_J.a::ces e não sc--cv.lares, tais co:-.,-~o 
~ A . 

elementos cm It- e I ) . Ein prob 1er.1as não acJiab~ticos onr::e a 

t · -... · "' " + 1 ,_ c · .; . n ---~t -·- n ,.,, "_,__ rl .-r A- e , con :rJ_L~l~J_çao ce:~ .. es e enen-.os .::.eJa _._TI'.~.o_j_ an~.,_, o '-E~o_.o ._c n'".r:.r-

son dará. me. v. s re s1) l ta elos. 

O método c:e Dlur:le ~ o ~-nico que t.em vali·JaC:r: E:m tcdc, a re~:iao de 
, 

variacão do par~:--,Jetro es~ocastico FI. 

ele 

que 

f0z, con!}oJ:':-:·_e 
A 

.?,:_, é peqv e no 
" .. f 

rJen...,os de 
. ío) 

e Ej c1c 

r-:;:-;t~L~iz 
/--

li 

i :1:"o2."t. a n-:.f_: s cone ct 2. n ,~ q 

AnC.c::-_:~on '>v-cr-ere qne: se 

eJerr.ento.s na o 
~ . . . , 
Gl2=10JlJlS n~s trata-los 

apCl12S ~OS clcmc~tos di?~Ol12ÍS
11

• S~rrc·~e 

n;O --r-it1'Í-''0C"l"<>)-·to ,...'"_.'-.-.TY'~f"" 01)~ c1eo CCl·:"'n C.:.. ---.~~'- _,,_,, ·'--- • -· •• <:.•·•L --- :1 .<:: -- ·' :> .._,~·-•· 

(aJ6~:--:J r.lc 

mo c, ) : 

( -
0'...1. tra. r, :··o c: ~lVCl S 

1 'C J ·tu :d:2c ~o . ' 
' CY:.i :.ti.~" é\ Um COrl'il1(•lltO Jô '1in~1a cor; relr1ç;:;o 

A 

viesser1 os c~cito~ 

, 
.,..,a-~·a o r:o.Jc;_:. Jo .. 

n2.n coJ~'~:i ·:c_ra-

' -c o i-! 1: "•'(} :~·!_o 

' - ~ ' ror.::-r..s·,:..o 

. I . . 
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. prezanqo os outros· ~proxima~ao diagonali 

(ii) Realizar una diagonillização paril cada instante a pro:;.: i ma-
N • , • 

çao ad1.abat1ca. 

" Quando ] ~r\ for pequeno o resultado c1e Anderson, em qualquer r'ie 

suas- duas 01~ções (i) 

Blunc. O mesr1.o não .é 
on (ii), àeve:rá- se 

" ver(Jade para \t\\ 
aproximar ba~tante do de 

grande e por isso prcfe-

rire~os rea~izar ' - ' calcu~o~ nestas situaçoes, para comparar os me-
todos de DJnme e 

' . rentes ao propr1o 

Anderson. Co locan(]O é! c lado as li mi taçÕe s i roe­

mo ele lo (que apresen~amos no capitulo VIII),.-

·pretendemos q:.H? o resalt2.clo c~e .Hlume seja o correto, en toda a 

r~gião rle variação do par2.mc:tro estocástico PI ou C.o r:-~Ódu1o de 

s~r . 
VI. POSICf~o DA J,I~!HA 1 -_:s'.~.':~~~Tr.i.'/'-.l)f-...: D!-~~,:0~1S'l'"2i-.Ç},n AJ~_JI..J,I':'I CA /'. PP3.-

TI:< DO ?:f:=:ü::>C ~):· 3LUH~ .. !' CU!iC.1 :':.::JÂ!;CI..·".. CC~: C ~:::~SUL~_.:~ac JO 

cP.1 cur.u u:-~ p::: p_ rr"J=-~~3Ac.õ~-; s 

' O me todo de Blune, 

CO!~! qualq1:C:::~ V2.JOT 

sendo basta11~e ~eral '· . 
.-,'C "'1 OLJ I J'1 i c:: c 
' c:. • ' '"'.;_l f l '· ~ 

' , ' f . e anl~cavel en pr!DClplo 

- -pos::;.ç2o cs-- ' pecial. A~sir:! pois,. c~esenvol·lf..:r:-:os HP1?.. r1enonstraç2o anali"!::ica, a 

' 
pelo~ 

' 
\~<,7f e 

a.1.1. -::0va lorc s (1_c f1 C"'"D<) , 

'' . cm co:::.co_Y:'r';:: ncJ.a con o ' C2..lCF}O 

' . 
p?.g~. nas 

n? ... 

2:.1} -to-

~ Cn1 1 ·r J'an·-lc e ,~·~-.J,--.;· ,'--·i('" t;y 
' •• '- -' •. ·- l ~ \. 

. <·, 011 

ÇZ\.0. 

. I . . 
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dadc§. Estas info:cmaçÕc~. nos orientam rara esturiar a mat···iz de 

Blume no estreit~mento grande: 

Apliquemos sobre· a matriz 

'11+ 

' 

/\ 

"-~v"F. 
j ~ =J 

qne e proveni_ente -:la expr·essao 37, 

'10 • 

' 

" 
a 

,.... ..... ()('> 
seguinte transrOl'L1açao~· ': 

' ' 

' 

' ' ' 

,--~ --
i tjo51·'-·i ' 
!:.s-f.,_~:.;J -/:,.:,..._: 
: 

! 

f o 
'' 

I 
____ l__ _j I 

l
""'r-lt.=- d~IY.·.J.vt~;:;;: cto "5f"'~~ Jt H ... :Jt,_,t cG fi"I.J. .. -,.·'-'-. 

av.J" 
.> 

~~_;;t ~ 1U: .... w.·:> Jt fo;.:Í.re...: 
1

0'., ·.-~-:o._v.-;i_-"i',;J..~~sJ"·"'~"(J' J~..--~~. 

·.-,,- ,.: ~ .; ~ ·-·;:·t.........___ 
i ~ 

"--< r·"z..·;cç.: .:),,." "-'~ ... ;;-,- ··.:. 
sO::: J,..·a~o-4-\5 -,1_:-s ; _ _ -1: .:_; 

_.,.._,. "<'O>:. • !; s-l--u 

" 

• 
.tJ. p:::-o;'::::·ic c::~-.3-~E, ssao J.2 

Zel'O é n:-c""n··'c) : ~- '-' . 
(com :J.UtOVaJor. zero) e r::.s't-Z\i'l;'_O ? t'l')_]ti-

' 'S12.:r.'a o cn J.cp lo .-Jc . . ~ 

a Hfll(? con~::-·il;11iç~:o i:·:ro~.·tan·te qnan:-~o .se ~:1i<:VJ0nali7.~...,_--,, a J.1;.tt]:--iz 

' IJll.:·:c :-o 
~ 

~·;r '~~~:o que YJC:O v_j c-r;·-~•:·~ C\. 7c:~-- r_,~tc·", 

c.-0"'':';0 j"; ;-':te> o"'\''cl<•< _,_j,_,, ·---· ~'''''·~'-'I 
("'))1..__ ____ :;.,,.;(,::;') 
-- \_ . ' .,._ ~ - -~ '-. ·' -' ' ' l 

'1 -.: .. '.·.t .- ~ 1 • ( -' ,-,o,, - .. l_·,·~''fl_ J l'-'::-'- n, :·C:} c·o 

T' j 
1 '"' 

p t"Oporrion<t J 

t(; a tran:::.fo::_":JJ.Ç<tO. 

. I. 
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. . 
1'al tránsfo-1:.,mação não diagon·aliza .Completamen"te. a matriz Cexceto 

se a parte quântica for nula ou proporcional· à unidad.c). Nos in 

t 't b ~ A t' # -eressamos ~elo seu efel o sq re a par~,..e quan lca c para E.s"::uda-

lo mais facilmente reescreveremos a e:>:pressao 40 com transposição 

de lin1las e co1·11nas, de modo que - A agora serao os elementos quan-

ticos (ao invés dos estocásticos) que estarão agrupados e!11 suO­

matrizes ao lo1v_ro ela diagonc.l: 

'ii. -···--- -l 

.. - ---- .. -- ___ __] 

·A rrtulti::-J.icação fia rarte quântica se: toTna: 

•• j ..... . I 
'1'1- ! 

r~~~t--l 
· .. 
'P,.~,é 

I 

__ j 

f;c:·r 
I v~ ! 
• I 
~------1 

. ' 
i " '1. : 
I V I 

X_! ~-J 
\i : 

I 
I 

·---~1 

1

1 [~.F-v~· 
~ j j j 

=I 
' 
I 

I 
I 

I ~·-'\""'_i~a.!. 

I , 

.l ---: 

l~ .L --. ----~----~· 

. I . . 

! 
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' ' enquanto que a paTte estocastica e diacronalizada para: 

:11· 

io O 

·I 'o .. o ·. ' o 

' 

L 
I 
I 
1. 

l_o 

o l 

r;;:," o 

' --- _l~ ·~ir,, 
Somando :1J. ao resultado de 1].2 tere1:tos a rnatriz finuJ: 

I I{ 'I""~ 

I '·~:'''" 
1r:~.+?.Q. 

1l""' "'V. o.> 
JJr ,.,,_Q,_.:t~ 
"'F ,_,,~." Úl s 

' 
' 

" ! 

rr-:;1_;.-, 
1

., 

••• i 

J - Ho 
·-- ---~-~ 

Sendo 
s 

PI:; :;rra_n('!e tan<b6m 112 1 n's .... ii''o\tst 
elementos dias-anais e partes ~-:-ec..i:.; de 

:~ lc s 

subnrat2:'izes ao loncro da diZtqonal. Cada u;;;a destas sü~)f:l?.-::::(·izc:s con 

tém ta,r.1tém e1c:--.1cntos quânticoso Contudo to~los ele<?- n2o cont:-i'c1J.i-- ' rao paTa a inteusidctde · ja q~-~ pa:ca PI gTa.n:1c a.~cnar. o a.v.:::o--/210:.." 
. , , -y\ . 
pro::ir:m c.. ~~ET'O e irr:porta.;--rt.c -!. F quanto a.rF; cJemen"':o~; q;:S:J~~-coc; 

§ Toc1o-s os c J SH:.ento_s (:,_ão nulo~~) 

-
t~:·o c-ontrii--•' "'::::·.'< ~-r:\~'0 c 

' e cor:1pJe't;:1:K:n~c· 

i r~Ja E:.'>qUC:l~c1a 
p 

. I .. 
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que estão fo~a das submatri~es di'ac;'~:mais, e1es se to:rnam irrele­
vantes, pois conectam elementos diagonais com grande diferença 

entre si. 
· mst " x 

Os autovalo2ees ela submat2eiz ;_ .~ 1'~ VJ· ~passam a determinar a po-
J-1 ""-' ~ " 

sição ela linha (ago2:'a cleltiforme), ~ 'PJvJ·"- ~ a matriz de Liou-
.. •r,h"t: I' J:::..l. , -.,.ut A 

ville associada a ~ P·'i· . E quem e ~ "Jv. ~ 
,~~ " . " J'~ J 

O hamiltoniano 28 l:ode sel""' cscri to na .forma! 

" 4 5. = + 10' \t) 
1 

onde: 

:1..§.. 

e: 

= 

' ' Demonstra~:10S ·pois, a traves do· ::1etodo de Blume, q:.-1-e quando se 

divide o lJ.amiltoniano numa parte i::...;ot:!'ÓIJica Mais ov.tra cuja mé-
' . dia tc:nr•o:rc:!l e m).la - e ' ' l1a .so v.r:1 modo de .fazei' isto - a li n~-::a 

' est:rei ta da t.€:ndc:ca pa~a ' s o autovaJ.or·_ d~ paTte i~:,O~-:!.."'O~ica" Note-

-------------------------=-
.....,_,..~ , 

c direi ta nn. .forr:".l.l1a 13 de. Sac\: ou -12 r:c Anderson. 
' ' -Ne;;se sentido aJia~.,e intere.ssa.nte observar que a transl'o~:naçao 

que reaJ.izarno:, na c:::.pr~ssão .::;.1 0V.2..:"'Ô2 eStrEita :.._..,eJ.ação con a 
, . . , , 

proprla exp~ressao 3'/ de DJ.UJ:JC que flO~cra ser ta.mben esc ri ta cor.'l..o 

O que f;:'\ZCi"tJ.o~, Z:F~O::"ê:1..., ne~,ta -de·r~.on:::.t:ra.ç2.0, ' e mo~tra:~ que a parte 

g.\) ~111~. ('"' "',,roe-i '7' .cl '\ a" n·\1''-c· .ç ~..L .c (.1. ...>.> -d"< ~ ~-C '• ' real nn J.a c 
A 

J.:ffiV·x. (no !:1.r:ü~e :-l(' 
j- " J 

§ Ou !:1C'}}l()'Y': i1i.i'C:-'Ci1Çél. .. -1('· .?l.J.tOvaJo·,_'c:: Ou JD.to·..ralo:· r:o Ü}'f~J"({'~O.l"' 

as~oci~cio de Lio;,vj_llc. 

. I . . 
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-se quf' nãó foi feita nenhuma re stYição .: ordem de- grandE,za da 
' 

I~~ \ . 
1 

- ' parte nao isotropica 

' Nossa pesquisa compu~acional ::'ermitira estudarr:1os este fato a-
' ' traves de un c a lovt lo di reta. 

' rá mais interesse_ quando /?vr\ 
linha que porventura viesse a 

do. 

A·qui, mais uMa vez, a pesqtlisa t~ 
' . 0 grande pols q1J.a1quer desvio da 

surgir se tornaria mais acP.ntua-

O h a mil toniano do ~-rob l~ma qtle e studar:·1os . . ' ressonanc1a magneti 
' ' ca de uma r:Iolecula assimetrica axial) suspense. em ui71 

- quanclo 

4 8. 

' onde f 1'f 1v-' formam um conju.0to de vf't.o1~es unitn.rio~~ ortoconais 
' ' fixos a rno.J.ecuJa, r- ' e o v~tor paralelo ao eixo de siniE:trja 

- trata-se de sir!Jetria axial - ; H ' e a int~nsi~a~e ~E camro 
' A A 

marrne~ico 2.r:'licado extert:?.T:'lcnte; S e I s2o O}'(':;:·c~lorc:::. il_F_ 

spin -cJctrôn~co· c nucJ.evr, cm V.nida.rlcs -t- .AH c AJ. sao co:is 

tante:, fie OCOpJan:c:r.to de estYU~::'"T~lri }:.ir'€J'E'ir:2. (?t::.:::-'a.~_e]ç_ é rér-

pendicula:!_"' ao ei:--:c r-. ) ; ~li eictrÔnicos. 

'1'ransforr:o.do n2.:ca v.n refer'encia.l 
. , ' 

. " (lJ) fixo &o labora~o~io - o 

mo lúl~1iJtoni.J.r:o s-e tOrn?,r2.J: 

4 9. 

Na (-:x::r('sc;ao ,L C' . ) tP.f:'10 S : 
/' " 

A 1\ 

~jQ Sbu 
-- h r j_ ' ~ l 
~ \ J " -·- . • ' " 

o nele : 

·~ 1 
- i o + ~·- ·:. ' ' + ' '.l ' '· ' ' . --- -3 \ . 

' ) ·' '- ' ) 'i 

c: 
-----------·' 

./ .. 
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onde: 

I 

, , ... ........p .... 

:z: e o eixo que esta nç. di:reç?_o do campo H ; e e 'f sao 

os ~ngulos polar e azinmtal ji-o ej_xo r-- em relação ao siste-
, .,p· I ) t ' • ma x

1
j

1
" do laboratorio. ~U em mecha temporal nula. 

VIII. NOD!':LO DC: CÁLCULO 

' O.c; metodos de Anderson ç Blum_e forar:1 testados nc:::.te p:rob1e-

ma en1 alqunas condiç~es, tanto cbm inte·resse ~!~ Estu~ar cs 
.. ' .. .. 

propTlOS r:u?todos ele calculo cor:o de adquirir· con~:ecimEnto 2. 

respeito ~o ~istema f{sico, expresso no hamiltoniano 49 - ~3. 

- ' Foi assir~ elegido un1 modelo do sistema, _resu2.tado Ce varias 

se:cão a sen<.~ir expJ.icadas. 
~ . - " Nosso ' . r:1odelo.estara püls expresso 

no ~eguin~e hamiltoniano~, qt.le é uma simp1ifica~·ão das exrJ'E2 

------
§ ~: O ~12.miJtoni2tr.o - :-:10cleJo )4 - c;G a seguir nprêscntac1o 

' se presta ao caJ.cDJO rla Eorm~ de: lin~1as de c•st1utt1rn l;i~trfi-

na (coloco~~- se -~'-L~.- '' ). Po(lcr-st:":-j a c~.tp;la.r ta::~t)~_·!n u_m ;~~-n:ü J 

toniano _forr!a]J~lf'nte SCTí:.C]hân~C E::r:1bOr0 t:~;·n~·~a Contr-·:l.~r10 fi~·-ico 

· r, i; f ---·-· 
l~s te 

A 

')), 
' 

11, ~À /", • 

I ' ( 1. i \ -· A I -L~ : ~-! l- ' I 
f._,o ,0 __ )·1 \Cv'. fJ- --- ~· <..) t ,...:.:._ L\.J. ( .. :·. ':.h\.,.J.co::, U[ :__;, , + .._::.. I 

( ~-- I . -~I- 2 ')_ ( I ..-·· + ~ 

' . ' dc:;crcvera. a fo.r::1a de J.in~ia devida a. assimetria elo 
--1-

. I . . 
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Fassaremo~; aoora. c. descrever as sim:;?lificaçÕes envoJvidas: 

a) 
· largura 

cm LI:} 

assim se poder~· estudar os efeitos de ~~ sob:r·e a 

e iorma da linha, sem interfergncia 
' !Jota: grande anisotropia· do fato~ 6' ' . 

~C: ra:..~c.; nave-

ria apenas alguns exemplos cm sblidos Jevido ~ inilu&ncia 

de campo cristaJino. 

b) lA\<<-~-~~ ; o que nao cl;eqa a ser uma sirnp1.i~·i_caçr.o. P..l~rr, 

diSso tratare:1os sitiJaçÕes onCe it;.. ( ~ \ ~ \ ; granel~ 2r.isotr2. 

pia do fator A é cncon"tr2.da cr1 vários exerarlos concTétos. 

~e~os ror exemplo, 

onCe se t·C::r:1 

o caso_ elo átomo de cloro na r'~O l~cu la 
aproxinaciancn~e(lg, 2 a, 2 J, 22 ): 

) 
-H 

giromac:r;é-:.·j co ?: Eo-r'?_l·:~· 2 .. q.~j 

em A E' 6/1 (já que L~rv{\-<<~ ). 

A dincnsão da matriz de 131vne no p-~'ObJ.cna. da 

fina ~ quatro (2 2 ·) vezes ~aj_or (ca~o de sritl 

' 

(cm gauss) 

e:-;t:::-'L· 4 -=u~··?. ll:: rc:-.~-
" . ' ) ~~le"':~(·ornco :-..o-~· , --

- \ ~.(10 1, 11ma <'t!"JTO"d l'"!aÇGO q'J( ~cr~ c~:pJica~~ a-·1i~n~c 

0 1." "i) 1 -··,-•-"" c-"' 1 )r·l·~~·r·~ , ..... ,,,,. 
t~ •-' • '._,.._,, _,1{1 C-I"' .1./_. <,._ •• 

' ;:,qE€:]? c r~ 

.... ..... ; ; 

·tu1 C''("'J'cc~r,O( .- ,!}·'T"::.:·.:···j_í·;:; ~ .--.~<tlo---~·· 

-n:::c~ i o :r:;, :-c':i '; 

ser u:o:·_\.:1o~ 

. I .. 
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Nota: sobre a ~questão de sinais dos pa:râmetros do lJarniltonia,_ 
, . . , 

no de spin, ocorreram algumas ctuvJ.das, Ja sanadas, que- em suma 

se tratou do seguinte: o rrofessor Foglio( 23 • 24 )propos ·uma al 

teração pare. a expre3sao _Ll, 
. ( 2'J) Rocker!bauer· e SJ..mon , que 

51 como correta. 

nb que foi 

defenderam 

contestado po::." 
, . 

a prorr1a exrressao 

c) Os r.étodos de Bl:J!'11.e e Andersen (para ur;~a moduJação marY:ofia­

na) exigem v.m m~_;"1r:::-o finito cte rosiçÕes estocást-icas. S-:-rão 

considera~as oito ~osiçÕ~s 
. t ' gu:;n.es angulo_s e 

, . 
estocastlcas exr1ressas relas se-

58 •.. e = (it1Yí'Ef1A)fi'/1b j l3_tPTEí'A)i1 1 ~~). (1 s+Dr(~·~)íi(~bj (t+-t·:'C~':.)~!_~) 

\9-VTE1'A)11j, ') (.iHP\EfAJ!Ii • (B+'~>TEH.•'fl'j, . .,,· !S+T1't:TA1t'.·;, 

d) 

e) 

~o /i~/ I .. 'OJ J /;."' 

O parânE.tro J).i'fTA tem ·a finalidade de aju~tar a r:térJ.iz. é se­

rá detalhado no rrÓxir~o capitulo (viê:e rágina 36 ) • Hote 

que ele é soma.do r:o primej_ro quadrante c suttra{do no seg"J.g 

do. A quar.tidade de oito ~.asiçÕes .Foi determinada ?ela cap~ 

cida.de do corn.:;:>utador em 'diagonaliza-r a matriz. tota2.. Em 
, . 

pri~1ci:)io pode-se tri?-ta:" um pY'Oblena maio.r. A ~aior ~~arte 

do tenpo de execução (CPU) o computado::: rj~sta diagon2.liza!'l­

do a rn.atriz. No~~so tempo de tPU foi da o~rder: de lO minutos. 

Esse tcr1po c:resce :r.ui·i.:o cor:t o aumento da dinensão ,J.a. matriz, 

na.tu:raJ.r:1enté. 

lP = o,:no ; (conste,rite). 
l '-' , . 

A probabilid?.de estacionaria cn cada po~içao va·.ri2.vc 1 r::: 

em nosso proura~~ - & consicterada prorn~cion~tl ' 2- c2 ]ot.a O'J 

anc J d.:::!. cs.·"?c:ra q_He contér: aquc1a c1i n::çã.o rJo J.n.=ru )o 

c.~·~emp!.o, rar?. G::. ~Til&, ':·Uê. ~'roLaL·:i.li.-:::2;;~ 

e • As-

' , -c?..}cnJcc12.. r:col'orci.:)né"\1 o a~E:a ~!o anel C'l~.ior; .Jj.··ü~•:: S S2.0 
~re; ,, , , ,,:( ~ 

G"" fr/1~. f 0., -;I\ .._.,., 1 ""v•t:•(} c to.;--- -- Cv~. -'-- . /2 • L.. .;;, ·' ,·. • 6 ? 

CiF;( Y·vnç~o: 1'iqoros0.1:~enh2 a pro:;a:Ji J.i.:1J·:'·· ' ., -, :"'('2, -· 

'v 
'··~ ,. - ( '· {} . ) . . ' cr-n"!::'.-

r1o no 

./ .. 



.29. 

, , . , 
troduzi:ca c:-;te {'atar ·na inteh~idade .final. Os r:roprlOS ln€'t0-

' ' dos de Andcrson ou Blumc ja calculam apenas nume:ros rropor-

cionai~, à int·cnsidade. 

f) ConsiderOH-se, a I>artir de cada posiçao e transiçÕes pos-, . . 
SlV€lS a~enas pa~a as p0S1Ç0€S 9 cont{guas (com ?TO~a~iJi-

' ' ~ dades rroporcioncti s as arcas), o que define cntao ur:1 modelo 

pa:2"a 

c ias 

,.,. , , .... 
? .. s transiçoe-':; e:stocasticas. :(calizamos tarnber.1 expe~cien-

, < ....._ . -com ou~~Y'O r:odclo on·.:":e e ~ossJ.v€'1, a pa;.~ .... lr' ne ca-Ja o 

transiçÕcc; par2. todas as_r)osiçÕes; o<:. ~esultar}os corrt.lJ_do não 

foran rclev~ntcs~ 

g) Serão cor.sidcra:-1os uM spin nuclear f-/2. (há ,_-1ois csta~!os nv.-

cleares ~ortanto) e ll~ s~in . - e1et:'Ônico 

tr3nicos)~ No caso ªo cloro ' lEi qnatTO 

f:1_<J.s a r1at:ciz se t.ornaria J:""ande c r·of' isso Pizernos _E.::-,"':::.a sim­

plificaç2o. ~-:s~·e:CCi.!T,OS ciue O estrei.tar.Er:to da:::: riuas J:i_n;-,as 

hiperfinas ~~e no~:.so riorJelo !'ep:"'cs~nt<:_C: ber1 o cs-tr;::i ~a:·~Ic:nto '-tas 
' ' ' quatJ:>O lin1'1a.s do cloro. Isto e razoaucl ?Ois como. se vera, -

~ . . 
nao ocorTe coalesccncla das ·Jin1:~s }1j_~ 1 €Tfina~, ~a~ ca·]~ lj_n':a 

se cstrci to. 
. ' . 

CJ.avel~ 

Iç_to s5.s_:n2.f'ica q11 E:: él 

dirr:ens~o ]_28:-::12() (que 

co:·.1 2s 

sua r;eu co::--·:ei:..cnto 

' ~ ~ e entao a di~en~ao 2ar~ Es~c r·o~eJo 

cons-
- ' ·'.10 lYl-

_
0 inaJ X ? VJ.]Ores cio indiCC cuJ.·:1"':::j C'O '.le c;DÍ!l ·rw.CJ<e:~:::.r . . - ~ 

in:i_ciCl.J 

~~ 1?8. 

( . 
).lH1:!. c e quântico de 

)_-J) Co:,· Z:i.'~ ,--;-Lr::-,Jificrlr;Õc~: -l~eé1li~~0.~1a,s a,·tÉ: i1· :)~"'a, o :,~LT:__Jto'lj_:;no 

' 2-=-.S.l c~E-1'2 cE·c'~_;cr':i.t.o como: 

I' 

' - (é' ~· ' I' ' ' ' " ~ ' : ~) -- ;\ ! p ' o ~i 
,. _L . ' + -6 i " - -- I . 

~· ,, - ' -' - • !.___ -t- ~ .i.(t ~ ~, l ' ' ) ..... ,! '- ' ' c : ' 

--;,=;.;- I . . . 
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onde e assume os valores indicados no item c). 

A matriz 123::128 que expressa este problema§ inclui todas 

as transiçÕes ?Ossivt:is do sistema, tanto emissÕes e 

absor'çÕes nFcleares (r-:r-rR.) co:":'W cmi"SsOés e absoTçÕ~C~s ele­

trônicas (I:?:-2). Assi:n, ao lon~:o da diagonal ha·le_t·á quatro 

sub-matrizes. 32x32, cada uma delas cxpressan2o u1:1a emissão 

ou absorção, nuclear ou paramasinética. Os e lcm.ento s diago-
' nais, ou melhor ~ suas partes imaginari.as - grossciran~nte 

(porque a matriz ainda não foi diaçonalizada) cxrre ssam as 

frequências. NHR e EPR. 

Nas porque consideramos ~77 A , as du2ts porçÕes ?!H~ terão 
' - ' elementos diagonais cv.jas paT•tcs im.aJinarias sao proxima.::-. 

de ze::-o (ne'}ativo parél emissão, positivo ~a:::-a absorção; ?.s 

difeTenças de eneroia dos est~dos envolviC.os é peqpena), c!2 

quanto que 

c as 

têm grande 

- - . as po-rroe:s ·que ex:.1 ressam as traYJsicoes cJ.ct:coni , - . . -
' elementos c1icJ.goncJ.is cnjas paTtes imaginc.trias 

valor absol·,,_to (g:r'anr..e diferf:nça ::~s ent:T~:ia sn-

tre Os est~r::!os envoiv:.c1os.). ;çes·~;am a:inc~a doze oatt·as sub­

matrizcs 32x32, todas fora da cl.iagonal. Estes ontrc:~ rr;ria-

' ços contc0 ele~cntos ie matriz proveniente~ das parc~las 

etn S+ e S do hanil~oniano 5?. ÜCOI'T'0 então que (. ::,tf"..::.S 

eJement.os,._. que corit&:·:'.. l::.A ou A como fatoT, terão v-a:Lor 
F'") 

c:.bsoJutoJ'- rnuito ncno~~· q<J.e a •li.f'erença dos elcnf,n~os ri€' 

mat ri. z Jia·}Onai s COY.':cc ~.~)ondcntc.s, que ~·oT sua vez .:··le: renc1e 

ele 'J 
ObseY'vaç'iío: rode-se pc:nsar que a. presença c.~as rartc?, T'CV-i:, 

dos elcrncntos c1iagonais, (lcvidos 2 mat.Tiz 

- --A 
Trat3.-';c da mat:;-iz 'ií'+i~\j.x_FJ· contic1a na expre.s~~c..o l7 ou 

= j J ~ 
ainda no ex:'.l'C:.c;ao ó!J. 

,... , .... "" . 
f'c;~·cr; c1Cr1f'nto::; _sao l.r:-:lcdn0·cios pv.ro'~, apcn:J.s qnan .. 1co.-:; • 

. I .. 
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gonai s na o nu I os ( qv.ânticos) conecta~do elementos dia(Jonai s 

c_om parte$ reais (estocásticos) iguais. 

Consideraremos então a sE:gv.inte simplificação: adotaremos 

como expressao do problema não adiabático o pedaço de ma-

triz 32x32 co'rrec:Jpondent.e ~ absorção paramn.gnética, 
A ' ' que a i_nflucncia do.s elementos ?'estantes e tratavel por 

' -calcuJ.o de perturbaçoes. ' 

Para teslar a V.J.lida.de desta aproxir1ação realizamos uma -
...... . ..., , 

experlencla com apenas duas posiçoes estoc2.sticas e comp~ 

ramos os :result2.dos de um probJ.ema resolvendo-o com a 

matr-iz total 32)~32 c com sua ap::-oxi01ação Gx8. As respostas 

foram pratic<?.mente idênticas (qualque-:' av.e foe>sE o Darâme 

t:co estocá-stico PI), a difc~ença scnCo c~.a orc_~em c1c ~o- 6 "ão 

valor da intensidade das linhas estufadas. 

' E assin chega:~.os ao 1Jal:l.~_Jtonia.no 2 5"~''-'::.._,.5.,:.~, que seY'a !'esol-
vi do coM Ratriz 32>:32. Apresenta:nos a segT"i.ir o c.s~·ccto q~ 

ral desta m~triz, onde Eoram retratados apenas os sinais 

dos elera~ntos nao (Ji?_gonais quânticos. fntenda-se o se­

U<lin'::e: 

matTiz ' estocastica 

n elemento qnSntico diél.JO:'lal não nulo 

!9.l eJer:1ento quântico .:--lia:70n?tl nvlo 

• 
+ 

+ 
+ 

+ 
+ 

+ 
' ' 

~o ~-(.;.5,J -~·.:.:?_~.2: 

•• 

+ 

+ 

+ ' +' 

• -1 
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IX. ASF:.:C'-<OS DO CP.LCULO Nm:txrco 

, 
O calculo da forma de linha para o modelo apresentado ·encontra-

-se no programa anexo. Sem d€sc_revê-lo, pois para isto basta a 

sua sinples consulta, 
, . 

passarei a ex-por os varlOS aspectos e as -:razoes para as O!)çoes assumidas: 

a) Nosso progrãr:ta é construidO para calcular o rroblema confo~-
, . . 

me o metodo Jeneralizado de Blur;:e .. Se desejassemos arenas 

calCtllar con!?ormc Anderson ele seria natura :!.mente rr.<1i s sim-- , ples. Entretanto, tendo em maos o calculo de 3Jnme e sendo - , , 
este uma generalizaça.o de Ande::-s.on, e muito simples usa-lo 

conforme este ~ltimo. 

Quer:'. está a dcte:"'minar o modelo de cálculo (Elume ou Ande!"'-

son) é a variável inteira NOUCAL. 
, , 

Como j a di sscmos, 11a rio is 
t . , 

posslVEls paTa o calculo c1e Andc:::-son: a aiJTOxima-

ção á.iaqonal c_ a aproxinação adialJát:ica. Na 

gonal t1"atanos de anuJaT tojos os elementos 

a D!'O~<i :na r ao di 2. . , -
quân-t.:icos não -

' 
diagonais da mat.riz total. Na apToxir.~açao 

nalizar.ros previar::cnte a par-te qi.l;ntica da matriz, o que c 

e qui va::.ente a dia_qona J_iza:c o 1'lami ltoniano pc_rc. cada i nstan­

te§. Em a-mbos os casos ap~eserr=ai".10:_; a rr.atriz r1e BllJ.rlE (:")ar-

te quân-tica + 
. . -

cs~ocastica) para dia~onali~açao 

- ' Nota: No ca~;o da a.pro.::imaç2.o arliabati·ca a pi'Í''1ei r a r"l:iaaonJ.-

Jizo.ção (da pa:::.-·te qv.2ntica) a::!tera a o:~0~m dos av.";:;ovaloTcc; 

ao lonuo da diauonal; j_sto ~uma caracterfstica ~a st:~Jro~i­

na COi-:FIG, uti lizurl_a. PoT ·lsso est;, inc1uir1a_ u1110 Y't:O::t."'r1cnc.­

ção destes a-ntovalo:"'€s no proJ:ca.::n.a, _I;aT'é'. ~E:'2:'ef'1_ apresE~n\~o.Jos 

' a sC·Ttnia dia:.ronnJiz.::sã.o. 

b) c C<.li:Jro c::~terno li foi a:1u lado para cEei ".;o do 
, 

caJ.Ctl_}o. 

§ 

. , -
P ro.ssivel porqUE: êl.~ C'Ol1i::r"·ilYLdÇOCS 

terno co:no f0tor (r,arccJ.~',s Zecmt"l.n) 

. ' . qD.(tf]..: l C3. 
• 

('0J1tCi;l 

• sao é\S matrizc:, e<_;toca-:;tiezt~~. 

-,X_JCli1('11-:o;; n<-to flia:_ron;:>.i·--· 

V; quai~:;qve-r'. (n.1ct1 '-'(P. 
J 

(''~-

j_r~to 

. / .. 
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somadas aos elmen•os diagonais (lembremo-nos que estamos a 

trabalhar apenas com a submatriz de absorção - ou apenas 

com a de emissão). Deste modo consiste numa matriz propor-

cional à matriz unidade ~ ' . , somada a matrlz restante.Como 

tal não se modificará quando submetida à transformação de 
semelhança da diagonalização. Ou seja: 

-l 
i + 'f . ~~ 'T = - - = 

Sendo assim introduz apenas um des~ocamento da linha toda 

,para a posição correta 

dades de sua forma. 

no·esnectro, sem alterar as proprie . -

-E isto foi feito assim Pela razao seguinte: nosso programa 

faz uso da subrotina de diagonalização C0!1EIG, exposta por 
Eberlein( 26 l, que a aconselha para ser usada como norma da 

matriz prÓxima da unidade. As linhaS de ressonância pa~a­

magnética se encontram na· região de 104 Mhz§ (vide Byberg, 
Jensen é Huus (lg) ), NÓs realizamos cálculos comparativos 

- '. , 
com H nulo e com '{·P· H (variavel HZ em nosso p:cograma) da 
ordem de 103. Os resultados .fOram algo diferentes,eem face 

da observação de Eberlein ( 26 ) optamos p;:::' 'ri nulo, 

Quando pois se realizar a leitura·de nosso gráficohá que 

se lembrar que a origem representa a frequência do centro 

das duas linhas hiperfina~ - da ordem de 104 Mhz. 

c), Um valor tÍpico para A (variável ANED em nosso programa) 

é 50, para obter resultados em I"L'1z (vide Byberg, Jensen e 
l1uus (l9 ) ou McLung c Kivelson (22 ) ). A determina a separa-

§ Os gráficps de EPR são frequentemente apresen~ados com 

abicissa em gauss - campo externo - em 1ugar de hz - fre­

quência d{' ressonância - quando então os valor~s tÍpicos 

são da ordem de 10 3 . J3yberg, JE·nsen e Huus po.r exonplo a­

presentam o valor 3.250 g·aus-s; ·apresentam também como fa­

zer a transformação de campo externo para frequência . 

. / .. 
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-çao entre os centros das duas linhas hiperfinas. Deveremos 

pois obter uma delas com centro a + 25Mhz e outra a -25Mhz. 

d) Um val9r t:ipico para 6A .(DELA em nosso programa) , quando 

61\ seja grande, é 100, Quando as transiçÕes estocásticas 

são lentas (PI pECqueno), a largura de cada linha hipErfina 

é dada por LAjZ . Na página 32 .< ";·s deste trabalho há aná­

lises sobre a .forma de linha que se deve esperar (e que -

obtivemos com o cálculo). 

Nota: Como explicaremos aC:ian"'e (vide página ~;. ) não hou­

ve interesse r:r:1 realizar cálculos com vários valO!:'f:S dis-

tintos de 61\ .. 
e) A maioria de nossos cálculos .foram contudo realizados 

com A= i. e .<ô. A.= Z .• A prÓpriá expressão 37 (exrressão ~ 

no trabalho de E lume) já permite que entendamos co",o muda 

a linba diante de uma nn;.dança de escala. Ao multiplicar a 
A • 

matriz 'ÍÍT- ~:?~/;>fi (e a temperatura) Por ur.1a mesma constante 
:__--;::. J { - J . 

o~..., mantendo a intensidade da perturbação de: radio.frequên 
A A -

cia ~;JJ+ (e ~,:.·) constante, a intensidade calculada en ca-

da ponto ~vJ sera 
''-

da intensidade inicial calculada 

no ponto u ... ' A intensidade integrada resulta cnt~o 1nva 

riante diante desta ·mucJ.ança de 
}'F .A f'~t.. .,.: '")'" 

--- .1 .. ...:. 
"PI ·pi 'f)J ' 

escala. As quantidades 
uJ -sao invariantes dian 

te desta mudança de escalas. 

Realizamos alguns cálculos com Ã.·:..So. e L'l.~=-lo:;. , multipli-· 

cando também PI e .r por 50. As curvas obtidas foram prati 
"" .. - ' -camEnte idE:n"ticas as corrcsponC.entes com ~- = .:..., e ô;..."" ::<:. .• Na o 

nos import"ar1os aqui cm r:ultiplicar tambÉm C por 50, pois 

sendo t:si:e isotrÓpico, implicará ·apenas num corrimento da 

linha dentro do espectro; adeMais já estamos trabalhando 

com a Ol'igE..m no ct:.ntro das du~s lit1tas f:iperfin<ts, no que 

já desconsideraMos qualquer influência do fatm' , 
! 

.f) O cálculo da mutriz estocástica (WP( o,, CJ,.) cr:1 nos•,o rro-
- I ,._, 

grama- O aqu:i. é inteiro, de 1 até 8) foi feito cor:: b<1se 

nas leis de prol.Jabilidadc que ceus elementos dt'vem obede­

cer (vide por ex em pio Anàcrson .(1), página 324): 

-· 
./ .. 
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ou 

de 
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seja: soma dos ele1:1entos de uma fila é nula; e a equação 
(i' (~~J 

Smoluchovski (vide Anderson 'ou Wang e Uhlembeck): 

~IA/? (e11 e"-). 'PR ('e1 ) ~ "!'"' 
e i 

'P«PJ.e,...t.ia. 

ou seja: a soma~os el~mentos de uma coluna é nula; em~ 
PR é a probabilidade estacionária para cada posição (vide ;t~~ 

(e) do capitulo VIII). 

' . Nota: os elementos diagonais da matri1. estocast~ca sao neg_e 

tivos, Os eleMentos não diagonais da matriz são as probabi­

lidades por unidade de tempo de que ocorra una transição de 

e~ para 9~ • Os elementos diagonais são as probabilidades 

(com sinal negativo) totais de que ocorra uma transição pa­
ra fora daquela posição 9 , 'Para esclarecimento vide Ander 
so n ( 1 ) - pág • 324 • · -

Além disso, como sÓ permitimos transiçÕes às posiçÕes con 

tiguas (vide i ter.1 (f) do c a pi tu lo VIII), todos os elementos 

da matriz são nulos, exceto os diagonais e os imediatamente 

prÓximos aos diagonais. Assim se fez o elemento WPD(l,l) i­

gual ao parâmetro estocástico PI (velocidade das transiçÕes 

estocásticas). Em seguida com uso de 61 e 62 se pode calcu­

lar toda a matriz. 

O cálculo foi feito com precisão dupla pois se observaram 
·discrepâncias quando feito em precisão sinples, A qualidade 
d;~ linha de ltiforme para PI grande foi assim melhorada. 

- . ' g) A expressao XL de Blume e escrita com matriz.es multidimensi~ 
nai s. '.L'ran;,formamo-la numa onde a matriz principal é bic1ime.E 

si~nal, para trabalhar~os na diagonalização. As matrizes di­

reita e e~.querda foram transformadas em vetares ·coluno. c 

fila, respectivamente. 

h) A subroti na HAMLD8 ca1cu1a o hami lt:oniano (Li ouvi lle) médio. 

Ela multiplicé1 a matriz ele Liouville do hami Jtoniano de cada 

posição estocástica por sua probabilidade estacionária, e 
' soma; resulta a matriz media ponderada. caua. matriz tem di-

mensão 4x4, com dois eJementos diagonais nulos (correspondc.n 

tes à transição nuclear concomitante à transição elet.rÔnica) 

./ .. 
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·e. dois elemehtos. dia·gonai·s igu_a-is ·mas de sina-is contrários 

(co·rrespondentes às duas linhàs hiperfinas). 

Nosso modelo tem a particular caracterÍstica de ter os ele 

mentes qu~nticos não diagonais proporcionais a ~se : con­

sideramos· â~gclos e sempre simétricos dois a dois em rela­

ção ao equador da molécula ( 9 ~ ~/7- ) - vide item (c) do c~ 
'( , . - . 

pltulo VIII -- de modo que a medla dos elementos nao dlago-

nais resulta automaticamente zero. Assim, o valor absoluto 

(AHEDIA em nosso programa) do elemento diagonal não nulo -

da matriz quântica média exprime a média ponderada da fre­

quência de uma das linhas hiperfinas§. 

i) Vejamos tambén as razÕes do parâmetro D'fETA. O modelo de -

apenas 4 linhas (degeneradas 2 a 2) para a distribuição 

continua de frequÊncias emitidas pela molécula em suas vá-

rias passiveis pcsiçoes 

algo diferer.te da média 

' . tem por certo uma medla ponderada 

da distribuição verdadeira. Surgi-

ria então em nossos resultados e-sta pequena discrepância, 
' . . desagradavel porque nada tem a ver com os efeitos que esta 

mos interessados. Assim .o ângulo DTETA•f-c/!ó , somado ao -

quadrante superior e subtraido· no qu.adrante inferior, foi 

igualado a .03368995*;·;; , a fim de que a média do hamil-, _, 
toniano (Liouville) inicial fosse .50000000 (em unidades 

de 50Hhz). 

Nota: o valor de· D'l'ETA é independente de .Lo. A • 

j) Discutamos agora um dos aspectos mais interessantes. A 
' -formula 37 Ue Blune pede a inversao da matriz. Ora, a que - . /' . , ,... 

. t • . r ' , ~ ' . "' ·i x c J' c d se 1.nver .. er a ma~-rlz L."~u;:-_-l~ -r}..-]-- -j ~ .... ~) , que e .1.unçao , e 

vJ • Isso significa que para calcular cada ponto do graf_i 

co (intensidade x frequência) se terá que invE~te~ uma no 
' 

va matriz com novo valor de uJ , o que se torna bastante 

demorado. 
..... , , , 

Apre~.entamos aqui entao uma idéia que tornara o caJculo 

muito mais rá.-pic2o, com a vantagerr: ainda de aprcse:ntar os 

autovalores da matriz (a simples inversao não os a-pre~.c12 

§ Consideranc~o- a linha quando PI é pequeno (ausência de e!3-

trei tamento). 

. I . . 
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ta). Queremos calcular: 
-i 

63. U(y) = [fi: T ~J 

64. 

65. 

66. 

67. 

.§.§.. 

§:2. 

onde p~.<w e: 

A -['L+ í=·J =j 

I. ' Note-se que .'\ e indepen<iente de uJ • Diagonalizemos 

-1. 
s. A . s 
= =- .=:;:,. = 

Do mesmo modo podemos escrever: 

A 
= 

onde R_ é diagonal. Invertamos 1\ , o que é trivial - basta 

inverter os elementos diagonais:. 

Para se agora. realizar sobre a matriz 
-1 
~ a transformação inversa da diagonalização feita: 

-Provemos esta expressao 68: 

-L -i 1 \ -i -! -l 
. ' '\ C' r,< C s - s j 

~-]..~.\I';;. 1-J;'j'" ]". ~. ;:?_. "". 6_. = -- .::_ 

-1 -!.. 

onde se utilizou a. definição 

é a inversa de Lr :k. -t b, J. 
'J o .;:-_ ~) c 

66 da matriz ':' .• De~.~·;;;·:', 

' ' Este e um metodo algo tedioso para se inverter uma matriz. 
-' 

Mas como neste caso as matrizes S e ~?.-não ciepen\lerr. ele 

1 e vamos realizar rm.:.itas im.rc;-;Õcs, o método torna-se 
' -conveniente. Realizamos ·uma unica diagonalizaçao e intro-

duzimos cada parâmetro 1' (Pl em nosso programa) por in-
' - ' termedio da expres5ao 67, que e simples. 

./ .. 



k). Há .um outro detalhe que torna o cálculo mais rápido. A ex­

pressão 12, que poderá ser aqui reescrita como (com uso de 
§.1 em .face do i tem IX (g)): 

A 

onde o vetor esquerdo engloba os elementos de 'k,-to) e as 
' probabilidades estacionarias " . 

?o.. 
Em 

enquanto o vetor direito 

contém os elementos de u:\o). ' face de 68 se reescrevera: 

-l -l 
.S.'t>Lw).S. 
= = =-

- . 

-L-~ 

De imediato temos a tendência de calcular cada 1(lvJ)= ~· ~t.o.l.S;. 

e então realizar as 
-i ' 

multiplicaçÕes. Entretanto, com apenas 

'B depende de u.1 e mui to mais 
= 

tiplicaçÕes esquerda e direita . -;_ . 
x S e 'S x veto r direi to) = ~ 

metro vJ 

conveniente realizar as mu 1 

(ou seja: vetor esquerdo x 

ántes de introduzir o parâ-

-Isto fez reduzir de muito o tempo de EXEoCUçao. 

X. RESUI/l'ADOS E DISCUSSÕE:S 

-
Antes de apresentarmos os resultados propriamente dit0s vamos 

estudar o que o cá leu lo correto de Blurne deve apresentar para 

·este prob 1e111a. 

Para PI pequeno a forma de linha é dada pela distribuição an-
, . . . , ..... ( . 

gu1ar proprla da an1sotropla da molecula. A expressao anal1t±_ 

ca desta distribuição pode ser concluida da distribuição dos 

ângulos 9 • 'l'emos: 

Como (vide Hilliam Low( 2?), pág~ 55, que apresenta vrna expre~ 
são equivalente para g): 

73. u) c e) = -~ \;
1
• ;_;;.~:~ 2 ~ t~A~~<>A:,:• 

:z.,, I li 
se pode conclui·r que: 

I
. . . '. 
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Teremos· assim o seguinte desenhq para as duas linhas hiperfinas: 

Os valores de f 1 , f 2 e f3 foram calculados com o uso das expres­

sÕes _ll, .21 e 48 ( ';;_ ~ l ). 
Em nosso modelo a distribuição continua que expressa a forma de 
cada uma das duas linhas h i perfi nas (sem estreitamento) apre se,!! 

ta da na figura ,g_, foi representada com 4 linhas, cada uma dupl~ 

mente degenerada, provenientes das 8 posiçÕes do nosso mode_Jo. 

Desenhemos: 

./ .. 
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I ,. 
I 
' 
! 

onde ainda representamos sobreposta a distribuição continua. 

Note-se que as escalas das ordenadàs não foram respeitadas com 

rigor - podemos entender que a área conti.da em cada linha pon­
teaguC.a é a área de uma dada secção da distribuição continua, 
de tal forma que a potência total absorvida ( 5I(cv) o!•J) é a 

mesma nos dois casoS. 

Conforme aumentarmos PI as quatro linhas deverão se alargar e 

se aproximar, e no 
rao convergir para 

limite de PI muito grande, as linhas deve­

um delta ponteagudo na posição A/l.t =.;<.5!'/iky 

'
I A 

'• 

\-I • 
1. • . j

l . i . 
. ~I 

---~ -· ·---·--+- ---- .. 
_f, .il,~,··''-'~t rJ.:o-..... 

' ' ' ..-..,..,___ __ ---~ ------- __ ;_ --- --~---
;..'_5 ,o.j!-.~ -z.t; f'd'O o 

. I .. 

~ ,· 

'I 
i 
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Vejamos agora nossos gráficos: 
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, 
Obtivemos graficos com valores de PI numa região de variação da 

ordem de 105. Uma sequência de 
, , . 

graficos com varlOs valores de 

.6. ~ se mostrou desinteressante, sendo cada um pra ti carne nte 
uma reprddução extendida dos outros, sem aspectos de interesse 

fisico. De fato isto pode ser estudado no prÓprio hamiltoniano 

s4 - s6 onde - excetuando a parcela em I . que determina a po 
sição do centro de cada linha - as parcelas sao diretamente 

proporcionais a .6. A, • 

, 
Na fig. 5 observa-se qQC para PI pequeno, com o calculo tanto 

de Blume como de Andersen, as posiçÕes das linhas do modelo -
estão em concordância com as explicaçÕes feitas no inicio de~ 

( . -· .... , te capltulo X. Estas posiçoes sao expressas tambem pelas par-
' tes imaginarias dos autovalores, da matriz, que fol~al?!: escritas 

em nossas listagens. 

Para PI pequeno observamos que as posiçoes das quatro linl1as 

são as mesmas no cálculo de Blune e na aproxi~ação adiabática 

no cálculo de Andersen~ Isto evidenCia a aproxi~ação adiabáti - - ~ -ca como uma boa aproximaçao nesta regi ao de PI peq'.leno". Por 

outro lado, a aproximação diagonal com PI pequeno vem aproxi-
mar as duas linhas 11iperfinas, justanent:e porque foraP'l dcspre "" ...... -,... .... r r zados os elementos quant::icos nao_ diagonais em ~-1- e . .J... , que 

conectam as dl:tas linhas. 

À.mcdida que se vai aumen-to PI,observa-se que_as linhas do m2. 

dela se ala::.'gam (antes de se deslocarem - em concordância a­

liás cora umcl observação já feita por Anderson(ll, pág. 330) • 
. , 

Em seguida coalescem; na fig. 5, para PI igual a 1, elas Ja 

estão coalescidas. 

§ 
------------------------------·------------

Podemos analisar a validade da .apro::imaçao adiabática !Tlais 

direta.rr.ente. A I:mdc..nça de amplitude 

lonao tem no é da arde~ de (2 8): 
, I df.',/(. ! 

I ' ' ! I "~ I 
I {E~~- E j/ I 

. ' de um estado ~ apos un 

' quando se considera transiç3cs i ~ j. Se PI e pequeno, nos 
, 

so scra pequeno. 

./ .. 
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Para PI grande é importante estudar a posição a que tende a . . . 
linha deltiforme. No calculo de Blame ela tende para.a medla 
do hamiltoniano (Liouville} inicial (25Mhz). Na aproximação 

adiabática o resultado é maior, mostrando a inadequação de 
tal aproximação. A aproximação diagonal vem por sua vez con 

cardar com o cálculo não adiabático, mostrando que a grande - . velocidade de transiçoes estocasticas tem o efeito de anular 
as interações entre as duas linhas hiperfinas§. 

Esta ~ltima observação tem o sentido importante de mostrar - . , . - , . que efeitos nao adlabatlcos nao podem ser responsavels pela 
• 

coalesc~ncia de linhas de estruturas hiperfinas. Isto e o 
. . 

que esta nos dizendo a fig. 5, para PI grande: se incluo nos . - . calculas os efeitos nao adiabaticos as duas linhas se aprese~ 

tam mais prÓximas, mas apenas tendem a se colocar na posição 
dada pelo hamiltoniano (Liouville) inicial. 

.... , - , A concordancia que tem o calculo nao adiabatico, por um lado 

com a aproximação adiabática para PI pequeno, e por outro la 

do com a aproxiroação diagonal para FI grande, evidencia a PS!. 
tência- e o ca:':'áter generalizado df;ste método de E lume. 

Pudemos evidenciar ainda um interessante.aspecto: a não in­

clusão dos efeitos não adiabáticos (i:anto a aproximação dia­
gonal como a adiabática) conduz a um resultado menor para a 

largura da linloa estreitada (linha mais estreita) que o cál-- . . culo nao adiabatico completo. Hesmo para um estreitament.o . - . intermediario este efeito da aproximaçao ja coi~leça a ser sen 

~~ido, COl-:10 se pode observaT na fig. 5. 'i'al fato já é conl1ec_i 

do. No livro de Abragam(sJ, por exemp.lo, (pág.s'i~l,~~~ há o es­

tudo de um sistema de dois sPins com interaçÕes de troca on­

de o autor evidencia esse detalhe. {; t0.mbém co1~hecido como 

efeito 10/3 

§ 1-'lai s rigo ~osamentc: a arandc v e lo cidade de transiçÕes r:sto­

cásticas, tcn o efeito de anular as influÊncias (dE u:-nil li­

nha sobre a outra) no qll:e diz· respeito à posição das linhas. 

Rest~ ainda um efeito de alargamento da linha, que perd.urae 

A este respeito, vide coroentário a seguir (efeito 10/3) • 

. I . . 
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Farei notar, para finalizar, um aspecto curioso que aparece 
na sequência de nossas tabelas dos autovalores da matriz.Pa-, . 
ra PI pequeno as partes imaginarias dos autovalores determi-
nam perféitamente as posiçÕ~s das quatro linhas; e suas par­
tes reais são pequenas (já que dependem diretamente de PI)i~ 
dicando que as quatro linhas são estreitas. Ao aumentar PI, 
de inicio ocorre que as partes imaginárias se modificam mui­
to pouco (aumentam algo,em valor absoluto) enquanto suas pa,r 

· tes reais aumentam, em proporção direta a PI: significa que 
as linhas não. se movem-(não se aproximam) mas se alargam. 

, 
Segue assim ate que um dos autovalores começa a ter sua par-
te real diminuida Econtribuição estreita) enquanto sua parte 
imaginária tende para o valor da posição central da distri­
buição (trata-se do cálculo de "BLume); os outros auto-valores 
têm pa~tes imaginárias de diferentes valores mas suas partes 

reais aumentam rrru.ito - estes contribuirão cada vez menos pa­

ra a forma da linha estreitada. 

Aliás, a este respeito se pode ter uma idéia intui ti v a ini­

cial, que é errônea, de que seja possi.vel associar cada con­

tribuição para linha estreitada (correspondente a cada auto­
valor) com alguma linha inicial do modelo; antes cada contri 
. .... . , . 
buiçao contem elementos de todas as linhas iniciais. Ou seja, 
no caso de nosso modelo: temos.quatro linhas iniciais (dupl~ 

mente degeneradas) na situação de pequeno estreitamento e t~ 
mos quatro contribuiçÕes (duplamente degeneradas também)para 
a forma de linha na situação de grande estreitamento. não o-

, 
corre contudo que cada linha inicial da. o~igem a cada contri 

buição final; antes as quatro linhas iniciais se misturam -

com?lctamente e darão origem a contribuiçÕes que não guardam 

relação imediata com cada uma das primeiras linhas. 

XI. CONCLUSÕES 

Num resumo elo capitulo an-terior e ci tar1do ta:;,hér:t as cone lu-- . ( .... soes obt1das no capltulo VI, passo entao a expor rapidamente 

os principais resultados obtidos. 

Logramos construi!' um 
linl1a, que se mo~;t;rou 

, 
programa para o calculo da forma de 

, -eficiente em inumeras situaçocs. Ele 

. I .. 
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realiza o cálculo não adiabático completo de duas linhas hiper-- , , 
finas em um modelo de o i to posiçoes para a mole cu la a_nisotropi-
ca e ao mesmo tempo- se faz cálculos comparativos com as aproxi­

maçÕes adiabática (diagonalização da matriz quântica a cada in~ 
tante) e diagonal (desprezando os elementos quânticos não diag2 
nais). Tal programa produz bons resultados numa região de varia 
ção da ordem de 105 do parâmetro estocástico (velocidade das-­

transiçÕes estocásticas). 

, 
A aproximação adiabática produz o mesmo resultado que o calculo 

N I '"" nao adiabatico na reg~ao de pequeno estreitamento, mostrando ser 
ai então uma aproximação conveniente·. A aproximação diagonal,por 
outro lado, concorda con o cálculo não adiabático na região de 
grande estreitamento, mostrando que a grande velocidade de tran­
siçÕes estocástica anula o efeito sobre a posição das linhas 
produzido pelos elementos quânticos não diagonais. 

Esta Última observação evidencia que efeitos não adiabáticos 
- I r • .... nao podem ser responsavels pela coalescencia de linhas - have-

riamos_que admitir uma probabilidàde de transiÇão entre as da­
das linhas. 

Evidenciamos também um efeito de diminuição da largura da linha 
estreitada quando se desprezam os elementos não diagonais (res-, . .... , , 
ponsaveis pelos efeitos nao adiabatj.cos, fato ja con11ecido e 

apontado, por exemplo, por Abragam (S ~- · 

. , .... , 
A capac~dade do calculo nao adiabatico de dar conta elas duas 
~i tuaçÕcs extremas (pequeno e grande estreitamento) pÕe em evi­
dencia o poder deste método. 

, 
No caso de estreitamento intermediaria nossas listagens permi-

tiram l.lina análise das várias cont:r.ibuiçÕes (lorent~i.anas) à 
forma de linha, graças ao estudo conjunto dos autovalores da 
matriz. 

Quanto a resultados analÍticos, apresentamos uma contribuiçao 

original (capitulo VI) que; a p;útir do m(,todo não adiabático 
de E lume, demonstrou que a 
pelos autovalorcs da Parte 

posiç~o da linha estreitada ~ dada 
"-
1~ (independente do tempo),inde-

o 

. I . . 



-pendentemente de quao grande seja o " mÓdulo de ~{;,t 
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(parte de-

pendente do tempo), em concordância com o mesmo resultado que 
' - -existe a partir do calculo de perturbaçoes. Esta demonstraçao 

é válida'para qualquer hamiitoniano que varie estocasticamen-
A A A 

te, desde que se escreva .;;<:, como ~t t- ft, , de tal modo que 
~ , O ~ A 

~" seja definido como a media temporal de Pv (ou então, 
A 

que se imponha como nula à média temporal de S<,t ) • 

. Os resultados para a posição da linha estreitada 

cu lo numérico- concordal'am perfeitamente com esta 

. o.o.o. 

' em nosso cal 

previsão • 
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SUMMARY 

We succeded in making a program for the calculation of the line 

form which proved to be efficient in several situations. It 

makes a complete 2 hiperfine line non-adiabatic calculation in 

a 8 position model for the anisotropic molecule and at t)Je sarne 

time, comparative calcuiations are made with the adiabatical 

and diagonal approximations. Such. a program produces good results 

i)l a variation range of the sthocastic ·parameter of the order of 

10S (velocity of sthocastic transi tions). 

'lne adiabatic approximation yields the sarne results as that of 

the non-adiabatic calculation in the small narrowing region, 

being there a convenient approximation, On the other hand, the 

diagonal approximation agrees with the non~adiabatic calculation 

in the Hirge narrowing regl.on, showing that the high veloci ty of 

sthocastic transi tion cancels the effect upon the line posi tions 

produced by non-diagonal quantum elements, 

I'his latter observation points out that the non-adiaba·!;ic 

effects canno-t; be -responsible for -th~ line coalescence - we 

should admi t for that a transi tio~ probabi li ty arnong the given 

line s. 

We a·lso point out the decrease of the width o.f the narrowed 

lines when we neglec.t the non-diagonal elements (responsible for 

the non-adiabatic ef.fects). 

'l'he capaci ty o.f the non-adiabatic caJculation in talcing into 

· account the t'"O extreme situations (small and larJC narrowing) 

points the power of this method out. 

As regard to anCllitical .results we pre~;cnt an original cont:.ribu­

tion (Chaptc:r VI) which, frorn Blurne' s non-acliabat~ic method shows 

that .}he na?.:'ro·,ved li.nc posit:__on is given Ly the cigenvalu~·--; of 

the :i€,
0 

part (time inciependent), apart from how big the ';)11,'(t) 
" module is, in sucl1 a way that ~(; is defined as the temporal 

1\. I}" ..... 

avera,Je of the haniltonian 1~ ~ Jib t :fi\'(é). ' o 
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DOUHLE: PRI::CISlON. G,G1 1 fi 1 T1 1J,V,Wd::N.JIL 1 DPR 
DIMEN5IOII G(32,]2),Gl(lZ,32),H(J2,32),T(32o32),U(]2,32), 
IV(32 1 J2) 1 W(32,J2l,CN(32J 
UlM~N51UN •WC2,2,B,2,2,B) 1 GH(J2,32),TU(32,32) 1 VW(32,32), 
lESQ(l,J2),0lR(3Zol),PR(Iol2)oPHI(l2,1) 1 DPN(B) 
CüMPLl:X CPXl, P, h~, {;íJ, TU i V;-i, t.:SU ,·DIR, PR, PP 1, fC1'1P 
EXTt:;H ~ AL D/,DQ:,, éU;I E I G, Dl.llll 1, HAQUA, P H 11 O, Ct!PRD, GRA!' I C, H A~\EDÍl 
COMHUN/liTl/IUJT,lPR,lTr 
IOUT=J 
IPR=O 
NQU!=2 
NEST=B 
NTUT=32 
INIEGE:R A,B,C,D,~,F,AUC,DEF,AH,eR,DR,ER 

. 5o, 

.. ' . 

A 
c 
c 
c 
c 
c 
c 
c 
c 
c 
c 
c 

.. * .. • * * * * * * * * 
MAT~\2 qvMJí•<A 

PUClE-Sí:: CAI·C~/J,hR Cü:·l T:~r:s ~~F:TUDO.S: ~--~ 
~IOUCAL=l: A~·~UXl~ACAU IJl~GUN~lJ (DESPHEZOU·f~: 03 EL~MENTOS tl~il DIAGONAIS [ 
~0i>CAL=2; ;~P~rJXI~ACAU ADlhF~ATICA (0!AG0NALlZACA0 PREVIA DA PARTE OUANTICl 
~UUCAL=J: CALCULO NAO ~DIADATICO 

c 
c 

~ ~ * • * * * * * * * * 
DO 390 .'10UP=9, q 
00 390 JUOP=!O,!O 
UO J90 ~UDChL=1,3 
L80P=~: JúP *'*'i: 

C OBTErfC~O OS DAOOS ~ CSCRlTA; 
c 

CALl1 DhDOS ( LOllP, JClUP, PI, HZ, t\MED, üSiu'\t l TT, DTETrd 
~RITE (IOUT,234) (ll 

TXPF: 2J·1, PI 
234 füRdÃl' li!I!49X, I * PI " I of'lQ,5,, I * I,;) 

'GOTO (10,1·1,42) :10DCAL 
40 WR!T~ (1flUT,405) 
405 fJH~hT (5!X, 1 APRDXIHACAU DIAGDNALI////) 

Gil 1'0 4ó . 
41 WRIIE (IOUT,43) 

-43 fQH:·!r\1' (50X 1 ' APkiJ..(Ii'lMCAfl AIHARA'flCA 1 1///) 
Ga rn ct~ 

42 WRIT~ (IOUT,·I4) 
41 Ji'Qkl!AT (~10X,• CAJ1CULO ni.JJ hDlkBATll.U'/1//) 
45 C ALI~ DADO 1 ( LOOP 1 J .JDP 1 \•!;·1' 1 tj~JiJ T 1 N F:.S T 1 PH, 0 ADUS, HA UU A) 
c 
c 
C ft~ESCRSV~R A flATI~IZ ~tUJ~TlJ)IrtCNSlOfJAL "EM f00~A MlOIM~~SIUfiAL: 

c 
Uü 220 ARC:!,IIiUT 
DO 220 [l~f~l,NTUT 
D=!JlF I ( 'IOllT *::LST) + 1 
I ·JU A:: r; ~~ 1 JT ~ N t:S 1' 
DR='lUD ( ur:f·, lUlJA) 
lf(fiF.t<,J .. O) Gíl TIJ 19ü 
E=llR/~l~'Tt I 
~:R::::nUD(LJ\"i, 1 Nt:ST) 

lf(EH,~~.O) GU TU 170 



', .5.1.. 
F=ER 
GO IO 210 
D=D-l 
!:=NtlUT 
F:Nr:ST 

--------. '· ---. -... 

190 

GG 'flJ 210 
170 E=•:-1 

F=NESl' 
210 A:AHC/(NQUT•HES'fl+1 

AR=!IUD(ABC,IOUA' . 
If(AR,~U.O) CU fo 160 
B:::AH/NEST+l 
BR=!\OD (.~I<, tl ~S 1') 
lf!!!H,EQ,O) GO TO 150 
C:bR 
GO TO 225 

160 A=A-1 

C::íH~ST 

GU TU 2<5 
150 b:t;-1 

2 2S . 

220 
c 
c 
c 
c 

C=NE5T 
G (ArlC, D.LF) =Ht:r~r. c~~-~~ c r~, H, c, D ,_P~, F)) 
H(ABC,DSF)=Al~iAG(WW(A,B 1 C,I) 1 E,f)) 
COhTI~U~ . 

wRrn: (IL1UT,7U5J 
705 fUR:l.\'1' (1!2X,' ELr:N~I.JTDS DIAGONAIS o,\ '\ATRIZ INICIAL: ',11) 

WRITL (IOtJT,70l) (G(l,I),ii(l,I), 1:1,o:TIJT) 
704 FORMAI (32!IOX,1(%fi2,5,4X)/)//) 
c 
c 
C CALCULAR U H~MILTOI~IA!ltJ (LIUO~ILL~l M~DIO, SEU A!JTDVAJJOR:R ESCREV~·LJ: 

c 

7u3 

·c 
c 

c ALIJ !IA>li~D B ( :JTOT I li- PH.' A :·11-:D I A, COME IG) 
WRit~ (lllUT,7lJ)J AMED!A 
nr1; 703, t,:;wri. 
FUR~'IAT(2X,//2X, 1 HE:DIA DO iiAHliJTOUIA.:·IG (JJIOUVILIJE) 
H'15, 8/ I) 

C LJECIDIR O f·lUDELO DE c~u~CL.!lJO: 

c 
IF PltllJCf,L.J:l~.3) GO TU 518 
'lf (t'íODC/d,.E•'J.l) GO Tll ~4ü 

DO ~>ri:7 l:::t,I'lTUT 
nu 517 J=l,tnur 

547 GI(I,J)=,O 
c 
c 
C DIAGDNAf,ISAk (APLtJAS A l'Af~TE QUANTICA): 
c 

c 
c 

Cf\LLJ Cü'·lElG( l·ad'l.', \;1, H, T, U, V,,.;, r·::-J, lf'~R) 

C A PRUXlMA OPF:kf,CAO Rr;:;TITIJI 1, DHN:~ DtlS A'JTQVALUr.r::>: 
c 

PI C IA!, 
_, - , 

_ ....... 



348 

349 

c 
c 
" -

DO J48 I:t,IITUT 
.oo 316 J=r,Nrur 
If (H(l,I),CT.H(J,J)) Gü TO J4tl 
IIL=li(J,J) 
H(J 1 J):H(l; l) 
H(I(ll=% 
CONTlllUE 
IJO 349 I:t,t:l'Uf 
DO J49 J:J,~JTDT 
lf (H(I 1 I),GT,•Q,001DOO,OR, 1l(J,J),GT,•,001DOO) 
lf (Hil,I),LT,H(J,J)) GU TO 349 
HL:H(J,JJ 
H(J 1 J)=h(l 1 l) 
li(l,l):,;L 
COIHINUf: 
hL:H(1,4) 
h(4,4):tt(7,7) 
Hê7,7)=!1JI 
HL:t1(2 1 2J 
Hl2 1 2):!1(3,3) 
H(3,3):;H(5,S) 
H(5,5)=r(e,SJ 
H(8 1 fl):ttL 
Ht,:H(2H,2RJ 
H128,26)=11(3! 1 ll) 
H(Jt,31):JíL 
HL:il(:lb, 2é) 
Hl26 1 26):11(27 1 27) 
H (27, 27 ):11(29 1 '2<J) 
ll(2Yi79):!i(32,32J 
11(32,32)=1\T, 
GD TU O'i" 

546 UD 70 l=!,tl!UT 
DO 70 J=I+I.dcl'DT 
h(I,J)=.o 

7v H(J,IJ=.o , 

H9 WíUl'f: (lrtLIT 1 706) 
706 F:JE:'·1AT (//.X, I AUT(iV!d~íJRES p;, PARTE (J:t7:,,'n'tCit: 1 //) 

~RIT~ (lOUT,701) (Gl(I,Il,H(!,Il, I:1 1 ~T8Tl 

·CAI,CULO ~ ~SCRJTA PJ ~UTtJVALOit QIJA~TICO 'IE~IO: 

DO 350 r=r,e 
I;,Q DPP.(l)=l'l\l"F:(Pf:AL(i'P(l,l))) 

f)~~DlA=~(l,l)*llPf~\1)+~(2,l)*l)(;R(2)+1{(.~,3)*DPR(3)+ 

1 H ( 4, ·i) ii· n í 1 h ( ·i ) t d ( ~) , ~; ) • U P H C 5 ) +H C 6 , f) ) * D ·1 H ( ô ) + 
21 i C 7 , "/ ) .j.!. D ~, !-: ( 7 ) .f. ii ( :j , 8 ) '*'Li PI<_ ( f~ ) 
b>1!::L' I 1\=l~i~ t:rJ I h I 7, 
WtUTt: C10ll'l' 1 70H) Bt-:t:L 1 I~ 

l'lF'f; 7Ui1, h~iEPJA 

•l • ~ 

'oo FuY-.'IJ,T(;.>.X,;t2X,' .·lEDI.-\ oos .n.!JTOVALnns,s tJlJr.d~Ticns =' ,F1S.R//) 



c 
c CALL PRl!O(G! 1 H1 NTOT) 
c 
c 
c Dir.GONt,LISAR: 
c 
548 
c 

CALL COMEIG(nTOI,G,H,T,U,V,W,EN,IER) 

c 
c 
c .-

WRITE (!OUT 1 707) 
707 f'CJR~AT (ln,' !\UTUVALORF:S fiNAIS: '/I) 

WRITE (lOUT 1 70~) (G(I,I)oll(lol), I•lo~TOT) 

np.: tso, I~H 

C WRlTE (JOUT 1 1Hú) IEH 
IBO fOR,'lAI (' IEH =', I.l/1/1) 
c 
C CAL!, PRl!O(G,H,:i!IJT) 
C CALL PR1!0(T 1 U,NTOT) 
C C~LL PRI!O[V,H,NTOT) 
c 
c 
C DEFlNI.R OS VALORI::S no VETOH DIRF:ITO: 
c 

DO 3~7 l=!,I;TOT 
.31>7 PR! [1 1 1)=1 

D:J 368 1:9 0 24 
PP.I(l,l)•.O 

36a Cll.'JTit~í.Jt; 

c 
c 
C fAZER AS MULTIPLICACOE5 ESQUERDA E DIREITA: 
c 

1!0 359 I:l 1 NTUT 
D:1 3~9- J=l I ··JTUT 

TU(I,Jl=rCMP\Tli,J),U(I,J)) 
VW(l,J)=fCM~iViloJ),W(l,J)) 

3'i9 co:~'l' r nu~: 
c 

c 
c 
c 
c 
c 
c 
c 
c 

CALL CMfJRD(Pi~,rU,~SQ,1,32,32) 

CALL C~PRO(VW,PR1 1 D~B,32,J2(1) 

* * * • * * * * * * * * 
:ALCUL~H A INTE:NSIDAIJE PARA CADA FREUU~tlCIA: 

' 

~ * * * * * * * * • * * 
>ORITC (IOUT,J71) 

379 F:JR~l,\T().X///1/,/.X, 1 F'J.\I:·:·:)UE.N~IA: (E:-1 UlJIDAíH..:S Dr; :>O ,~JlZ) 

1•, eox,' INTr::J:..;rnf\n~:: ', 1 I) 

Du JoO ~·1=150,1l00,5 

A\-l=fLOi\'f(~l) 

Pl=Ar-.l/1000 

P;C'IPLX(.O,Pl) 
IJ:.J 360 l=1,:4T1lT 
!Ju 360 J:l,WWT 
G tl ( I 1 J) =FC! I P ~ G l I, J) 1 ti ( I 1 ,J) ) 



3b0 COI'iT INUE. 
·~ 

c 
C · IN~ERTER A MATRIZ DIAGUNALIZAUA: 
c 

DO 365 l:J,CiTUT 
GH(l,l)=1/(P-GII(l 1 l}) 

JbS CONTINUE; 
c 
c 
C RULTIPLICACO~S DA ES~IJERDA E PlR~ITA: 
c 

CPXI:(,O,,O) 
DO 19 I=!,IITlJT 

19 CPXl=CPXI+K5U1! 0 I)*GH(l,I)*DIR(l,!) 
Rl:REAL(CPXll' 

ç 
c 
C UESE~HAR O GHAFIClJ ~ ESCREVER O R~SULTADO: 
c 

CALL GHAfiC(PI,RI) 
J80 C.ONT!,.UE 
HO CO:'TINUE 

c 
c 

CALL EXIT 
t:ND 

' 

SU~ft[JUTIN~ 0AD0l(L0(1P,JOüi,,~~,NUUT,!JE~T,PR,OAOOS,!iAJUA) 

DlM~~SIUN ~~(2,z,G,2,2 1 8) 1 ~?(6 1 8J,·~PD(3 1 RJ,PR(1,]2) 1 PRO(B) 

D011BLE PRECISIO;J ••PD,PRD,PY . 

c 
c 

CiJ:'wJPl,EX \·i~·i,~,PR 

INT~G~R A,b,ç,o,~,f 

C L)E~ltllR 0S ~;L~)!~?JTtJS 00 VETOl~ CSQU~ROU E ES:REVER: 
c 

43 

177 

17H 
c 
c 

PY=3.141S9265JS~9Jq323B4 

PP. D ( 1 ) = DC l1 S { , 0 :> ·}) ) -.DC il S {i' Y I B ) 
PRU{2):1JCIJS(PY/~)-DCU5(PY/4) 

. PRD(3):DctlS(PY/-i)-0CUS(3*PY/8) 
PRD(4)=UC03{3•ry/8)-nro~(I•Y/2) 

P Rfl ( ó) = DC \1 S { I' y 12 ) • D C OS { o*!' Y I B ) 
PRD(b):DCfJS(~~·i 1 Y/B)•IJC;J:i(J*PY/4) 

PRD(7)=DC0~{3•PY/~)·IJC0&{7•PYIR) 

PRU(8)=UC[JS(7~~Y/ij)-DCOS(i 1 Y) 

oo /•2 I=l,r·lf':.sr 
PR ( 1 , I ) =C:· i t) LX ( :l; i GL ( t-) H D ( I ) ) , • O ) 
l>'J 43 1-=9,24 
PR{l.l)=.Q 
DJ 1t4 I::t,H 
PR{!o24+l)=I'R{!,I) 
•RJTL (3,!7'1) 
F:JH.:\J.:,T (/?.X,' V"i~TUH DJ~: Pl\õ1fHddldDhDI~S r;~;TJ.C{(IUAíZttiS: I,//) 

".PITE (3,17(;) (~..,:-:(1 1 !), 1::::1 1 8) 
r· U K r;;\ f { h { 2 X, '• { G X, 2 { f 1 O • li ) ) I) I) 



C .OilTER DADOS: 
c 
c 
c 

CALL DAOOS(LOOP,JOOPoPI,Hz,AMED,UELAolTT,DTETA) 

C CALCUL'R A MATRIZ ES10CASTICA E ESCR~VER; 
c 

DO 1-. I=!,NEST 
DO 71 J=!,NEST 

74 WPD(l,JJ=.O 
WP0(1,1)=-DBLE(PI) 
w P o c 1 , 2 J =-,;r t)( 1 , 1 l 
WPD(2 0 1l=-~PD(l,ll•PR~(ll/PRD(2) 

WPD(2,3):WPOC2 0 1)•PRD(3)/PHD(1) 
WPD(~ 0 Z)=·•PD(2,1)-~PD(2 0 3) 

WPD(3,2l=-I~PD(2,~1°PRD(2l+~PD(l 0 2J•PR~(!ll/PRD(3) 
WPD(l,4)=~PU(3,2J•PHU(1J/PRD(2) 

W?U(3,3)=-~PU(.t,2)•0P0(3;4) 

WPD(4 0 3J=·(•PI•(ZolJ•~Ril(2J~~PD(3,JJ•PR0(3))/PRD(4) 
WPDC4,~J=~PD(I,3l~PRD(5)/I"RD(3) 

WPD(4,4)=-~?iJ(~ 0 3)-~Pn(4,5) 

WPD(~,1J=·I•PD(Jo1l•PRll(l)+dPD(4,4l•PPD(4))/PRD(5) 

WPD(5,6)=~P0(~ 0 1J•PRD(6)/PRD(4) 

WPD(S,S):-~P0(5,,)-~PD(5 0 6). 

WPD(b 0 5):.(dPD(4,5l*PHD(4JoriPD(5,Sl•PRD(Sl)/PRD(6) 
WPD(6,7)=~PDI6 0 5)*PRDI7)/PRD(5) 

~PD(b 1 6)=-~PD(6,5)·~PD(6,1) 

WPD(7 1 6l=-(~PD(5 0 a)oF~D(5)t~PD(6 0 6)•PR~(fi))/PRJ(7) 
WPD(7,6):WPD 17,6)*PRDI8)/PRI1(6) 
-PD(7,7)=-~PD(7,&)••P0C'I,Bl 

WPO(H,7):·(~PDI~o7)>PPD(6)t~PD(7o7l•PRD(7J)/PRD(8) 

~PU(8,8)=~WPD(7,3)*l'RD[7)/PRDt8) 

DO 7':> I=1,tlEST 
DO 7'> J=J,:n:sr 

~"'75 iiP(!,J)=Si!GLI·,.IPD(I,J)) 
c 

WkiTL (J,97) 
97 FUH~ltd' C2X,IIL.X,' i·lATr.;rz r;sro:ASflC,\: 'li) 

DO B I=!rB 
WRIT~ (3,7) I~P(IrJJ,J=loBl 

79 C0Nl'Jt•U~; 

7 fDJ<tiAT (2X,8C2X,f10.5)1) 
c 
c 
C :Ar~CUL.~J< A ~lAl'HIZ TOT/\1~ INICL\L: 
c 

DO lQ J;_=l,nz~UT 

'iJO lO t>=l ,•>·)UI 
DD 10 C=l,ll~S1' 

DO 10 D=1,'lUU'f 
l>U lO E::;l,t·IOUT 
Dél 10 f:J,!iLST 
w i"l c 1'., :·~c,!}, r:, r)= r u., o. J 
IF (l~.~.~;;.u-.UH,f),::t:.C) GJ TU 5 
~~Ch,tl,c,o,c,FJ=:~rcc,Pl 

5 lf (C,N~.f') r;(J TU lü 
c 

CAI.~L H/'.lll!,(LllUP,~JrJo?,A,r:.,u,f·:,':,t~,D!<D:J0) 

~~CA,B,.C,D,Ltf);W~lh,~,C,D,~,~·)+(,0 1 1.)•l) 

10 C8NrJ!iiJS 



c 
c 
c---------------------------------------·---------------------------------~ c 
c 

c 
c 

SUURUUTINE HAQUA(LDOP,JOOP,A,B,D,EoCo~oDADDS) 
COi'lPLE:X Q0 Pt,P2 
Rf::AL i-\ A., MH, :·HJ, i\L, •1·lC; MAS, :·lBS 1 HDS, ~11:.:5 

lNTP.GER A,R,D 0 E,C 
P:l=3,!<il59 

C bUSC/IR DADOS: 
c 

c 
c 
c 
c 

lO! 

103 

lu4 

105 

!O~ 

• ; 

' ) 
l<l 

CQ~STANfES RSLACIU~ADAS A A,B,D,E~C: 

GO TO (1 O 1 , 1 O 2 o! O 3, ! O~ ,1 O 5, 1 O 6, I O 7 ol O.~) C 
TETA=(!.tOTEThJ•Pi/16 
GD TO 4 
T~IA=(3.+DTETA)*i 3 Y/16 

GD TO 4 
T~IA=(5,tOIETAJ•PY/16 

Gü TO 4 
TtTA=(7.tDT~TAJ•PY/16 

GO TU 4 
TEfh=(9.•DTETA)*PY/16 
GO TO 4 
TEfA=(ll,-DTf::fAJ<-f'r/lb 
Gü TU 4 
r sr A= 1 !3. -on;r •\ 1 ~n 110 
GJ TO .; 
TE1h=(15.-~T~TAJ~PY/16 

GO ro c~,6) A 
f-lA= • ~ 
GQ TU 9 
r-\ A= .... 5 

GO Tú (10 0 111 3 
MtJ=.~ 

GO Tll 14 
MB=-,5 
GU TD (15,161 ::> 
110=.5 
GO TO 1Y 

lG t·1D=·.5 
l'J GO TO (l0,21J <: 

cu ru 2'' 
~1 MS=-.:. 
!4 MA~=.5 

HBS=-.5 
MDS:::&5 

~lE:S=: ... , 5 



'. 

. o 

C . 
. a=c.o,.o·l 
Pl:(,O,,O) ., 
P2:(,0,,0J 
lf' (I-1B.ta:,·MC:) GD TO 28 
IF (MA·~O) 25,2o 1 27 . 

25 P1:,5•DELA•SIN(T~TA)•CD5(T~TAJ•SjHT((,5t~D)o(,5•MDtl))*MDS 
GD ro· za · · · 

26 Pl:<rlZ•MDStAMED•MD•HDStDELA•(C0S(T~TAJ••2-1,/J)•MD•MDS 

GD TO 2~ 

27 P1=,5•DELA•SIN(TETA)•CDS(TETAJ•SORT((,5tMDtl)•I,S·~D))*MDS 

29 IF (MA,NE,MD) GU TO 32 
IF (MB·M~) 29,3U,Jl 

29 P2•,5•D~LA•SI~(T~TAJ•CUS(T~TAJ•SQRT((,5t~B+ll•(,S•MS))oMBS 

GO Tü J< 
JO P2=HZ•MHStA~EDoMB•MBStDELA•(COS(TE1Al••2·1,/3)*MD•"HS 

GD TO 32 . 
31 P2=,5oU~L~•Slii(TETA)oCU5(TETA)*SjRT((,5tMU)•I,5·MStl))*MRS 

]2 U:Pl·P2 

c 
c 

c 
c 

Ré;'fUR!i 
END 

SUtiROUT!H~ PRilO(A,B,NTUT) 
DOUULE PHECISIJ~ A,fi 
DIM~~SIUN A(3~,32) 1 9(l2,J2) 1 A5(J2 1 32) 1 8S(32 1 32) 

ÇQMMp~ITITI/IUUT 

DO 10 I•l,trflll' 
DD !O J=l,tiTDT 
AS(loJI=SNGLlA(I,JJ) 

lO CiJNTn~·ll~ 

[!0 lo l=t,iJTDT 
C TfPS 100,(A5li,Jl 1 J=l,NTOTJ 
l5 CDNTliiUi: 
C WRITE llOUT 1 200) 

UPC 200 
DO 20 l=t,IJTOT 
ll~ 20 J~l,t11'01' 

BS(l,J)=SNGLI~(J,J)) 

C · WRIT~ (lOUirlüO) (~(1 1 J) 1 J:!,NTUT) 

20 CUNI'IrJU~ 

DO 2~ I=l,N1'U'I' 
TYP~ too, cus:r,J),J=I,IJ 

25 C'JNTlf~Ut: 

100 FJR~Al (8(4(2X,FIO.~)/)) 

200 f8RIIAT (//) 
R~TUR1> 

C" 
c 

c 
c 

ENO 

SUBHnUfiJH: C~'.P!~IJ(A,\S,f{ 1 t1,'\,L) 

OIML~S!CJN A(l),U(l),k~l) 

CU•-tPLEX A,H,R 
IR=O 



IK=•H 
DO 10 K=1 1 L 
lK=XK+ft 
DO 10 J=1 1 N 
IR=Xk•l 
JX=J-ii 
lB=lK 
IHif\l=O 
DO 10 X=1,ft 
Jl::J"l+N 
IB=lu<l 

O N(lR):R(IR)+A(Jll*B(IUl 
RETURII 
ENll 

5&' . . 

~-~~----~--~~----·-~-----~-~---------------·~-------~----------------------

COI~f'LEX FUNCTHJ:J f'C:P(X1,X2l 
OOUHL~ PRECISION Xl,X2,AA,8R,C,D,TC.,T0 
CO"''PLF.X. CI·!Pl1X 
CJMf\U~/IITI/l0UT,IP?,ITT 

A=S 1JGL(X1J . 
B=SIJGL(X2Í 
AA=ilbLr;(A) 
BiJ:lJkLr: ( B) 
C:Ul',hü(X1-A,\) 
()::l)f~bS(X2-Fit)) 

TC=l.D-~*lJABS(Xl) 

TD=l.D-~*0AbS(X2) 

lf (C,L~.TC) GJ TO 120 
IF ITC.LE,1.o-lS) GO TO 120 
TYPf; 1J20, X1 1 ~ 

Ot-QnV_c:_~ ~ 11~-"~:~·r-~ ·.~.·--::':. e..l.·vr.'cL-.:.oS 

~~"'-· r~ JooO 
1 

.J2. M'....,:J:.._ ~!.i.__((~o.S 0 

Nc--~i'+,_cl-:> çor:~A.A-(' "-'o<.:, ?~---· . .-~,--::-")""•( 
:(, J "\ -' I . 
~ _,-:_ /-..-v-v-._ ..f_JVJ O J-.0 '- · .~ ........ C -. J' ....t.v'.:.:A' ... L 

·i . 

'"r" 

.c-.,'w-., J..r s 
I " 

'7, __ 
'V • 

'-.<-'"~\./~ 

( 
X!=Xl*IJOQ ---" 
A :SrJG!, ( q J 
A=A/1000 
Xl=Xt/1000 

:O lF' (U.L~.TO) Gil ·ro 140 
lf (TD.L~,l.U•25) GO TO liO. 
TlPc; 1020; X2,:~ 

F)kr1AT (// ' C••••*•*****~'l 

1 1 F..:HKU AU TtU."lSFiJR'íAK. r, Pl-·n:::ci.SAiJ Sr:PLt:S', 
2/2>:, G15,·J,t = 1 ,~;15.0//) 

x2=x2•1ooo 
o=SIIGJ,(X2) 
U=il/IGOV 
X2=X2/lüOO 
G8 TO 140 

o CJt~J'p;u~ 

F:i·IP;:C:·1PI,X( .;., ;\) 
T~~~ lOOQr ll,X2,fC~f, 

ou f')J-\~\/d' (I Xl = 1 ,G1S..i3,3X, 1 X2:;; 'd"15.'3/ 1 FC'A.P::; I 

1 Gl=>.>l,3;<,(il5.,3/) 
RSTUKr. 
E: ;~ L) 

' c j 



c 
c 
c 

SU~ROUTINE DAOOS(LOOP 1 JQOP,PioHZ 1 AMEDrD~LAriTTrDTKiAJ 
_. 1Tl=J> 

FLOUP=fLOAT(LUDPl 
PI•f'LUOP/10000 
HZ•O, 
A~r;EJ=l. · 
DELA•J00P•.2 

., 

o • 51. 

., 

OBS: O PARAMETRO DTETA E l~TRDDUZIDD A FI~ DE ZERAR A MEDIA DO HAMILTONIA 

0Tt:TA=,03368995 
RE'fURN 
E~ll 

SUBRDUTI!It: GRAfiC(X,F) 
Itl'í~GER V(lO.J) 
Mfl:.r ... • 
Mf' 2·:; I I 

~IX='!' 

MC:::'*' 
LARG=104 
f' P.'fOR= 1 , 
ElÁD:O. 

KX=LIXU•LARG+O,S 
lf(KX.EQ,O) KX=l 
Ff=FATDR*I' 
Kf=f'f+SIGN(0,5,ff) 
KC=Kf+r.X 
DD ;:o l=l,LI.HG 

/0 V(l)~ilr'1 

V (I<. X l ='1X 
IfiKC•LARG) 40,30,150 

30 VIKCl=~C 
GO TU 150 

tO lf(KC-1) 50,70,90 
50 DO 60 l•lrL~kG 

bO VIIJ=CIF2 
VIKXl=l·iX 
G(J I'U 150 

70 DO 80 1=2,LARG 
80 V(IJ•'·lf2 

V(I\Xl=!-IX 
V(l)=~iC 

Gü "l'O 1 oú 
~O UU IDO I•KC+loLkRG 

100 VCil='IF2 
V(KXl='·'X 
V(KC)::!IC 

lt>O W!Ul'f. (3, 160) X, (VIl), I=!,L,\RGlof 
lbO fURMAT(lii*,IX 1 f9.3rlX,!04AI,!X,f11.8) 

HElUf<li 
UID 

:I:tJ!C! AL 



SUHROUTIN~ COHEIG(N,A,Z,T,U,V,W,EN,I~R) 

lf:k = o 'rrrorc;. LOt<Vt:RGr::lciA 

·o 

c 
c 
c 
c 

l~R = I INDICA J~E ~O HAY TRANSfURMÁCION EN UNÁ RA•Rl~A ' 

c 

.I~R = 2 ~NDICA 4AS .D~ 35 BARRIDAS SIN CJNVERGENCI~ 
VECTOH;;s DEP:f:C!!IJS f.'t Cüi,il.'1llAS Y Vt:C1'0RES IZQUIERDOS f.N fiLAS 
IHPLlCIT DUUHLE PRECI5IO~CA•HiO•ZJ 
ODUBL~ PRECISICJII i~AX,IS>I,ND,NC 

LOGICAL :IARK 
OlMENSlON A(IJ 1 11) 1 Z(N 1 N) 1 T(I~,N) 1 U(N,1J),V(~,U) 1 ~(N,N),EN(N) 
COHHUN/TITI/IOUToiPR,ITT 
EPS = I, 00•14 
MARK = .~'ALSE, 
PUT IDENTITY III T A1D ZERO ID ·u 
DO 200 I=t 1 N 
T(l,I) = l.ODO 

U(l,I) = O,ODO 
V(I,I) = l,OPQ 
>1(! 1 !) = O,Ql;Q 

If CI.~Q.~) Gü TO 200 
DO 200 J=l+l,u 
T(l 1 J) = O,OIJO 
'f(J,,l) = 0,000 
U(l,JJ = o.ono 
UlJ,lJ : o.onu 
VC1,JJ = o.ono 
vcJ,l) = o.ono 
WCI 1 J) = ll,O!lO 
W(J,l) = 0,000 

2ll0 CUfJI'li'~UE 

C SAFEfY. LUOP 
DIJ 600 IT=I.ITT 
lER " 1 
lf(MAR~) GO TO 900 

C CUNV8RG~t~CE CRlTCRlA 
TAU = O,ODU 
DLJ 4!50 i\=1 1 1'1 
1~:1 = O,OiJO 
DO 230 1=1 1 1; 

If(I,NS,K) TE~ = DAHS(,(I,Kll + -DA3S(Z(!oKIJ + TEH 
230 CUNl'lCJ0l 

TAU " TAu + rt;t·í 
EtJ(KJ ::: r~:M + DAH~(A(·K,K)) + DABS(l(K,K)) 

2~0 CiJN1'1'iU;.: 
IfllPR.G~.!) ~R!rEllUU!,lOlD) IT,TAU 

C TYPL: 1010, IT, r:,u 
1010 fDk.'·IAT( 1 lTt:F::: 1

1 IJ,!:IX,'Tt\U = ',<.;20,13) 
C lNTt:KCHAt·lG}: HOi;S r\fiD c:JI.!.J:·\I;S 

DO JSO K=l,N-1 
M1\X = U;(K) 
I = K 
DO 300 .1.=~.+1,:1 

If(Lri(.J),GT.~AX) GU TO 270 
Gil JJ Júv 

270 MAX : f:N(J) 
1 = J 

3c\O CDr<TJ.';IJE 
JF(l,N~.K) GU TJ 330 
Gtl fü ~HO 

JJO ~N(l) : ~-(~) 

llU 310 J=l,N 

. 6. 
' Q. 



TEP = A(K,JJ 
.A(K 1 J) = A(l 1 J) 
A(I,J) =. n;p 
TEP = Z(K,JJ 
Z(K,J) = Z(i,Jl 
Z(l,J) = Tr:P 
TEP = V(K 1 J) 
V(K,Jl = VCI,J) 
VCl,Jl = TE:P 
TEP = Vi(K,JJ 
W(K,J) = ii(Í,Jl 
W(l,J) : TEP 

310 COIITHIUt: 
00 .l20 J=!,N 
TEP = A(J 1 K) 
A(J 1 K) = A(J,IJ 
ACJ, lJ = n:r 
TEP = Z(J,KJ 
Z(J,K) : Z(Jtll 
Z(J, ll = TEP 
Tt:P = l(J,K) 
T(J 1 K) = T(J,IJ 
T(J 1 1) = TEP 
n;p. = U(J,KJ 
U(J 1 K) = U(J,I) 
ucJ,I) = n:r 

Jl.O corniciUE 
340 CUNT INUE 
.l >O C!Jilt Hi\J~ 

1~11 = o 
lf(TAU.Lf.!OO.ODO•EPS) 

C H~Gl~ S~~~p. 

400 MARK = ,fRU~, 
DO 75(1 K=l,:,~-1 

DU 750 1\=K+l,li 
HJ ::. o.ono 
Hil = O.ODO 
Hl = O,ODú 
G = O,ODO 
DO <t~U l=t,N 

GG '!'ll 900 

lf'(l,:lf. .. ,K,AtlO,l,lH~.t-1) GO TO 410 
GO TO 450 

110 HR = HR + A(K,l)•AI~;I) t Z(K,l)•Z(M,IJ ~ A(l,KJ•A(l,M) 
l • Z(l,K)oZ(l,~l 

HI: Hl t Z(Ktll*A(IIti) • A(K,rl•ZC~•Il • A(I,Kl*Z(l,M) 
l t ZCI,K)*A(I, ;) 

TE = A(l,K)•h(I,~) + Z(I,KJ•Z(I,Kl + A(! 1 IJ*A(M,IJ 
1 t Z(~l, I)*ZC!, IJ 

Tt:<: = 1<11•'·')*.\0•ill + Z(I,!·i)*Z(l,t;l) + A(K,Il*.~(Kdl 
1 + Z(K,l)*Z(K,Il 

G = G + Tlc + rElé 
HJ = IIJ - n: + n:r: 

4'.•0 COIH li!Ut: 
4.l0 BR : 1!1~,~'1) + ,\(;I,K) 

~I • Z(K,~) + Z(~,KJ 
EH: 1\(K,:•I) • A(,1 1 K) 
r~I:: Z(E,\'J)- ~~(>I,K) 

OH. = t~l~;,~,) ... A(-·1,;1) 
DI = zc~.KJ - zc~.Ml 

TJ: : i>k•Bk + t:I•F:I + DH*DR 

61.' . . 



TEE : HI*bl + ER*8R + Dl*DI 
If(TE,G~.lE~l GO TU 510 
GQ TO 520 

510 ISw = 1,000 
C = llR 

SlO 

SoO 

500 

S : EI 
D = DR 
DE = PI 
ROOI2 : DSORT(TE) 
GO ·ro 5~0 

15•-.J = •l,OUO 
c = BI 
s = - Ek 
D = DI 
DE = DR 
ROUf2 = D5ClRT (TEr~) 
RUU"fl = ü~)UP.T(S*S 
SIG = •l,ODO 

+ 

IF(D,GE,U,OPO) SlG 
SA = o.ouu 
C/, ; •l,ODO 
lf'(C.~t;.O,ODO) CJ\ 

· If(RUUTl,LT,EPS) 
GO I() ,70 
sx = 0,000 
SA = O,ODO 
ex = l,ODO 
CA = l,ODU 
;; = ,;r 
IVClS•,GT,O,ODO) 
B = - bH 
lf'( L'l~~.GI.O.OD0) 

ND = D*D + Df':-~>-DS 

GD TO bOO 

C•C) 

= l,ODO 

= l,ODO 
GD TD !>60 

E = ER 

ti = ai 

570 lf(DAUS(S),GT.~PS) GU TO SHO 
GO J'O 590 

SbO CA = C/RUU11 
S~ " 0/RUJTl 

SYO COT2X : U/RIJUT! 
CDIX ; CUf2X + ( SIG*D5JRT(l.000 t 
sx = srGtosoRT!l,DoO + corx•corx) 
CX = SX • CllTX 

FINO Hül':,TJ·;D EJ,f:r-lf:.:iiTS 
ETA = (lk*fjR + ill*~IJ/f~~10T1 
TSE : (HH+UI - ER•il)/RfJUTl 
TE :: SIG*( ... J-:\lUTl*LH: + TSl::*D)/?.OJT2 
T~E = (D*!JE + PO~T1*·rscJ/~1JllT2 
tJD, = HOUTltkOUT2 + Ti:':S*'Í'r-.:~~ 
TU·; = HJ•CX*SX 
CUS2A = CA•CA • ~A45A 

SIN~A = 2.0pO•CA*SA 
T~H :: ~lR•:lJ52~ + Hl*SlfJ2A 
T~l 1 = tll•C052~ • riR*SlN2A 
IW :: CX*CX.·Ii.·HH 3X-11SI,,.'1'r::; ... CAH-IF:f'~ 

lU ;; CX•CX.*i!I + S_~*.S"XY.TC:? - SJ\#TE:S 
H ; l5h*f~*C~ + ~T~*~~ 
E :: CA*Ef;\ - 15~*T~~s~ 

6VO S = HH ... .SIC•hOlJT2-!! t: 
C = HI ... ~!Gi:t-hll1JT2~f) 

HOOI = DS-;.JHT(C*C t. S*S) 

bz · . . 
-. ... ,_ . 

. 
COT2X*COT2Xl) 

/ 
/ 



If(ROOT,LT.~PS) GO TO 620 
GO 1'0 b30 

6<!0 cu· = 1. ooo 
CH = l,ODO 
SB = 0,000 
SH = O,ODO 
GO TO bSO 

630 Cll = ~CIROOT 
SB : S/RDDT 
TEE = CB+B - ~•SY 

NC = n:r:•l't:f: 
TANH = HOOT/(G + 2,0DO•(~C + NDJ) 
CH = l,ODOIDSYRT(l,ODO • TANH•TANH) 
SH = CH•TANH 

C PREPARe; fOR TRAJSFOR•!ATION 
650 TEM = 5X•SH*(SA•CD • SH*CAJ 

CIR = CX•CH. • TEM 
C2R = CX*CH + T~4 
c·11 =-SX*Srl*(CA•CB + SA*SD) 
C2I = Cll 
TEP = SX•CH+CA 
It.:r-i ;; CX•Si:Ht·SU 

S1H = H:P • TE:Ié 
S2H = • TEP • T~~ 

TEP :: SX*Cfi*SA 
Tt:M = CX•SH•Cil 
51! = TEP t TVI 
521 = TC:P • TCr; 

C Di'~CIDE: w'HETHCP TO .i'IAKE TRt~NSFOfq·1AriO~~ 

TE~ = DSJRT(S!R•SlR + SlloS!Il 
TEP : DSQRT(S2R+S2R + ~2I•S2I) 
IF(TEM.GT.EPS .UR,TEP,GT,SPSl GIJ TO 660 
GO TO 700 

' 660 MAP.K = • fALSr:. 
d TRA~SFURN~TION GN.L~fT 

Dú ó/0 l~!,N 

AKI = f1(Kol) 
At-q = At~·l, 1) 
ZKI = Z(K,I) 
Zt!I = Z(~ld) 
A(K,Il ~ ClR*\KI • Cli*ZKl + SlR*A~I • Sli*Z~I 

ZCK•l) = C!R•ZKI + Cli•~KI + SIR>Z~I t Sll•A•I 
A(M,I) : S2R •AKI • S2I*ZKI + ClR•A~!I • :21•z~I. 

Z(M,IJ = S2R*Z~l + S~I*AKI + C2R*Z~I + C2I•AMI 
VKI = V(K,I) 
VMI = V(,ld) 
WKl :;: 1/i(K., I) 
WHI :;: i-1(~1, I) 
V(K 1 1) = CtR•VKl - CII*~Kl t S!k*VMI S!I•W~I 

W(K,!) = ClR*~Kl + Cll~VKI + S1K*~4I t SlJ•VM! 
V(Mrl) = S2R*VKI • S2l*WKl + C2R•iMI • C2I•~~~t 

~(M,l) = 52R*~Kl + S2I•VKI + C2R•~·~I t C2I•V~I 

6/0 CUiH!.Wt~ 
TRANSfQH~ATION O~ RlGHT 
DO b 8 Q l = 1, li 
A!K = A(!rK) 
AlM = A(!dl) 
ZlK = Z(lrK) 
ZIM = Z(lrfl) 
A(l,K) = C2R•AIK • C2I•ZIK • S2R•AIM + R2I•ZI~ 

. 63. 

., 



Z(I,K) = C2R*ZIK + CZI•AIK • S2R•ZI~ • S2I•AIM 
A(I,Ml = •S!R+AIK + S!I•ZIK + ClR*A!~ • CII*ZIM 
Z(l,M) = •S!H+IIK • S!I+AIK + CIR•ZI~ + CII*AIM 
TIK = T(I,K) 
TIM = !Cr,fl) 
U!K = U(!,K) 
UlM"' U(l,>IJ 
T(l,K) = C~R+TIK • C2I+UlK ·S2R+Tl~ + S2I•UIM 
U(I,KJ "' C2R•UIK + C2I•TIK • S2R*Ul~ • S2I*Tl~ 

T(l,M) = ·SIR•TlK + SII+UIK + .CIR•TIM • .ÇIJ*UIM 
U(J,H) = .glR*UlK • SI[•TIK + CIR*UI~ + Clt*TIM 

6~0 COlll'IiiliE 
700 CU/' r l!WI:: 
7~0 ClltH !NU!:: 
800 CDNf[C/Ué: 

lt;R "' I. 
9ú0 Rt:ri.JR!l 

END 

SU BROUT Ui L HA:lr:D 8 ( i.;J.'01.', H, PR, A'~r:D !li, C(). ~sI r,) 
DOUbLE l'k~CISia"J llPR,G,l1,T,rJ,V,~,H1rrl2,H3,Y4,HS,Hb 1 H7,HH,rl9,E~ 
!H i~ E;><~ 1 'JiJ PR ( 3 2 J , li I 3 2, l2 I , ,/l ( 4, 4 J , ii 2 I ! , l) , 'l.H 4, 4 J , 'i H -! , 4) , 
1 H 5 ( 4, 4 ) I H 6 ( ·1, 4) I d 7 { ·l, 4:) I 1 f 8 ( 'l, ·• ) , !i y c 1, 4) , G ( 4, e.}.) , r ( 4, 4) , 
2U(.,4),V(4,4),W(1,-!),EN(1),)PM(8) 
CuHPLCX PR . 
!lO 5 1=1,8 
D PR ( I) = :> BL Fi ( RFiAL ( i' R ( I ) ) ) 
DU lO 1=1,1 . 
D~ lO J=1,4 
lll(l,J)=PPR(!J•:i(~*CI-1)+!,8•CJ-l)+!) 

11~ (I,J )=!JPP,(2) •H( ''* ( 1•1 )+:.!, 8•(,J•! )+2) 
113 ( I , J ) = ll PR ( ) ) ~i! ( J q 1•1 ) + .l , 3 • ( .J • 1 ) + 3) 
H 4 ( I , J J =li r P. ( ·l) • ii ( S *( J • 1 l + ·1 , 8 ~ C J- 1 ) + l) 
tl ~ (l , J) = !l E'l< ( S ) '!i ( "H ( 1·1 ) + '> , 2 • ( J- 1 ) + 5 ) 
H6(!,J)::;DPR(6) •ii( ~~•ct-1 )+b, d*lJ""l)+IJ) 
H7c r,JJ cnrRc 7) H( d*C r-1 J +7, T•c.r-1 J+7J 
tl B ( I , J) ;n PR, ( 2 J *!i ( , ~ ( l • 1 ) + P , S * l J ... 1 ) ,.. 8 ) 
H9( 1, J) =H! ( I,J) +iil( I ,J)tli3( I, J) +ri\( r,.1).+'15( I, J)+fib( [,J) + 
1H7(l,J)+H8(I,JJ 

O HY(I,J)=IIQ(l,J)/2 
Cf\I.JJJ CJ:il-~IG( ·1, G, 119, T 1 U, V, •I, E:rJ, I .I:.' R) 
TYPJ.:. 2U, (h';l(J 1 J) 1 J=J,-1) 

O r"DR'IAT (2/.,f!I•.U) 
A<'·IEDJ f\::;[lfi.li0 ( WJ ( 1, 1 J) 
RS TU 1-:r; 
E.ND 

• 


