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Resumo

Neste trabalho, analisamos as trasicoes S — P,S — De D — P do atomo
de sédio causadas por colisiao com elétrons, apresentando as expressoes gerais
para os Parametros de Hertel e de Fano e Macek e resultados numeéricos
para energias menores que 5 V. Observamos a, influéncia das simetrias nos
parametros, bem como do momento angular do estado atémico.



1 Introducao

O arranjo experimental mais utilizado para observar o espalhamento de
elétrons por dtomos é composto por um feixe colimado de atomos que in-
tercepta um feixe colimado monoenergético de elétrons. Se estes tiverem
energia suficiente, alguns dos 4tomos serdo excitados durante a colisdao, que
sera entdo chamada ineldstica. Uma experiéncia de espalhamento ideal seria
aquela que permitisse determinar completamente o estado atémico criado no
processo de colisao.

A observagao experimental mais comum deste processo € feita através da
medida da secgao de choque diferencial. Entretanto, essa grandeza por si s6
néo ¢é suficiente para descrever completamente o estado atéomico. Por exem-
plo, ela néo discrimina o percentual de populagao dos subniveis magnéticos
do estado excitado. A seccio de choque obtida é portanto igual & soma das
sec¢Ges de choque individuais dos processos de excitagdo para cada subnivel
magnético.

Do ponto de vista teérico, a descrigao completa do sistema elétron-atomo
exige o uso da matriz densidade, pois tanto o feixe de elétrons como o feixe
atdmico se encontram numa mistura incoerente de estados que nao pode
ser descrita por um tdnico vetor de estado. A medida da seccao de choque
diferencial fornece apenas a soma dos elementos diagonais desta matriz, nio
contendo nenhuma informacao sobre os termos de coeréncias, ou seja, sobre
os elementos fora da diagonal.

A secgdo de choque, portanto, nio fornece informagao sobre a anisotropia
do estado do feixe atdomico, que é devida s diferentes populacoes dos varios
subniveis magnéticos, nem sobre os termos de coeréncia entre os diferentes
estados.

Nos ultimos 25 anos esta situagio evoluiu pela aplicagdo, nos processos
de colisao elétron-atomo, da técnica de coincidéncia elétron-foton [7]. Nesta
técnica detecta-se, além dos elétrons espalhados, os fétons emitidos no poste-
rior decaimento dos 4tomos excitados pela colisdo. Através da analise dessa
radiagdo é possivel extrair informagdes sobre a anisotropia do estado atémico.

Este trabalho tem como objetivo estudar as informacgdes obtidas por ex-
periéncias de coincidéncia no caso do atomo de sédio. Em particular para
as transigoes 325 — 32P, 32D — 32P e 325 — 32D, causadas por colisio
inelastica com elétrons nio-polarizados. Estas escolhas permitem a com-
paragao entre os casos onde os 4tomos partem de estados sem e com estrutura



magnética.

As energias dos elétrons incidentes (relativas ao nivel energético do es-
tado dos atomos antes da colisao) foram escolhidas na faixa entre 3,63 e 5,10
eV. Nessa faixa ocorrem vérias ressonancias, evidenciadas por uma variagao
abrupta do valor da sec¢ao de choque diferencial em fungdo da energia [21],
[14]. Estudaremos a influéncia dessas ressonancias para os trés casos propos-
tos.

Utilizamos neste trabalho um grupo de simetria que este tipo de ex-
periéncia apresenta, ao qual chamamos RT, constituido pela reflexao no
plano de espalhamento e pela inversédo temporal. Mostraremos que este grupo
é relacionado com a simetria dinamica apresentada por Lee e Fano [17]-[18]
e com a escolha de referenciais feita por Hertel e colaboradores.

Este trabalho est4 estruturado do seguinte modo. No primeiro capitulo,
detalharemos a descricao do feixe atdémico por meio de uma matriz densidade,
mostrando a relacio entre seus elementos e as amplitudes de espathamento.
A seguir, no capitulo 2, descreveremos as experiéncias de coincidéncia e dare-
mos uma descricio tedrica para os seus resultados. Na primeira parte deste
capitulo, discutiremos o que séo essas experiéncias, que quantidades se obtém
experimentalmente (parametros de Hertel e de Fano e Macek) e como rela-
cionar as medidas com os elementos individuais da matriz densidade. Na
segunda, apresentaremos as expressdes para os parametros de Hertel e de
Fano e Macek em termos dos elementos da matriz densidade para os trés ca-
sos propostos. No capitulo 3, apresentaremos os resultados numéricos, com-
pararemos os trés casos, e observaremos os possiveis efeitos da ressonancias.

O estudo detalhado do grupo de simetria utilizado na teoria sera feito nos
Apéndices C e D.



2 Teoria

2.1 Matriz Densidade

Um sistema quantico num estado puro pode ter seu estado completamente
descrito por uma fungio de onda 1, ou pelo vetor de estado (ket) correspon-
dente |¢)). Por exemplo, um feixe de elétrons preparado de tal modo que as
componentes dos spins de todas as particulas apontem na dire¢do positiva
de um eixo de quantizacdo z, previamente fixado, pode ser completamente
descrito por um ket, que aqui representamos por |+1/2). Um feixe eletrénico
em tal estado é denominado feixe polarizado.

Entretanto, quando nao se obtém um feixe onde todos os elétrons tenham
a mesma componente de spin, niao é possivel descrever o seu estado por um
tnico vetor do tipo a|+3)+ 8| —1). Isto implicaria em que, numa experiéncia,
de Stern-Gerlach, poder-se-ia identificar uma tnica franja [6], caracterizando
um estado puro.

Existem vérias outras situacdes fisicas onde a descrigio do sistema nao
pode ser feita apenas por um vetor de estado [2]. Diz-se que o sistema esta
num estado misto, ou numa mistura incoerente de estados. Para resolver o
problema de descrever o estado misto de um sistema quantico, utiliza-se a
matriz densidade, definida a seguir.

Considere um sistema quéantico em um estado misto constituido por uma
mistura dos autoestados [4), [02), etc., com probabilidades de ocorréncia
D1, P2, etc. A matriz densidade p que descreve este estado é definida como:

P =D prlv) (¥l (1)
k

Hustremos essa definicdo com o caso de um feixe de elétrons onde uma
fracdao p; dos mesmos esteja no estado | +1/2) e uma fracio P2 no estado
| —1/2). A matriz densidade que descreve o estado desse sistema é:

p=nl+ 3051 + pl — 1)1 ¢

No caso de um feixe atdémico no qual haja uma probabilidade p,, para que
0s a4tomos sejam encontrados em cada subestado magnético |L m), a matriz
densidade (de ordem (2L + 1) x (2L + 1)) é:



p =2 pm|m)(m| (3)

Quando os d4tomos encontram-se numa disbrituicao aleatéria de subesta-
dos magnéticos, como ocorre, por exemplo, com um feixe de 4tomos de sédio
produzidos por aquecimento desta substincia em um forno, as probabili-
dades de encontrar os dtomos em qualquer subnivel magnético sio iguais e
independentes do sistema de referéncia. Tal estado é dito completamente
nao-polarizado, ou completamente incoerente. Neste caso, a matriz é pro-
porcional a matriz identidade e independe do sistema de coordenadas usado:
um aparelho de Stern-Gerlach produziria duas franjas de iguais intensidades
para qualquer diregiao que o orient4ssemos.

A matriz densidade também é necessiria para descrever situacdes onde
nao sao medidas todas as varidveis que caracterizam o estado. Podemos
entender esta situacio através do seguinte exemplo. Considere um sistema
constituido de dois elétrons, 1 e 2, no estado de spin abaixo:

9 2

Suponha que, nesse sistema, seja medido apenas o spin do elétron 1. O
estado de spin desse elétron individual nio pode ser caracterizado por um
tnico vetor de estado, pois, se assim o fosse, o estado do sistema elétron 1-
elétron 2 poderia ser descrito pelo produto externo entre os estados de cada
elétron individual, 1g = ng) ® ¢g2 » € este nao € o caso. Também para esta
situagao usa-se a matriz densidade para representar o estado de cada elétron
individualmente. Ao medirmos a componente do spin do elétron 1, havers
probabilidades p; e p, de o encontrarmos no estado com m; = 1/2 e com
my = —1/2. Usamos a mesma definicio (1), com essas probabilidades.

Os feixes incidentes de elétrons e de 4tomos nas experiéncias de coin-
cidéncia estudadas na maioria dos trabalhos sio preparados em estados nao-
polarizados e as medidas nio discriminam os spins das particulas nem o
nimero quantico magnético do estado dos 4tomos antes da colisdo. Os feixes
devem, portanto, ser descritos por uma matriz densidade, bem como o es-
tado do sistema total elétron-atomo. Detalharemos a seguir esta descricio
e mostraremos a rela¢do entre os elementos da matriz e as amplitudes de
espalhamento que caracterizam o processo de colisao.

b= g (Imi= P = D=~ hm=-1)



No resto deste trabalho, utilizaremos as seguintes hipdteses e aproxima-
¢oes, feitas sobre o sistema elétron-atomo:

® Suporemos que o feixe atdbmico inicial esteja num estado completamente
incoerente, ou seja, que estados com diferentes ntimeros quanticos m ocorram
com igual probabilidade.

® Desprezaremos a influéncia das interacoes finas e hiperfinas no atomo.
Os subniveis atémicos com um mesmo momento angular orbital serao por-
tanto degenerados. Em particular, desprezaremos a interagao spin-orbita, o
que permite aplicar o acoplamento LS na descricio do estado atdémico. Esta
¢ uma boa aproximacio no caso de dtomos leves, como o sédio. A interacdo
spin-6rbita pode ser incluida no formalismo através de um reacoplamento
dos coeficientes de Clebsch-Gordon nas expressoes das amplitudes de espa-
Ihamento, de maneira aniloga a equagio (14) adiante.

® Suporemos desprezivel também a interagio spin-orbita entre o elétron-
projétil e o dtomo-alvo durante a colisio (hipétese de Percival-Seaton). Esta
hipétese baseia-se no fato de que o tempo de interagao entre o elétron e o
atomo (da ordem de 10~'%s) é muito menor que o tempo caracteristico da
precessao do spin devido & interagio spin-érbita (da ordem de 1071%5), o0 que
nos permite considerar que o spin e o momento angular orbital totais do
sistema sdo conservados separadamente durante a colisio.

O acoplamento LS na descri¢io dos estados do atomo que comporao a
mistura incoerente permite representar os estados do sistema elétron-atomo
por |a L sy m my 83 my), onde L e s, denotam, respectivamente, o momento
angular orbital e o spin do 4tomo, s, o spin do elétron, m; o nimero quantico
magnético do spin do 4tomo, m; o do spin do elétron e m o do momento
angular orbital do 4tomo. O indice o compreende todos os outros nimeros
quanticos necessérios para determinar completamente o estado do sistema,
como o momento linear k¥ do elétron e os nimeros quanticos da estrutura
hiperfina.

Suporemos aqui que seja possivel selecionar, na experiéncia de espalha-
mento, um feixe de dtomos com momentos angulares inicial L e final I/ , bem
como as diregbes k; dos elétrons espalhados.

Além dos feixes atémico e eletrdnico estarem em estados incoerentes,
supomos que os dois feixes sejam preparados independentemente. Isso faz
com que a matriz densidade do sistema possa ser escrita como produto ex-
terno das matrizes py e py; correspondentes aos feixes eletronico e atdmico:



col __
Pin _pel®f)at (5)
As duas matrizes iniciais Pel € Pt serao diagonais em m, my e mq, bem

como a matriz do sistema p2!. Isso nos permite escrever esta tltima como:

m

1 1 1 1 1
ol . ___~ — - L= - 6
P 4(2L+1)mm51m2|al; 5 MM g ma){« 5 MM ma|  (6)

onde substituimos s, e s, por 1/2.

Os indices L e o, bem como s; = s, = 1/2, nao serao mais incluidos
na representagao dos kets daqui para a frente, permanecendo implicitos. Os
kets serao assim escritos como |m my ma).

A relacio entre a matriz densidade inicial Pt do sistema elétron-atomo

n
e a matriz densidade final pc} é:

col __ col
Pl = TpT! (7)
onde T é um operador cujos elementos sio proporcionais as amplitudes de es-
palhamento correspondentes is transicées Im my ma) — |m/ m/ mb). Aqui,

os indices com linha () se referem & situacao apds a colisio. Essas amplitudes
serao denotadas por:

:n,nil 2’2 my mg — (m, m; m;l T Im my m2> (8)
Substituindo-se (6) em (7), obtemos a matriz densidade final. Os elemen-

tos de matriz de p%, sao:

(m mi mg | o5, " mf my) =
1
= EEET. L (' mma Tlm my ma) (m my | T ' o el
mmy myp

(9)

O significado dos indices é o mesmo que na equagao anterior (6), apenas
que os indices com uma ou duas linhas () se referem & situagao apés a colisio.
Néao consideraremos neste trabalho o caso de experiéncias que incluem
analise de spin, de modo que as variaveis mj e m} (nimeros quanticos



magnéticos de spin do 4tomo e do elétron) néo serdo observadas. A ma-
triz densidade p,,; que descreve o sistema sem essas observagées (ou seja,
que descreve apenas o estado orbital do atomo) é obtida somando-se os ele-
mentos de p¢% com os mesmos m} e mj, como abaixo:

col

(pout)m’ mt = Z <m/ m; ml2| Pout 'm” 7ﬂn”l ml2> (10)
my mg

Essa relagao corresponde 3 definigao de trago parcial de pel, (ref. [2], pag.
65-67): Considere um sistema S formado por dois subsistemas, 4 e B, em
autoestados [y#!) e [1)P), no qual apenas o sistema A é observado. Dada a

matriz densidade p que descreve § » @ matriz densidade p4 que descreve A é:

" =3 (P lolbP) = Trp(p) (11)

J

onde T'rg(p) significa traco parcial de p em relacio a B.
Substituindo (9) em (10), obtemos:

1
(pout)m' m! = m Z (m' m; mf_,] T |m my T)’I,2>

mmy mp m{ m}

(m mq my| Tt [m” m7 m}) (12)
ou, por (8):
. 1 m’' m rm!’ m o«

(pout)ml my m Z: mi mb mq m, mi mh my my (13)

m mi mz m} LA
As amplitudes de espalhamento f’T":il %; my m, dependem dos niimeros quan-

ticos indicados, da energia dos elétrons incidentes (ou seja, do momento linear
k-;) e do angulo de espalhamento. As expressoes podem ser simplificadas se
as colocarmos numa, forma que explore a conservagao do spin total do sjs-
tema elétron-4tomo. Usaremos para isso amplitudes de espalhamento que
dependem nio dos nimeros quanticos m/, My, My € My, mas sim de s', m!,
$ € m,, onde s é o niimero quéntico do spin total do sistema elétron-d4tomo e
M 0 seu nimero quantico magnético. Representaremos essas amplitudes por



m’ m

J"my s m,» © que corresponde a transicao fm s m,) — |m’ s m!). A relacio
o fm'omn . fm'm Ay 4 09).
entre [I1 0.« Jont ms my my € (vef. [19], pag. 299):
m’' m _ 51 82 s s182 8 rm'm
mj mb my mg T Z le mzm,Cm;mém's- s'mi sm, (14)

smg s’ m!,

onde sy = s, = 1/2 e Cpnas . € C:ll’l:'zl;;’, sao os coeficientes de Clebsch-
Gordon. Estas amplitudes possuem a vantagem de ter o nimero de indices
reduzido se considerarmos a conservag¢ao do spin total, que faz com que s =
s' e my = m!. Também, se desconsiderarmos os efeitos relativisticos, as
amplitudes nao dependerio de m,. Com essas aproximacgoes, elas podem ser
representadas simplesmente por f,(,f,)m.

Substituindo (14) em (13) e usando a relagao de ortogonalidade dos coe-
ficientes de Clebsch-Gordon e as simplificagdes acima, obtemos:

1
ou P! — T T 2 1 (s/) (s,)/* 15

m s
Esta expressao mostra que, ao calcularmos os elementos de matriz de
Pout, devemos tomar as médias com relagao aos nimeros quanticos referentes
ao sisterna antes da colisio e simplesmente somar com relacio aos nimeros
quanticos apés a colisio. Representaremos essa média e essa soma conjunta-
mente do seguinte modo:

(f(m’)f(m” ") = (Pout )t mn = 4—(2‘]}-_*_—13 2(23 + ]')fr(:')mf7(r:')’ :n - (16)

Esta matriz densidade descreve o estado orbital do feixe atomico. Ela é
obtida a partir da matriz para o sistema total elétron-atomo (9) tomando-
se médias sobre os spins totais do sistema e sobre os nimeros quénticos
magnéticos do estado inicial. Portanto, p,,; descreve o estado de um feixe de
dtomos emergentes da colisao, todos com momento angular L', e que provo-
caram o espalhamento dos elétrons para a direcdo . Este estado atémico é
criado a partir de um estado inicial de momento angular I e é constituido
por uma mistura incoerente dos varios subestados magnéticos [m').

Observe que, com as amplitudes de espalhamento, podemos calcular to-
dos os elementos da matriz densidade Pout- Portanto, as amplitudes de es-
palhamento contém todas as informagoes sobre o estado do 4tomo apos a
colisao, dado o seu estado antes do processo.



Note também que a matriz p,,; em geral néo serd uma matriz proporcional
a matriz identidade, mesmo que as matrizes dos feixes eletronico e atdmico
antes da colisédo o sejam. O processo de colisio faz com que o estado inicial
completamente incoerente seja transformado em um parcialmente incoerente,
com elementos de matriz de p,,; fora da diagonal nao nulos.

Os elementos da matriz densidade serdo calculados através da férmula
acima, a partir das amplitudes de espalhamento. Essas amplitudes sao cal-
culadas a partir dos elementos da matriz 7, obtidos previamente por F. J.
da Paixdo. A relagdo entre as amplitudes de espalhamento e a matriz 7 é:

1/2
vis '
£ 00,0) = [ = i7" 20 4 1)1
kiky ZI:
Crom™ CLL Er T Y™ (9,0) (17)

Aqui, k; e ks sao os momenta lineares dos elétrons do feixe incidente
e espalhado, respectivamente. Os indices I e I’ si0 0s momentos angulares
orbitais dos elétrons de cada feixe e my o nimero quantico magnético corre-
spondente a I’ (o correspondente a [ é 0). L e L' sio os momentos angulares
orbitais dos dtomos do feixe incidente e do que emerge da colisdo e m e m/’
os numeros quanticos magnéticos correspondentes. O angulo 0 é o angulo de
espalhamento e ¢ = 0 porque estamos interessados apenas nas amplitudes
sobre o plano de espalhamento. Finalmente, Y,;""(8,0) sao os harménicos
esféricos e T,,(ls,)n, os elementos da matriz 7.

A partir dos elementos da matriz densidade, pode-se calcular todas as
quantidades obtidas experimentalmente no processo de colisio em questao.
Em particular, a equacéo (15) permite mostrar que o traco da matriz densi-
dade ¢ igual & seccdo de choque diferencial:

1

TT'(Pout) = Z (Pout)m' mi = ZQTFT) ZZ (23 + l)lfr(ns')ml2 =
= > o(m,m) (18)

m'm

Onde o(m'm) é a secgao de choque dependente dos subestados magnéticos
inicial e final dos 4tomos. A seccio o medida nas experiéncias de espalha-
mento em geral ndo discrimina esses subestados, e é igual a:

9



o= > o(m,m) (19)

m'm

e, portanto:

Tr(pout) = o (20)

Assim, a medida da segéo de choque diferencial determina apenas o trago
da matriz densidade.

Os elementos individuais dentro e fora da diagonal de p podem ser deter-
minados por uma experiéncia de coincidéncia, utilizada em colisdes atdmicas
nos ultimos 25 anos [7]. Nesta experiéncia, a andlise da radiacio emitida,
pelo decaimento dos 4tomos excitados pela colisdo fornece novas quantidades
experimentais que, acrescidas & secgio de choque diferencial, permitem a de-

terminagao parcial desses elementos. Discutiremos a, seguir os aspectos gerais
desse tipo de experiéncia.

10



2.2 Descrigao da Experiéncia de Coincidéncia
2.2.1 A Técnica de Coincidéncia Elétron-Féton

As experiéncias de espalhamento do tipo coincidéncia elétron-féton foram
introduzidas, para o caso de colisio entre elétrons e atomos, por Eminyan et
al. [7], em 1973. Elas permitem obter novas informacées sobre o processo de
colisao, através do conhecimento mais detalhado sobre a matriz densidade
que descreve o estado do feixe atdmico espalhado.

Nessa experiéncia detecta-se, além dos elétrons espalhados, os fé6tons emi-
tidos no decaimento do estado atémico excitado pela colisdo, em coincidéncia
retardada com os elétrons. Através da analise da anisotropia dessa radiacao
é possivel extrair informacdes sobre o estado atémico que complementam as
contidas na seccao de choque diferencial. Essa anisotropia pode ser obser-
vada na distribui¢ao da intensidade da radiagdo ou no estado de polarizacio
de um feixe de fétons detectados em uma direcao fixa.

A figura 1 mostra um esquema da experiéncia de coincidéncia. Os atomos
sao preparados num feixe totalmente incoerente e colimado, assim como os
elétrons. Estes iltimos incidem sobre os 4tomos com um momentum linear
ki determinado. Apés o processo de colisdo, os elétrons sio espalhados para
todas as dire¢oes. O detector de elétrons observa as particulas que foram
espalhadas para um determinado angulo e seleciona as que tém energia cor-
respondente a0 momentum ky. Esta direcio forma com o feixe de elétrons
incidentes o angulo de espalhamento 0. O feixe de elétrons incidentes e o
feixe de elétrons espalhados detectados definem o plano de espalhamento.

No processo de colisdo, alguns atomos do feixe sofrem transicoes (ex-
citagdes ou deexcitagdes). Em geral, eles nio sofrerdo transicao para um
estado puro, mas para uma mistura incoerente de estados com diferentes
momentos angulares, permitidos pela eneregia dos elétrons incidentes, e di-
ferentes niimeros quanticos magnéticos m, que sé pode ser descrita por uma,
matriz densidade.

Subseqiientemente, os 4tomos decaem, emitindo fétons em todas as di-
recoes. O detector de fétons observa a radiagdo emitida numa determinada
diregéo (6., ¢,). O estado de polarizagéo e a distribuicio espacial da radiagao
detectada carregam informagées sobre o estado do feixe atomico que emerge
da colisdo. A figura 1 mostra o caso onde é observado o estado de polarizacao
de um feixe de radiacao perpendicular ao plano de espalhamento.
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Radiagfio emitida no decaimento

CANHAO DE .
ELETRONS

COINCIDENCIA

DETECTOR DE

FOTONS
y

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

)/ FEIXE DE ATOMQS"

’

(:G Feixe de elétroris incidentes
4

] (Kngulo de qspa'lilamemo)

DETECTOR DE
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FIGURA 1 - Esquema de uma experi€ncia de coincidéncia elétron-fton




Os fétons sao detectados em coincidéncia retardada com os elétrons, o que
significa que fétons e elétrons produzidos pelo mesmo evento sio relaciona-
dos entre si. Portanto, do feixe atémico contendo atomos que provocaram
espalhamento de elétrons para varias dire¢des, serio selecionados para ob-
servagao aqueles 4tomos que os espalharam para um determinado angulo de
espalhamento. Nota-se que esse procedimento destréi uma, possivel simetria
cilindrica da experiéncia em relagdo eixo do feixe de elétrons incidentes. Por
1550, 0 estado do feixe atdmico nio exibird esta simetria, ao contrario do que
acontece quando nao ¢ feita a coincidéncia.

A experiéncia deve ser repetida para cada angulo de espalhamento se-
lecionado, variando-se a posi¢ao do detector de elétrons sobre o plano de
espalhamento.

A detecgao dos elétrons é capaz de selecionar a energia das particulas
observadas. A diferenca entre a energia do elétron incidente e a do elétron
espalhado é igual 3 diferenca entre as energias dos niveis atdmicos antes e
depois da excitacio. Com isso, pode-se selecionar apenas os fétons que foram
emitidos por 4tomos excitados para determinado estado F' com momento an-
gular Ly, a partir de um estado inicial 7 com momento angular L;. Estes
fétons sao aqueles com energia Fr — E;. Em outras palavras, pode-se se-
lecionar para estudo apenas os atomos do feixe que foram excitados para o
estado F', restringindo-se a observagao a transicio [ — F.

O feixe atdomico que emerge da colisdo é constituido de 4tomos que foram
excitados para diferentes niveis energéticos e que provocaram espalhamento
de elétrons para diferentes dire¢des. A técnica de coincidéncia permite a
selecio, neste feixe, daqueles 4tomos que sofreram transicdo para um estado
com determinado momento angular L e que espalharam elétrons para uma
diregdo especifica 6.

Esse feixe ainda sera constituido de uma mistura incoerente de subesta-
(jos magnéticos que deve, em geral, ser descrita por uma matriz densidade.
E a informacéo sobre os elementos dessa matriz que nao pode ser obtida
simplesmente através da seccao de choque diferencial.

A teoria que relaciona a anisotropia da radiacio emitida no decaimento
dos 4tomos excitados pela colisdo com o estado do feixe atomico foi de-
senvolvida por Fano e Macek (1973) [8]. Segundo este formalismo, pode-se
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2.2.2 Parametros de Fano-Macek e de Stokes

Explicaremos a teoria de Fano e Macek em conexio com os trés parame-
tros de Stokes. Estes parametros sio grandezas que caracterizam o estado de
polarizacao de um feixe de radiagao e podem ser medidos diretamente. Os
resultados de uma experiéncia de coincidéncia podem ser escritos em termos
dessas quantidades. Sio definidos por:

_ 1(0°) — 1(90°)
~ 1(0°) + 1(90°) (21)
1(45°) — I(135°)
— I(45°) + I(135°) (22)
_I(RHC) - I(LHC) (23)

" I(RHC)+ I(LHC)

onde /(f) é a intensidade da radiagdo que atravessa um polarizador linear
com o eixo formando um angulo @ com um eixo z de referéncia, [(RHC') é
a intensidade da radiacio que atravessa um polarizador circular & direita e
I(LHC) a que atravessa um polarizador circular & esquerda.

Os parametros de Stokes servem igualmente para caracterizar um filtro
polarizador. Um filtro com parametros de Stokes PP, PP e PP é aquele que
deixa passar sem perdas um feixe de radiagao descrito por esses parametros.

A relagio entre os Parametros de Stokes da radiagdo emitida pelos atomos
excitados pela colisio e o estado do feixe atomico é dada pela teoria de Fano
e Macek [8]. Esses autores trataram o caso geral de uma experiéncia de
coincidéncia elétron-féton e encontraram uma expressao para a distribuicao
espacial da intensidade da radiacdo emitida no decaimento do feixe atomico
em fung¢éo do estado do mesmo.

Mostraremos esta expressio segundo a versio apresentada em Andersen
et al. {1]. Considere uma experiéncia de coincidéncia na qual o detector de
radiagao seja aparelhado com um polarizador descrito pelos parametros de
Stokes PP, PP e PP. Para simplificar os resultados, usaremos aqui o sistema
de coordenadas natural, introduzido por Hertel, que tem o eixo z perpen-
dicular ao plano de espalhamento (figura 2). Este sistema sera discutido
com mais detalhe mais adiante. Considere que os fotons detectados sejam
aqueles emitidos perpendicularmente ao plano de espalhamento (6y =7/2),

14



X y
> 7 ~
k 1 \ k i \
k¢ kg
(a) Sistema de colisdo (b) Sistema natural
Plano de espalhamento: xz Plano de espalhamento: xy

FIGURA 2 - Sistemas de coordenadas de colisdo e natural



ou seja, paralelamente ao eixo z. A expressao para a distribuigao espacial da
intensidade da radiagio no sistema natural é [1]:

I = C [l + Ll(L/ + 1)(92140 - 3P1Dgz/12+ - 3P2D92A2_ + P3Dg100)] (24)

A derivagao desta {érmula pode ser vista no Apéndice A. As quantidades
Ao, Aay, Ay e Oy 530 os quatro parametros de alinhamento e orientacao de
Fano e Macek no sistema natural, definidos por:

_ (31212
(L +1)
_{(Li-L)
T LT+
LoLy+ L,L,)
L'(L'+1)
_ (L)
L'(L+1)

A notagao ( ) significa, para um operador genérico A:

0

A2‘=<

0

Tr(p"A)
(A) = L DvPree

Tr(pr)
com p" sendo a matriz densidade do feixe atomico que emerge da colisio
calculada no sistema natural.

Os fatores g, e ¢, dependem do momento angular orbital dos estados
atdmicos antes e depois da colisio e sua expressao geral é mostrada no
Apéndice A (eq. (158)). A constante C depende da freqiiéncia da radiacao,
da distancia do detector de fétons ao dtomo-fonte e da eficiéncia do detector,
e também contém toda a dinimica do processo de decaimento.

Os parametros de Fano e Macek dependem do estado do feixe atomico
através da equacéo (29) e por isso contém toda a dinamica do processo de
colisdo. Sao proporcionais a médias de tensores irredutiveis chamadas multi-
polos de estado (Apéndice A). A equagio (24) é uma expansao em multipolos
da intensidade 7. Nota-se que aparece um multipolo de ordem 1, Oy, e trés
de ordem 2, A,, Azp e Ay_. Por isso, a analise da radiacido emitida pelos

(29)
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atomos s6 permite a determinagao experimental de um total de 4 parametros,
além da secgao de choque diferencial. As expressoes gerais dos multipolos de
estado sao dadas pelas equacées (148)-(150) e (112), do Apéndice A.

O termo em Ay depende da direcio z do detector e por isso di uma
medida da anisotropia da emissio atémica. Esse termo nio depende da
polarizagéo do detector. O termo em A2y, por multiplicar PP, representa a
contribui¢do da polarizaco linear segundo as dire¢des =" e y™, porque, para
essas polarizagoes, PP = +1 e PP = PP = 0. Do mesmo modo, o termo em
Op representa a contribuicio da polarizagao circular e o termo em A,_ a da
polarizagao linear segundo as direcdes que formam 45° e 135° com o eixo ™.

A equacédo (24) portanto evidencia as contribuigbes de diferentes polari-
zagoes a intensidade da radiacio.

Cabe aqui uma observacéo quanto ao sistema de coordenadas. Na anéalise
da polarizac¢do da radiacio emitida pelo decaimento, os f6tons sio detectados
na diregao perpendicular ao plano de espalhamento. No caso mais geral,
onde essa detecgao é feita numa diregao genérica, a equagao (24) corresponde
ao chamado sistema do detector, que possui o eixo z paralelo 3 direcio da
radia¢do detectada. No caso em que se detecta os fétons perpendicularmente
a0 plano de espalhamento, os sistemas do detector e natural se confundem.

Procedamos agora a determinacio dos parametros de Stokes da radiacio
I a partir da expressao para a radiacao observada (24), ou seja, em termos dos
parametros de Fano e Macek. Chamemos I. a intensidade total da radiacio
na diregdo perpendicular ao plano de espalhamentoe /(PP = 1) & intensidade
que passa por um polarizador com PP = 1 e os outros dois parametros nulos.
A expressdo para I, pode ser obtida a partir da equacao:

L=1(PP=1)+ I(PP = -1) (30)
com:=1,2,3.
Esta expressio vem do fato de que, dados dois polarizadores ortogonais

1 e 2, a intensidade Ir da radiacéo que incide sobre eles é igual & soma das
intensidades I; e I, que atravessam cada um:

It =1, + I, (31)

Polarizadores com parametros de Stokes de sinal contrario correspondem
a polariza¢des ortogonais. Para fins de completeza, foi introduzido neste
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trabalho um apéndice com alguns resultados sobre polarizacao de um feixe
de radiagéo (Apéndice B).
Também teremos, pelas expressées (21), (22) e (23):

Pi=IPP=1)- (PP = -1) (32)
com = 1,2, 3.
Substituindo a expressio (24) nas equagoes (30) e (32), obtemos:

1
P1 = _6TL,(L, + 1)92A2+ (33)
1
P2 = *—GI—L,(L/ + 1)g2A2_ (34)
21 eyt
onde:
2

As equagdes acima expressam os parametros de Stokes da radiacao emi-
tida no decaimento dos 4tomos em termos dos parametros de Fano e Macek,
que por sua vez sao expressos em termos da matriz densidade do feixe atdémico
pelas equagdes (25)-(28). Portanto, elas mostram a relagio entre o estado
de polarizacdo da radiacio detectada e os elementos da matriz densidade
atomica.

Em geral, a técnica de coincidéncia no permite conhecer todos os termos
de coeréncia da matriz, pois dessas experiéncias é possivel extrair um nimero
maximo de quatro quantidades reais, além da seccio de choque diferencial.
Em alguns casos, como quando os dtomos sio excitados para um estado P,
sao suficientes esses cinco parametros para descrevé-lo. Nestas situagoes, a
experiéncia de coincidéncia fornece meios para uma descricio completa do
estado do feixe atémico. Um estado de momento angular mais alto, porém,
fica parcialmente determinado.

As quantidades obtidas experimentalmente em uma experiéncia de coin-
cidéncia podem ser escritas em termos dos parametros de Fano e Macek oy
dos pardmetros de Stokes, e através deles relacionadas com o estado do feixe
atomico espalhado. A seguir, descreveremos quais sio essas quantidades e
suas relagdes com os parametros mostrados acima.
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2.2.3 Parametrizagdes para os Resultados Experimentais

As experiéncias de coincidéncia j4 realizadas podem ser enquadradas em
dois tipos, dependendo do modo como se relaciona a radia¢do detectada com
o estado do feixe atémico que emerge da colisio. Na correlagdo angular,
a informacéo sobre o estado atdémico é obtida pela analise da distribuicao
espacial da radiacao. Na andlise da coeréncia, ela procede da observacio do
estado de polarizagio do feixe de fétons emitido em uma, dire¢do determinada
(geralmente perpendicular ao plano de espalhamento).

A correlagao angular é qtil quando nio se pode determinar a polarizacao
da radiaco emitida, como, por exemplo, quando se lida com 4tomos de hélio,
que emitem na regido ultravioleta. A primeira experiéncia de coincidéncia
feita com colisdes entre elétrons e 4tomos foi realizada, por Eminyan et al. [7],
onde se observou a transicio 115 — 2'P do hélio através dessa técnica. Os
parametros escolhidos para a descrigao do feixe de 4tomos no estado P foram
a secgao de choque diferencial o e os parametros A e y. Utilizaremos aqui o
chamado sistema de colisdo, no qual o eixo de quantizacio z é escolhido na
dire¢do do feixe de elétrons incidente e o eixo y € perpendicular ao plano de

espalhamento (figura 2). Neste sistema, os parametros \ e X sao definidos
por:

b x =arg(fi) (37)

onde f, e f sdo as ampltudes de espalhamento devidas, respectivamente, as
transigoes [11S) — |21P,m = 0) e 1'S) = 2'Pm = 1), e 0 éa secgao de
choque diferencial total. A amplitude f_; é, devido & simetria de reflexio no
plano de espalhamento, igual a —J1 (veritem 2.3.1). As defini¢oes acima sao
tais que A e y se encontram na faixa 0 SA<le-r<y<m.

A transig¢do 1'.S — 2! P do hélio pertence a uma situagao onde o estado
final P é puro. Pode-se mostrar, através da analise da simetria de reflexao,
que, nesse caso, apenas esses trés parametros sao suficientes para determinar
todos os elementos da matriz densidade [1].

Os valores de A e y sio determinados experimentalmente a partir da
expressao para a distribuicio angular, no plano de espalhamento (¢ = 0)
da intensidade da radiacio emitida pelo decaimento 2! P — 11§ [3]:

Tocl+ Acos2(6, — B) (38)
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onde:

A=1z] 5 B=arg(2) (39)

Z = (1-2X) —4/M1 = X)cos x (40)

e 0, é o angulo entre a direcio do detector de fotons e a do feixe de elétrons
incidentes. Esta equacio produz uma forma cossenoidal para a distribuicio
I. Através de um ajuste (fitting) de uma cossenéide aos pontos experimentais
obtidos das medidas de 7 em fungao de 4, determina-se a sua amplitude e a
sua fase, e, pelas relacoes (39-40), os valores de ) e X (ver figura 3). Este pro-
cedimento deve ser repetido para cada angulo de espalhamento selecionado.

Electron scattering angle - 16 /¥’\\
Incident electron enerqy = 60 0 ev : ™
08}
co

Radiation intensity # (arbitrary units)

0 40 80 120 160
Photon angle 6, (degrees)

FIGURA 3 - Distribui¢do angular da intensidade da radiagao
I em uma experiéncia de correlagio angular [3]. A curva
cheia representa o ajuste de uma cossendide aos pontos

experimentais. A curva tracejada da a previsio da primeira
aproximacao de Born.

Esse ajuste introduz um erro adicional nos resultados experimentais, o
que constitui uma desvantagem da correlagio angular em relacdo a analise da
coeréncia. Além disso, esse método nao permite a determinacio do sinal
As dificuldades experimentais J& inerentes as experiéncias de espalhar
tornam ainda mais importante essas desvantagens. P
da secgio de choque diferencial, detecta-

de .
nento
or exemplo, na medida
se sinais que variam numa faixa
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muito extensa. Em ref. [22], foi medida a seccio de choque para a excitacio
325 — 32P do sédio pela colisao com elétrons incidentes a energias de 22.1
eV e 54.4 eV. A sec¢io de choque varia entre aproximadamente 1013 ¢m?
e 10718 cm?| sendo necessario um arranjo experimental que consiga detectar
sinais que variem cinco ordens de grandeza.

Com o intuito de contornar este problema, Hertel introduziu uma parame-
trizagdo com a propriedade de ser diretamente mensuravel, sem a necessidade
de ajuste de curvas. Esses parametros sao usados na analise da coeréncia
(observacao da polarizacao da radiagdo).

A fim de escrever seus resultados de uma forma simples, Hertel introduziu
o sistema de coordenadas natural, no qual o eixo de quantizacdo z é perpen-
dicular ao plano de espalhamento e o eixo z é paralelo ao feixe de elétrons
incidente (figura 2). Esse sistema reflete melhor a simetria do experimento,
anula varios elementos da matriz densidade, simplificando as expressoes, e
facilita as interpretacoes fisicas. Na seccao 2.3, veremos véarios exemplos de
sua conveniéncia.

Os parametros de Hertel sao escritos em termos dos parametros de Stokes
Py, Py e Ps. Sao eles:

Ll::<Ly)=:z%%%é$l (41)
v = %arg(Pl +11P;) (42)

P =P+ P2 (43)

onde p é a matriz densidade que descreve o estado do feixe de 4tomos que
emerge da colisdo.

Os parametros de Hertel descrevem o estado de um feixe de 4tomos no
estado P, constituido, como mostrado na sec¢ao 2.1, por uma mistura inco-
erente dos trés subestados magneéticos. Essa mistura possui uma densidade
de carga tipicamente da forma mostrada na figura 4.

Os parametros possuem uma interpretacio fisica simples, relacionada com
essa densidade de carga. Por simetria, o momento angular médio transferido
do elétron para o 4tomo tem dire¢éo perpendicular ao plano de espalhamento
[3]. Portanto, quando os dtomos partem de um estado inicial isotrépico,
L, é igual a0 momento angular transferido. Pode ser medido diretamente
através da determinacio do parametro de Stokes P;. A relagdo com P
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€ uma manifestagdo da conservacio do momento angular do sistema. O
momento angular médio dos fétons emitidos perpendicularmente ao plano
de espalhamento pode ser obtido calculando-se Ly =Tr(L.ps)/Tr(ps), com
ps, @ matriz densidade do estado de polarizagio do féton, dado pela equagao
(161) do Apéndice A. O resultado é Ly =Ps.

O éngulo de alinhamento v é a direcio na qual a densidade de carga
da nuvem eletrénica do estado atdmico descrito pela matriz densidade p é
méxima (figura 4). A mistura incoerente dos trés subestados magnéticos do
estado P emite radiagdo como um conjunto de trés dipolos elétricos orienta-
dos em diregdes perpendiculares entre si. A intensidade da radiagdo emitida é
minima na direcao onde a densidade de carga é maxima, e vice-versa. Assim,
para medir «, basta percorrer o detector de fétons pelo plano de espalhamento
e determinar em qual angulo a intensidade da radiacdo detectada é minima.

FIGURA 4 - Dependéncia angular tipica de um estado
P incoerente. Sao mostrados também os sistemas
de referéncia natural e de colisio. A direita, um corte
da densidade de carga pelo plano de espalhamento,
mostrando o angulo de alinhamento Y.

A polarizacao linear ) é a relagao entre as densidades de carga P maxima
e minima:
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P Prrax — Puin
Prmax + Puin

A densidade de carga, proporcional & densidade de probabilidade corres-
pondente a p, se relaciona com essa matriz por:

(44)

P o (7]plr) (45)

Com essa relagio pode-se demonstrar as interpreta¢ées para v e P,.

Para determinar P, experimentalmente, faz-se o detector de fétons percor-
rer o plano de espalhamento e determina-se a maxima e a minima intensidade
da radiagao.

Veremos, na secio 3, como escrever os parametros de Hertel em termos
dos elementos da matriz densidade do feixe de atomos, realizando a ligacao
entre os resultados experimentais e o estado atomico.

Os trés parametros de Hertel mostrados acima sao suficientes para descre-
ver completamente um estado P no caso em que os atomos antes da colisio
estao num estado S. Para o caso onde o estado P provém de um estado
com momento angular mais alto, sio necessarios quatro parametros para
descrevé-lo. O quarto parametro introduzido por Hertel para complementar
0s trés anteriores foi o elemento PGo da matriz densidade no sistema natural.
Este parametro possui a propriedade de se anular quando o estado P & obtido
a partir de um estado S. Quando ele é obtido a partir de um estado com
estrutura magnética, pode ser relacionado diretamente com a intensidade
total da radiacio na direcdo perpendicular ao plano de espalhamento (item
2.3.3). Portanto, a medida dessa intensidade fornece o valor de p,.

Os parametros de Hertel sio mais convenientes para descrever os resulta-
dos experimentais de um estado P. Para um estado com momento angular
maior que 1, utilizamos neste trabalho os parametros de Fano e Macek no
sistema de colisdo [8]. Lembramos que os parametros de Fano e Macek utj-
lizados no item 2.2.2 foram definidos no sistema natural. No sistema de
colisao, suas expressoes sio:

_ L -17)
DT DI +)
L2 — L2

Ayy = (2= L)
L'(L +1)
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_(L.L. + L,L,)

1+ = (L +1) (48)
) ,
O = 5D 49)

Através de uma comparagao direta com as rela¢des dos parametros no
sistema natural, eqs. (25)-(28), podemos mostrar que a relagio entre os dois
grupos de pardmetros é:

1

A5t = —5(Ao+34,,) (50)
1

A = 5(A0 — Asy) (51)

Age—t = A (52)

Ot = 0,_ (53)

Aplicando essas igualdades 3s equagoes (33) e (36), obtemos para os
parametros de Stokes em termos dos parametros de Fano e Macek no sis-
tema de colisao:

1
P1 = —3]—LI(LI + 1)92(.40 - A2+) (54)
1
P2 = —GTL,(L’ + 1)92A1+ (55)
21, , ,
P3 = -—1 (L + 1)_(]101_. (5())
31,
onde:
2
I = 501~ LI+ Dga( Ao + 34, (57)

Essas relacdes nos permitem interpretar fisicamente os parametros. A
quantidade O_ representa a contribuicao da polarizagio circular & intensi-
dade da radiacio detectada I.. O pardmetro Ay} tem a mesma interpretacio
que A,_, representando a contribuicao da polarizacao linear na direcao dos
eixos paralelo e perpendicular & direcao do feixe eletronico incidente. Os
parametros Ay, e A, representam a contribuicio da polarizagao linear nas
direcbes que formam 45 graus com a direcao do feixe incidente, através da
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combinagao (Ay — Az4). Também determinam a intensidade da radiacao
detectada I,, através da combinagao (Ap + 345, ).

Através das equacdes (33)-(36) é possivel relacionar as quantidades obti-
das numa experiéncia de coincidéncia (0s parametros de Hertel e os de Fano
e Macek) com os elementos da matriz densidade do feixe atomico espalhado.
Na préxima seccio, escreveremos os parametros de Hertel e de Fano e Macek
em funcao dos elementos de p, particularizando para as transicoes S — P,

S—=DeD — P do sédio.
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2.3 Parametros de Hertel e de Fano e Macek: Apli-
cagao para o Caso do Sédio

Particularizaremos agora o nosso estudo para as transicoes 325 — 32P,
325 — 32D e 32D — 32P do sédio causadas por colisdes com elétrons nio-
polarizados. Estabeleceremos nesta secgio a relacio entre as quantidades
obtidas experimentalmente e o estado do feixe atémico para cada caso e
discutiremos algumas diferencas fundamentais que se refletem nas expressdes
dos parametros de Hertel e de Fano e Macek.

2.3.1 Excitagao 325 — 32P do Sédio

A transi¢do S — P é o caso mais simples de colisio inelastica elétron-
sodio. Sobre ele existem varios trabalhos experimentais e tedricos, relaciona-
dos em ref. [1].

Primeiramente, explicaremos a notagao usada nesta seccio. O estado
inicial dos dtomos néo possui estrutura magnética, e por isso podemos pre-
scindir do indice m em f,(,f,)m, que serd escrita como f*(m’).

Para o processo de excitagigo S — P temos trés amplitudes de espa-
lhamento e trés sec¢des de choque diferenciais para cada spin total s. Es-
tas ltimas serdo denotadas por ¢(1), o(—1) e o(0), referindo-se, respec-
tivamente, aos processos de excitagio |325) — [32P,m = +1), [325) —
13°P,m = —1) e [325) — |32P,m = 0). Elas dependem do niimero quantico
magnético m’ do estado excitado, do angulo de espalhamento 0 e das energias
dos elétrons incidente e espalhado (a diferenca entre essas energias € fixa no
momento em que escolhemos a transi¢do S — P para estudo). Esta notagao
sera a mesma para as duas outras transicoes estudadas.

a) Simetrias - Matriz Densidade

A matriz densidade que descreve o estado P do atomo excitado pela
colisdo (L' = 1) ¢é, segundo (16):

p=| cc o(0)  (FO)f(-1)") (58)

c.c. c.c. o(—1)

onde ‘c.c.” significa complexo conjugado (p deve ser hermitiana).
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Os elementos da diagonal dessa matriz sao as secgdes de choque o(m'):

a(m') = (|f(m)[) (59)
Nota-se que essa matriz estd normalizada de tal modo que T'r(p) = o,

onde o é a sec¢do de choque diferencial correspondente a todos os subestados
magnéticos juntos:

o=0(1)+0o(0) +o(-1) (60)

Como o estado inicial é do tipo S, ndo ha, nas expressdes das médias
(16), soma sobre os estados magnéticos iniciais m.

Numa experiéncia de colisdo que s6 determine a sec¢ao de choque s6 é
possivel conhecer o trago o = o(1) + 0(0) + o(—1), pois os estados atdmicos
comm =1, m=0em = —1 sao degenerados. Para determinar completa-
mente o estado do atomo excitado pela colisao com o elétron, é necessaria a
realizagdo das experiéncias de coincidéncia elétron-féton.

Por (58), sdao necessarias trés quantidades reais e trés complexas para
determinar p completamente, totalizando 9 parametros. Esse niimero pode
ser reduzido se levarmos em conta a simetria de reflexao no plano de espa-
lhamento.

Supomos que o estado inicial do 4tomo tenha essa simetria, como ocorre
no caso da excitaciao 325 — 32P, e que o processo de colisao a preserve. Essa
ultima condigéo é expressa, no sistema de colisio, pela relacio abaixo, cuja
derivagdo pode ser encontrada no Apéndice C:

f(ma m,) = (“1)m+mlf(_m’ _m/) (61)
que, no caso S — P (L =0, L' =1em = 0), se reduz a:

'

f(m) = (=)™ f(—m') (62)

Com o auxilio das equagdes (62) e (15), chegamos & relacao abaixo para
os elementos da matriz densidade:

Pmimn = (_l)m’+m“p—m’,—m” (63)

O mesmo raciocinio leva também & seguinte relacio:
"
Pt = (=1)™ s g (64)

27



Esta dltima equacao sé é verdadeira porque o estado inicial S nio possui
estrutura magnética.

Usando essas duas relagoes, a matriz densidade torna-se:

a(1) (f(1)f(0)") —o(1)
p=1 cc a(0) = (f()f(0)") (65)

c.c. c.c. o(1)

A matriz p pode ser agora caracterizada por 4 parametros, que devem
ser definidos em termos das quantidades reais o(1) e o(0) e das partes real e
imaginaria da quantidade complexa (f(1)f(0)*). Com a condigio Tr(p) = o,
ficamos com apenas 3 parametros para descrever o estado P do feixe atomico,
além da sec¢do de choque. Portanto, a experiéncia de coincidéncia é capaz
de fornecer todas as informacoes necessarias para a descrigdo completa do
estado do feixe.

Serd util para discussoes futuras a respeito da interpretacao de nossos
resultados a matriz densidade no sistema natural p". LEste sistema, como
definido no item 2.2.2, possui o eixo z perpendicular ao plano de espalha-
mento e o eixo z na direcdo do feixe de elétrons incidente. Ele é conveniente
porque explora melhor a simetria da experiéncia de coincidéncia. A matriz
densidade no sistema natural é mostrada abaixo, e nota-se que ela possui
varios elementos nulos:

P10 P -1
pr o= 0 0 0 (66)
cce 0 Py 4

O ntmero de pardmetros independentes necessarios para descrever com-
pletamente a matriz densidade pode ser compreendido fisicamente com base
no sistema natural, seguindo o raciocinio abaixo.

A paridade da simetria de reflexao do sistema elétron-4tomo deve se con-
servar durante o processo de colisio. Ao mesmo tempo, como o spin do
elétron se conserva e esta particula tem seu momentum linear sempre para-
lelo a0 plano de espalhamento, a paridade da simetria do feixe de elétrons
também se conserva. Portanto, a paridade do feixe de 4tomos deve se con-
servar durante a colisdo.

O estado inicial S é isotrépico e portanto possui simetria de reflexio
positiva no plano de espalhamento. Por outro lado, apenas os subestados
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magnéticos P com m = 1 e m = —1 possuem simetria de reflexao po-
sitiva (lembrar que o eixo de quantizagdo agora é perpendicular ao plano
de espalhamento). Portanto, apenas esses dois subestados serio excitados
pela colisio. Como as duas amplitudes de espalhamento correspondentes
a essas duas transicoes sao quantidades complexas, sao necessarios quatro
parametros para descrever o estado final P. Sendo um deles a secio de
choque diferencial, restam trés.

Os elementos da linha e da coluna correspondentes a m = 0 se anulam em
(66). Isso acontece porque, como discutido acima, o subestado com m = 0
nao é excitado na colisdo. Por isso, a amplitude de espalhamento f™0) é
zero, e, pela equagéo (16), os elementos referidos sio zero.

Usaremos agora a matriz densidade (65) para calcular os parametros de
Hertel para a transicdo S — P.

b) Parametros de Hertel

Calculamos os parametros de Hertel necessirios para descrever o estado
do 4tomo excitado no subnivel P a partir das férmulas (41)-(43), que os
expressam em termos dos parametros de Stokes. Esses tltimos, por sua vez,
sao calculados segundo as férmulas (33)-(35).

A matriz densidade (65) deve ser expressa no sistema natural para poder
ser utilizada nas formulas. A relagio entre os elementos de pepté:

P = g — V2 Im(pyo) (67)
Pl = 5+ V2 Im(pio) (68)

1 .
Pr—1 = 5(0 ~ poo) — V2 i Re(pyo) (69)

Os parametros de Fano e Macek sio calculados a partir das equacoes

(46)-(49) e da matriz densidade (65). Em termos dos elementos de p", eles
tém a forma:

1
Az = Re(/’;l,—l) (71)
Ao = ~Im(p} _,) (72)
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1
Oo = E(P?l =Pl 1) (73)

Como Ay = %, ha apenas trés parametros para descrever o estado atémico
P, como determinado no item a.

Os parametros de Stokes sio obtidos pelas equagbes (33)-(35). As quan-
tidades g; que entrario nessas férmulas sao gi(L' = 1) = ~3/2 ¢ gL =
1) = 1/2 (Apéndice A). Os resultados sio:

2
P = _;Re(/’?,—l) (74)
2
P, = ;Im(p{‘,_l) (75)
l n n
P = *‘;)_‘(Pu - P~1,—1) (76)

Os parametros de Hertel, definidos por (41)-(43), sao:

2
= Zlpn 77
B alPl,—1| ( )
T 1 n
7= 9~ 5 arg(pl,—l) (78)
1 - n 3
L, = ;(Pu - p—l,—]) (79)

Essas sdo as equacdes que relacionam as quantidades experimentais I
P e v com os elementos da matriz densidade do estado atdmico no sistema
natural.

Aqui pode-se observar a relacao:

L_L:—P3 (80)

que mostra que toda a polarizacio circular da radia¢do emitida no decaj-
mento é devida ao momento angular médio diferente de zero. Esta relacdo é
uma manifestacido da conservacio do momento angular orbital total do sis-
tema durante o processo de colisio. Como o estado S nio possui momento
angular, todo o momento do estado P tera de ser transferido para o féton

no decaimento P — S. Como o momento angular médio dos fétons é igual
a —P;, segue-se que L; = —P;.
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Observanos também que a expressao de L, € proporcional a diferenca
entre as populagoes dos subniveis m = 1 e m = —1. Isto corresponde ao
esperado, porque esses dois subestados contribuem com momentos angulares
de sentidos opostos.

Os parametros P, e v determinam o médulo e a fase do elemento p} _,,
respectivamente. Com a expressdo para L, (79) e a relagao Tr(p") = p}, +
ply_1 = 0, 0s trés parametros de Hertel determinam completamente todos
os elementos da matriz densidade (66).

Os parametros de Fane e Macek no sistema de colisao, que servirao para
comparar os resultados da transi¢do S — Pe D — P com S — D, sio:

Ap = %(1 — 3p00) (81)
Azy = —%(1 — poo) (82)
Ary = V2Re(pro0) (83)
O1- = —V2Im(po) (84)

Nota-se que Ay e Az4 nao constituem parametros independentes, pois
ambos dependem apenas de pgy. A parte imaginaria de pio é determinada
por Ai., e a parte real, por Oy_. Assim, os quatro parametros acima (trés

independentes) descrevem completamente a matriz densidade do atomo ex-
citado.

2.3.2 Excitagao 325 — 32D do Sédio

Ao contrario do caso S — P, a transicao S — D produz um estado
atémico que nao pode ser completamente determinado pela técnica de coin-

cidéncia retardada. Neste caso, usamos os parametros de Fano e Macek ao
invés dos de Hertel. -

a) Matriz Densidade

Daremos para a transi¢do S — D a mesma linha de tratamento que no
caso anterior. Os elementos da matriz densidade do feixe de 4tomos excitados

para o estado 3*D a partir do estado fundamental 325 so, pela equacio (16)
com L = 2:
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P = (') f(m")") (85)

Aplicando as equagoes (63), que traduz a simetria de reflexao no plano de
espalhamento, e (64), sobre a conservagao do spin total do dtomo, chegamos
a:

o(2) pa po  —pu o(2)
ce. o(l) puo —o(l) py

p=1 cc. cc o(0) —piy P (86)
ce. cc  cce  o(l) —p3
ce. cc. ce  ce  o0(2)

Esta equacao nos mostra que sao necessarios nove parametros para deter-
minar completamente a matriz densidade do estado D. Com a normalizacao
Tr(p) = o, chegamos a 8 parametros necessdrios para descrever comple-
tamente o estado D do atomo excitado elém de o. Portanto, através de
experiéncias de coincidéncia, ndo é possivel determinar completamente o es-
tado do atomo excitado, ao contrario do que ocorria no caso da excitacio

325 — 32P.

b) Parametros de Fano-Macek

Apresentaremos como parametros que descrevem o resultado da experi-
éncia de coincidéncia os quatro parametros de Fano e Macek, discutidos no
item 2.2.2. Suas expressoes sao dadas pelas equagdes (46)-(49). Utilizando a
matriz densidade (86) chegamos as expressoes:

1
Ag=1-—3pgy — -2—/)00 - \/éRe(pzo) (87)
4

Ay = —R - 88

2+ \/6 C(on) P11 ( )
2

Ary = 2Re(pa) + %Re(/’lo) (89)

0 2 Im(par) — = Im(p1o) 90

_ = - mlee—3 N £ 11 .
1 5 Im(pz NG P1o (90)

32



2.3.3 Deexcitagao 32D — 32P do Sédio

O caso da transi¢ao 32D — 32P difere dos outros dois por ter o estado
inicial D com estrutura magnética. Analisaremos no final deste item os
efeitos que isso provoca nos parametros de Hertel.

Para essa transigao, partimos da matriz densidade (58) para o estado P,
mas usamos apenas a relagdo de simetria (63). A equagio (64) nio vale
neste caso, porque o estado inicial possui vérios subniveis magnéticos, como
discutido no item 2.3.1.

Com essas consideragoes, a matriz densidade p apresenta a forma dada
abaixo:

a() (FSO)) (F()f(=1))
p=| cc a(0) = (f(1)£(0))" (91)
c.c. c.c. o(1)

Observamos que esta matriz difere de (65) pelos elementos Pi,-1€ P11,
que sao iguais a —o (1) para o caso 325 — 32 P, mas constituem um parametro
real a mais para o caso 32D — 32P,

Portanto, ao invés de trés, temos agora quatro parametros para descrever
completamente o estado do feixe atémico espalhado.

Procedemos agora da mesma forma que no caso 325 — 32P. A relagao
entre os elementos de p e p* é:

1
Py = §(P11 ~ P11+ poo) — \/ﬁlm(pm) (92)
1
P11 = 5 (P = pro1 + poo) + V2Im(pio) (93)
1 :
Pl = 5(/’11 ~ P11 — poo) + V2 Re(p1o) (94)
Poo = P11+ p1,1 (95)

Encontramos as seguintes expressdes para os parametros de Stokes, em
fungao dos elementos da matriz densidade no sistema, natural:

—2Re(p?
Pl — 8([):{_1) (96)
7 — Poo
_ 2m(p_)

n
T = Poo

P (97)
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n n
P, = P11~ P11
)y = —— Lo

(98)
o = Poo
A intensidade da radiagao I, é, por (36):
I, x 1 Foo (99)

o
A constante de proporcionalidade na rela¢do acima depende da freqiiéncia

da radiagao detectada, da distancia do detector aos 4tomos que decaem e da
eficiéncia do detector.

Os parametros de alinhamento e orientagao sdo:

2 k()
P = "“_—nll (100)
0 — Poo
T 1 n
Y= 5735 a'rg(pl,—l) (101)
1 n T
Ly = ;(pll —p%y-1) (102)

O quarto paradmetro necessario para descrever os resultados da experiéncia
de coincidéncia nesse caso é o elemento p?, da matriz densidade no sistema
natural, que possui relagdo direta com a intensidade da radiagao total (eq.
(99)). No caso S — P, esse elemento era igual a zero.

Nota-se que a relagao entre L, e P é:

Ly=~(1-29p, (103)

o

Esta relagao é diferente de (80) e aparentemente contraria a conservacio
do momento angular. Isso é devido a diferenca entre o modo como as médias
de momentos angulares L, e P; sao calculadas. O subestado m = 0 nao
emite radiagdo na diregdo z™, e por isso o momento angular médio —P; é
uma meédia sobre os fétons emitidos pelos subestados m = 1 e m = —1.
Ja L, = (L,») é uma média sobre todos os trés subestados. Portanto, a
normalizagao da média nos dois casos sera diferente. A relacio entre elas é
(1 — &),

o

A expressdo de L, em termos dos elementos da matriz densidade, eq.
(102), é a mesma que no caso S — P, porque o subestado m = 0, cuja pre-
senga constitui a diferenga entre os dois casos, nao possui momento angular
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na dire¢ao z". Tampouco se altera a expressao de v, pois o subestado m = 0
possui simetria cilindrica em relagao a z", nao podendo assim influenciar na
distribui¢ao da nuvem de carga no plano de espalhamento. O parametro P,
muda de valor, pois ele é uma polarizagao, escrita em termos de Py e Py, e
essas quantidades sdo definidas em relagao a intensidade total da radiacio
(eq. 21 - 23). Essa intensidade I, é diferente para as duas transices em
questao, o que faz com que P; também o seja.
Os parametros de Fano e Macek sao, no sistema de colisio:

Ao = 5(1 = 3poo) (104)
Az = p1,-1 ( 05)
Ary = V2Re(p1o) (106)
_ = —V2Im(pyo) (107)

Observa-se alteragao nas expressoes, em comparagio com o caso S — P,
apenas em Ag,.

As amplitudes calculadas referem-se nao a transicio 32D — 32P, mas &
inversa 32P — 32D. A relaciio entre as amplitudes nos dois casos pode ser
encontrada com o auxilio da simetria de inversao temporal. Essa relacio é
demonstrada no Apéndice B (equacgio 196) e tem a forma:

F (ki k) = (—1)fHbamam g ) (108)

Nesta equagao, os vetores momentum linear do feixe de elétrons incidente,
kz, e espalhado kf, sao exp11c1tados Nota-se que a inversdo temporal provoca
a troca k; — —-Icf e kf — —k;. Isto faz com que, depois de realizada a
inversao, o eixo x nao esteja mais apontando na direcio do feixe incidente,
mas na diregao contraria do feixe espalhado. Isto deve ser levado em conta
no calculo de +.

As duas simetrias utilizadas nestes célculos (a simetria de reflexdo no
plano de espalhamento R e a de inversio temporal T') constituem, junta-
mente com a identidade I e a sua composi¢igo TR, um grupo de simetria
geomeétrico isomdrfico ao grupo pontual C,,. No Apéndice D, apresentamos
uma discussao sobre esse grupo, em conexio com outro grupo C', dinamico,
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descoberto por Lee e Fano [17], [18]. Também mostramos como as ampli-
tudes de espalhamento na base molecular, constituida pelos orbitais p,, p, e
P2, sao autovetores dos operadores desse grupo.

As férmulas para os parametros de alinhamento e orientacgao desenvolvi-
das nesta secgao foram usadas para obter resultados numéricos para os mes-
mos. Os elementos da matriz densidade sao calculados pela expressao (15)
e as amplitudes de espalhamento presentes nesta equacao sao encontradas, a
partir dos elementos da matriz 7 previamente calculados, através da férmula
(17).

Calculamos os parametros para varias energias dos elétrons incidentes,
na faixa 2,63 eV — 5,10 eV. Nessa faixa, ocorrem varias ressonancias. No
capitulo seguinte, mostraremos os graficos com esses resultados e discutire-
mos seu comportamento, bem como a influéncia das ressonancias sobre os
parametros.
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3 Resultados e Comentarios

Os valores numéricos obtidos para os parametros de Hertel e de Fano e
Macek sao mostrados nos graficos no final deste capitulo. Existem resultados
experimentais para os parametros de Hertel na energia de 5 eV. Apresentamos
também os resultados de Bray [4]. Nas legendas estdo indicadas as energias
dos elétrons incidentes, tomadas em relacdo a do estado atomico inicial.

O parametro P*, apresentado nos graficos, é definido como:

Pt =\/P?+ P} + P? (109)

Iisse parametro da uma medida da coeréncia do estado atomico [1]. Quan-
do o estado é completamente coerente (puro), P* = 1, e, quando é comple-
tamente incoerente, P+ = 0.

3.1 Transicao S — P

Analisemos primeiramente os graficos da transicao S — P. Vemos que o
parametro L, se anula para angulos de 0 e 180 graus. Isto pode ser entendido
com o fato de que, para esses angulos, a simetria cilindrica da experiéncia é
restituida para outros angulos ela é quebrada quando é feita a coincidéncia
elétron-féton). Por isso, nao é possivel ser transmitido momento angular dos
elétrons para os atomos perpendicularmente ao plano de espalhamento.

O parametro v também se anula para 0 (espathamento frontal) ¢ 180 graus
(espalhamento backward), o que também é explicado pela simetria cilindrica
do estado atomico excitado para estes angulos. Sendo 4 o angulo para o qual
a densidade de carga ¢ maxima, a simetria cilindrica implica em que v = 0
ou 90 graus.

Nota-se que, préximo de 0 grau, vy apresenta uma inclinacio negativa em
todas as curvas, e esta inclinagdao aumenta com a energia. Este comporta-
mento € comum a varios resultados sobre varias excitacdes com diferentes
atomos [1], [4]. Isto pode ser explicado com base no fato de que, para pe-
quenos angulos, a aproximagao de Born fornece bons resultados [9]. Nesta
descrigéo, o orbital do dtomo excitado se alinha segundo a direcao de k; — Ef,
o momentum linear transferido entre o elétron e o 4tomo na colisio. Assim,
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v parte de 0 e assume préximo desse angulo valores cada vez mais negativos
com o aumento da energia (figura 5). Para dngulos maiores, a aproximagao
de Born deixa de fornecer bons resultados.

Para angulos de 0 e 180 graus, o parametro P, tem valor 1. No item 2.3.1-
b, mostramos que o subestado magnético com m = 0 nio é excitado na colisio
(considere o eixo de quantizagdo perpendicular ao plano de espalhamento).
Também, como em 0 e 180 graus deve haver simetria cilindrica, o orbital p,
também nao é excitado. Portanto, o estado atémico excitado por elétrons que
foram espalhados para 0 ou 180 graus da diregao de incidéncia é constituido
apenas pelo orbital p,, orientado na direcao dos elétrons incidentes. No
centro deste orbital, a densidade de carga P é nula; portanto, Pyn = 0.
Pela equacao (44), isto levaa P, = 1.

Para espalhamento frontal e backward, o parametro Pt = 1, pois, como
discutido no parigrafo acima, o estado excitado é um estado p, puro. Para
angulos intermediarios, os valores de Pt revelam a incoeréncia dos estados
atomicos. Observamos no grafico que esta incoeréncia nao é muito pronun-
ciada.

Analisemos os parametros de Fano e Macek. O parametro Oy_ é propor-
cional ao momento angular transferido (equagao (49)) e portanto seu com-
portamento ja foi analisado nos paragrafos anteriores. O parametro A, é
sempre negativo. Além disso, nota-se que, para angulos de espalhamento
de 0 e 180 graus, o pardmetro de alinhamento Aq vale —1 e Ay, e A1y sho
nulos. Isso pode ser entendido a partir das equacdes (54)-(57). Sabemos
que o estado atomico excitado por colisdes frontal e backward possui sime-
tria cilindrica em relacio & direciao dos elétrons incidentes. Bem, a analise
da polarizacdo da radiagio emitida perpendicularmente ao plano de espa-
lhamento determina completamente o estado no caso da transicio S — P.
Portanto, esta polariza¢ao deve ter a mesma simetria, ou seja, s pode sobre-
viver, para angulos de espalhamento de 0 e 180 graus, a polarizacao linear
segundo a direcdo dos elétrons incidentes. Por (21)-(23), isso implica em
que P, = P; = 0. Além disso, nos paragrafos anteriores mostramos que
o estado atomico excitado para 0 e 180 graus é puro, o que faz com que
(P*)? = P!+ P7 + P} = P? = 1. Para que essas trés condicdes ocorram,
por (54)-(57) devemos ter, além de O;_ = 0, também Ay =0, Ay, =0e
Ao = —1
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Fig. 5 - Comportamento de y para pequenos dngulos



3.2 Transicao S — D

No caso § — D, o parametro Ay se afasta do valor —1 bem menos que
na transigdo S — P. Os valores Ayy = A;, =0e Ay = —1 implicam, por
(54)-(57), que Py = 1/3 para angulos de 0 e 180 graus, o que reflete o fato
de o estado atémico nao ser puro para esses angulos. Note que, nesse caso,
o valor de P, para espalhamento frontal e backward nio depende da energia
dos elétrons incidentes.

3.3 Transicao D — P

Algumas modificagdes importantes sio observadas nos graficos para a
transicao D — P. Esta transicio difere das anteriores pelo fato de que aqui
o estado inicial possui estrutura magnética. Para as energias mais baixas, a
seccao de choque varia muito pouco com o angulo de espalhamento e decresce
com a energia para todos os angulos. Nota-se que a orientacdo L; é menos
pronunciada.

A polarizagao linear P, nao atinge o valor 1 para angulos de espalhamento
de 0 e 180 graus, como ocorria em S — P. Isto acontece porque nesse caso
¢ permitida a excitacio do subestado magnético com m = 0, ver item 2.3.3
(aqui consideramos o eixo de quantizacao perpendicular ao plano de espa-
lhamento). Como a simetria de reflexio do estado P é positiva (mantendo
a do estado isotrépico inicial D), o orbital py nao é excitado pela colisio.
O estado produzido serd entao uma mistura incoerente dos orbitais p, e p,,
resultando numa densidade de carga que em geral nao é nula no centro (figura
4). Assim, Ppyy # 0 e, por (44), P, # 1 para estes angulos.

A figura 6 explica o comportamento de 7 para pequenos angulos de es-
palhamento, de modo anélogo ao que foi feito para a transicao S — P. Para
a energia mais baixa, o angulo de alinhamento parte de -90 graus, com in-
clinagao positiva, e atinge 90 graus para § = 180. Nesta energia, préximo a
0 = 0 a nuvem de carga se alinha com o momentum angular transferido, mas
sua densidade maxima aparece perpendicularmente a essa direcao (a nuvem
de carga possui uma forma discoide). Para 5 eV, 4 parte de -90 e chega a
0 para espalhamento backward. Para as outras energias, vale 0 tanto para
espalhamento frontal como backward. Note que o comportamento para pe-
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Fig. 6 - Comportamento de <y para pequenos dngulos
no caso da deexcitacdo D -> P
Y - quando y(q=0)=0°
Y’ - quando vy (q=0) = -90°




quenos angulos, no caso dessas energias, ¢ oposto ao observado na transicao
S — P, apresentando inclinacio positiva ao invés de negativa. Por uma
explicagao andloga & usada no caso S — P, usando a aproximacio de Born,
vemos que isso acontece quando a energia do elétron espalhado é maior que
a do incidente, ou seja, quando a colisio provoca deexcitagao (figura 6).

Vé-se nos gréaficos também o parametro pg,, necessario para descrever
completamente um estado P proveniente de um estado com estrutura mag-
nética.

O pardmetro P, varia numa faixa bem major que no caso S — P,
mostrando que a deexcitacao ) — P por colisao com elétrons é capaz de pro-
duzir estados mais incoerentes que a excitagao .S — P. Os estados produzidos
apresentam coeréencia maxima para angulos de espalhamento intermediarios.

Na tansicdo D — P, o parAmetro Ay é diferente de —1 para 0 e 180 graus.
Isso vem do fato de que, nesse caso, o parametro P; é diferente de 1, pois
0 estado atomico para esses angulos nao é puro. O valor Asy = 0 ocorre
porque, do mesmo modo que o parametro At representa a contribuicao
da polarizacao linear nas diregoes =™ e y" A, representa a polarizacao
linear nas diregoes z° ¢ y° (figura 2). Quando h& simetria cilindrica, nao
deve haver contribuicao dessa polarizagao, de modo que A2y = 0. Note
que os parametros Ay, Ayy e Oy serao nulos para 0 e 180 graus sempre
que a simetria cilindrica for restituida nestes angulos; ou seja, para o caso
de espalhamento elétron-dtomo, sempre que os feixes eletronico e atomico
incidentes forem nao-polarizados. Vé-se também que os parametros Ay e
Agy assumem apenas valores negativos para quase todas as cnergias.

Ao contrario dos casos S — P e § — D, que possuem o parametro
Ao sempre negativo, o caso ) — P possui Ag quase sempre positivo. Pela
formula (107), isso indica uma pequena populagao do estado com m = () (eixo
de quantizacao paralelo ao feixe eletronico incidente). Isso é compativel, para
energias baixas, com o comportamento de 7 para espalhamentos frontal e
backward. Uma pequena populagdo em m = 0 implica uma maior populacao
em m = %1, que faz com que a densidade de carga fique “achatada” na
direc¢ao do feixe eletronico incidente, produzindo v = 90 graus para § = ()
e 180. As duas energias que apresentam y = 0 para esses angulos (0,276 ¢
0,385 eV) sao justamente as que apresentam Ay negativo.

Para a energia de 5 eV, aparecem nos graficos os resultados teéricos de
Bray e experimentais de Hermann e Hertel. A concordancia com os da-
dos experimentais é major para os resultados de Bray. Interpretamos esta
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diferenca como sendo devida a diferenca no nimero de canais incluidos na
série de canais acoplados: no nosso trabalho, o nimero maximo de termos
foi 14, enquanto Bray incluiu até 49 termos. Esta interpretagdo implica em
que, para a obtengao de uma boa convergéncia, é necessaria a inclusao de
um grande numero de termos na série.

Toda a discussao acima referiu-se aos extremos dos graficos. Para angulos
intermediarios, observa-se uma rica estrutura dos parametros de Hertel e
de Fano e Macek, sensivelmente dependente do angulo de espalhamento e
da energia. A analise dos resultados para angulos muito pequenos e muito
grandes é facilitada pela presenca da simetria cilindrica e da possibilidade
de utilizar a primeira aproximagio de Born. Fora dessas faixas, considera-
¢oes fisicas simples como essas niao sao suficientes. Em ultima analise, os
parametros de Hertel e de Fano e Macek sdo escritos em termos de séries de
ondas parciais com muitos termos, como as amplitudes de espalhamento (eq.
(17)), o que dificulta a sua interpretagao fisica. Na Introducao do Apéndice
D, mostramos que mesmo aspectos marcantes como o comportamento de
L, para angulos pequenos nao pode ser explicado por consideragdes simples
[16], [10], [17], [18]. Nesta faixa, L, apresenta valores positivos e crescentes
para todas as energias e para varios atomos [1]. Isto coloca a analise dos
resultados para angulos intermediarios fora do escopo deste trabalho.

Finalmente, observa-se que as curvas para o caso D — P sao todas mais
simples que para os outros dois casos. Os casos S — P e S — D sao
qualitativamente semelhantes, enquanto o caso ID — P apresenta diferencas
qualitativas marcantes. Observa-se também que a sec¢ao de choque diferen-
cial é bem menos sensivel a variagoes na energia que os parametros de Hertel
e de Fano e Macek.

Na faixa de energias que escolhemos, ocorrem ressonancias para os casos
S — DeD — P[21],[14]. Nao sio observadas, entretanto, variacoes grandes
na dependéncia angular dos parametros de Hertel e de Fano e Macek que
seriam esperadas se a ressonancia tivesse uma infléncia significativa no seu

comportamento. Mesmo que a contribuicao da onda parcial D seja grande,
as outras ondas mascaram seu efeito.

3.4 Conclusao

Procuramos neste trabalho fazer um estudo das informagoes que podem
ser extraidas do processo de colisao elétron-atomo de sédio, através de ex-
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periéncias de coincidéncia elétron-foton. Mostramos como o estado atémico
excitado é influenciado pelas simetrias presentes neste tipo de experiéncia
e como esta influéncia se manifesta nos parametros de Hertel e de Fano e
Macek. Mostramos também as diferengas que aparecem quando os estados
inicial e final apresentam estrutura fina ou nao.
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4 APENDICES

A Parametros de Fano e Macek

Demonstraremos aqui a férmula (24), que mostra a expressao da intensi-
dade da radiacao I, emitida pelos atomos que emergem da colisio, em termos
do estado dos mesmos. Partimos da analise da distribuigao espacial de 1.

A intensidade da radiacio emitida (fluxo de poténcia) no decaimento de
um subestado atémico |L' m’ m)) para outro subestado |L m m,), apés ter
passado por um polarizador ¢ (ou seja, a intensidade da radiacao detectada),
€ proporcional a [(L' m’ m}|é*-7|L m m1)|? [8] (apresentamos aqui apenas os
numeros quanticos relevantes). O operador 7 é o operador transicao dipolar
e o vetor complexo € representa o estado de polarizagio da radiagdo (ver
Apéndice B).

Considere agora o caso de um estado inicial misto incoerente. Sendo p a
matriz densidade que descreve a parte orbital do estado do feixe atomico, a
intensidade da radiagao detectada é [1]:

I'=CTre-7p(e - M) (110)

onde C' é uma constante de proporcionalidade que depende da freqiiéncia da
radiagdo, da distancia do detector ao atomo-fonte e da eficiéncia do detector.
O trago indicado nesta férmula é invariante {rente a uma permutacao ciclica
dos trés operadores entre colchetes, de modo que I pode ser reescrita como:

I=CTrlp @ Al(e 7)) =Trpo) (111)

onde o = (& - F)T(é* -7) é um operador que descreve a acio do detector de
radiacdo (polarizador). O operador (€* - 7) possui elementos de matriz entre
estados orbitais iniciais |L'm/) e finais |L m). O operador o, por sua vez,
possui elementos apenas entre estados iniciais.

Realizaremos agora uma transformagao na expressio (111), a fim de evi-
denciar as contribuicées individuais das radia¢oes com diferentes polarizacoes
e de separar a contribuicio da dinamica do processo de decaimento da con-
tribuicdo da simples geometria do sistema. Primeiramente, exporemos um

breve resumo do formalismo matematico utilizado, que envolve o conceito de
tensor irredutivel.
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A.1 Tensores Irredutiveis e Multipolos de Estado

Colocaremos o numa forma que explore uma eventual simetria de rotacio
do sistema. Para isso, escreveremo-lo em termos de tensores irredutiveis, que
possuem comportamento caracteristico frente a uma operacio de rotagao: as
(2K + 1) componentes de um tensor irredutivel de ordem K se transformam
sob a rotagdo como os (2K + 1) esféricos harménicos de ordem K .

Para a descricio do estado de um sistema quantico caracterizado por
um momento angular, os tensores irredutiveis sdo definidos em termos desta,
quantidade. Representaremos os tensores de ordem K e componentes ) =
—K, =K +1,..,+K por t(L'L')kg. Os indices I’ e I/ referem-se ao es.
tado atomico excitado, antes do decaimento. Como no corpo deste trabalho,
indices com linha se referirao ao estado atémico antes do decaimento e sem
linha ao estado apés o mesmo ou ao estado antes da colisdo com o feixe de
elétrons.

Os tensores irredutiveis t(L’ L) KQ sao definidos pela expressao (referéncia
[2], pag. 88):

_ _ L' - L' I' K SNt

t(L’ L,)I\’Q — ﬁ;nl(—l) V2K +1 ( m —m! —Q |L’7n’)<L' mll
(112)

onde os indices apresentados entre parénteses constituem um simbolo 3.

Os indices K e @ podem assumir valores que satisfagam as relacoes
abaixo:

IL'—L|<K<L+1L (113)
~-K<Q<K (114)

A relagéo (113) traduz a condigao triangular para que o simbolo 37 nao
se anule.

Consideraremos aqui os tensores com J/ — L', que serao representados
por t(L')kq.

Para um sistema quantico caracterizado pelo momento angular I/, sio
definidos tensores irredutiveis com K = 0 a K = 2I'. Esses tensores tém

elementos de matriz entre estados |L" m') e portanto suas matrizes tém di-
mensao 2L’ + 1.
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Daremos como exemplo expressoes para os tensores com K = 0 a 2. De
(112) segue-se que:

7
V2L +1
onde 7 é a matriz identidade. Este tensor é um escalar, ou seja, é invariante
sob uma rotac3o.

Comparando os elementos de matriz dos tensores com K = 1, obtidos

a partir de (112), com os elementos das componentes esféricas do operador
momento angular Lo, L, e L_,, obtemos:

t(L Yoo = (115)

1/2

’ Lo (116)

2L+ 1)L+ 1)L
Os tensores irredutiveis de ordem 1 sio portanto proporcionais as com-

ponentes esféricas do momento angular. De maneira anéloga, com K = 2,
chegamos a:

t(L g =

N, - .

(L)oo = —2(312 — [2 117
(Vo = S2(312 = 1) (117)

/ N2 .
t(L)2341 = ;—2—[(LxLz +L,L,)+ t(LyL, + L,L,)] (118)
/ N2 2 2 . 3
t(L' )9ty = 7[(Lx — Ly) + (L, L, + L,L,)] (119)

onde:
20 1/2

Ny

@R +3)(2L F D@L - 1) (L +1) (120)

Usaremos os tensores irredutiveis para expandir operadores como o em
termos dos mesmos. Qualquer operador linear A de dimensao 2L'+1 pode ser
representado como uma combinagao linear de tensores irredutiveis ¢(L’) .
No caso do presente estudo, o indice L’ se refere a0 momento angular. Re-
presentaremos esta expansio como:

A= 2 i) (t(L)}o) (121)
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As quantidades (1(L')rg) sao os cocficientes da expansao, chamados mul-
tipolos de estado.

A expressao inversa, que fornece os multipolos de estado em termos do
operador A, é [2]:

(ML) ko) = Tr{A t(L") ko] (122)

Esta equagao, para o caso A = p, explica o porqué de se usar, para os
multipolos de estado, a mesma notagao que a tradicionalmente usada para
valor médio. Desta equacao e de (115) segue que:

Tr(A)

(k) = 2k

(123)

Para determinar a expresséo dos outros (t(L’)}L\.»Q), partimos da seguinte
identidade para A:

A= 3 (LI'w|AIL' m")|L’ m/) (L' m/| (124)

O operador |L' m/)(L' m/| presente em (124) pode ser escrito em termos

dos tensores irredutiveis invertendo-se a relagao (112), com o auxilio das
relagoes de ortogonalidade dos simbolos 3 7, resultando em:

I ! 7
Vo m’l:Z(—l)L‘m'\/QK—kl(é, LK )t(L’),‘-Q (125)

o -m' —Q
Substituindo em (124), obtemos:

mim!

A:Z[D_l)v—mfm( v )

o m' —m' —Q

(L' ' AL /)] (L) ko (126)

Comparando esta expressio com a expansao (121), temos, para (t(]/)}:rQ):

<f(L,)LQ> _ mz;nl(_l)L'~ﬁl'\/ 2K +1 ( Té),,' _I;;,Ll f‘é ) (L’ ﬁ’L’IAIL’ ml>
(127)
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O operador A pode ser por exemplo a matriz densidade p que descreve
o estado do feixe atémico no nosso presente estudo. A matriz p é comple-
tamente determinada pelo conjunto dos multipolos de estado que entram na

expansao (121). Portanto, esse conjunto determina completamente o estado
do feixe.

Agora usaremos as expressoes (121) e (127) para explorar as simetrias de
rotacao do sistema aplicando-as na equagao (111).

A.2 Expressao para a Intensidade da Radiacao Emi-
tida

Aplicando a equacio (121) para o operador o, obtemos:
g = Zt(L,)KQSKQ (128)
KQ

onde definimos Syg = (t(L’);[\,—Q). Como o = (&*- F)J[(é* - 7), Skq descreve
o polarizador presente no detector de radiacao, caracterizado por é. Substi-
tuindo essa equacio em (111), temos:

I'=CTr(po) = C 3 Tr[p t(L"ko)Skg = (129)
KQ

= O Y Trlp t(L) o] Sieq =
KQ

= C Z(t(L')L-Q)ZSKQ
KQ

onde (t(L')}L\-Q)a sao os multipolos de estado correspondentes & matriz densi-
dade atomica p.

Os multipolos de estado Skq séo, segundo (127):

o ' ' -
Sk = Y (=¥ \/21(+1(€, LK )(L’m’lal.L’m’) (130)

m! m/! m' —m/ _Q

O elemento de matriz (L' m'|a|L' m'), que aparece nesta relacio, é:
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(L mlo|Lm) = (L wl(e -7 o0 m
= (U AL m)(L mlet - AL'm) (131

m

A fim de explorar eventuais propriedades de simetria de rotacio do sis-
tema, representaremos esta, quantidade em termos das componentes esféricas
dos vetores ¢ e 7. Assim, escrevemos:

N>
Il

1
3 a8, (132)
g=-1

1
F= Z oty (133)

9=-1
onde a, e r, sdo as componentes esféricas de ¢ e T, € & e ) 530 0s versores cor-
respondentes. As componentes rq 840 proporcionais aos harménicos esféricos
de ordem 1, como se pode ver escrevendo-se ambos em coordenadas esféricas

(r,0,6):

re = I/ vy (134)

Com estes resultados, e mais a expressao do produto escalar em termos

de componentes esféricas (ref. [20], pag. 81), o elemento de matriz de o
torna-se:

4 ,
(L' m|o]L/ m'y = R ¥ ?”(—1)(#0 alay
mqq’
(L [Y7O|L ) (L m| Yy | Lty (135)

onde R contém as integrais radiais.

Agora passamos a separacio em dois fatores entre a dinamica do processo
de coliséo e a geometria do sistema, Para isso usamos o teorema de Wigner-
Eckart (ref. [20], pag. 77). Dado um tensor 7 de ordem K o componentes

Tk q, relativos a um sistema, quantico com momento angular J, este teorema
pode ser resumido pela relacao:
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J K J

(o J m|Tkqla’ J' m') = (=1)""™(a J||TH)||o/ J') ( g ) (136)

Iiste teorema explicita, para um elemento de matriz de um operador, a
sua dependéncia em m e m’. Q simbolo 37, que contém essa dependéncia,
€ uma contribui¢do apenas da geometria do sistemna. Portanto, o simbolo
(o JIT®)|’ J'), chamado elemento de matriz reduzido de TE) contém
a contribuigao da dindmica do processo de colisio e independe dos ntimeros
quanticos magnéticos.

Aqui, por causa do acoplamento LS, o momento angular orbital se con-
serva separadamente e podemos substituir J por L e incorporar o nimero
quantico S ao indice a, que daqui para a frente nao mais serd escrito explici-
tamente. Aplicando o Teorema de Wigner-Eckart aos esféricos harmonicos
Yy’ presentes em (135), obtemos:

! =7

-q’ [ENAY L —m - * L 1 L, .
(L Y7Ly = (=1)Fm(Lf|y )| L) (_m e ) (137)

(LmlY7L m) = (=1L |V L m)

L'—m'4q/ 11 (1) * L 1 L .
= (=1) (LYHL) : (138)

—-m q m

Substituindo estas expressdes em (135) e o resultado em (130), obtemos
para Sgiq:

4 1 e ’
SI\"Q — _WR Z (_1)m+m+L+m+q+1(2[(+])1/2|<Llly(1)“Ll>l2

3 ! 7! !
7¢'mm'm
. L | B A L' 1 L L K
gy ( -m —q m ) ( -m' g m ) ( m' —m! —Q( 39)
A equagao acima pode ser simplificada usando-se as propriedades de sime-

tria e a férmula para contracio dos simbolos 3j (vef. [20], pag. 69). O
resultado é:
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Skg = 4,;]2](],|IY(1)||LI>,2(_1)1+L'{

K L' U/
L 1 1

Z\/2K+1(—1)‘+"'(1 L K)(a;aq,) (140)

pp 9 —¢ @

Nesta expressao, as quantidades aza, podem ser vistas como os elementos
da matriz densidade que descreve o estado de polariza¢éo do feixe de radiacio
emitida no decaimento: se identificarmos cada um dos trés kets I1), [0) e
| — 1) com os estados de polarizacdo correspondentes aos vetores €1, €p € €_q,
o estado |€) descrito pela equacao (132) ser4 escrito como:

1

€) = Z aql‘l> (141)

9=-1

A matriz densidade de dimensio trés que descreve este estado (puro) sera:

P = &) (142)

e seus elementos serio:

(Ps)oqr = aqay (143)

Posto isso, a soma em ¢ e q' na expressio (140) descreve um multipolo

de estado, como se pode ver comparando-a com a expressio (130). Os e-
lementos de matriz de o em (130) correspondem as quantidades agay, em
(140), ou seja, aos elementos de (ps). Esses multipolos portanto descrevem
a matriz densidade do estado de polarizacao do féton. Sendo a matriz Py

de dimensao trés, usamos tensores irredutfveis de ordem 1 para expandi-la,
como na equagao (121):

=3 H(1)ro(t() o) (144)
NQ

onde, por (127), com A = Py

Wkads = ke (11K Yy
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Em termos de (1(1)xg)y, os multipolos Sk em (110) sao escritos como:

L ar e K LI
o = RGO Y Gt o), an

Esta expressao para Skg deve ser substituida na equagao (130), que
fornece a intensidade luminosa. O resultado é:

47 7 * Sk !/ ! K L
1= € TR UL LY Wl 1)+ { L1 }
KQ - 7

(t(Dr—q)y (147)

Usaremos, para seguir a notacao de Andersen et al.[1], ao invés dos multi-

polos de estado (¢(L)xq), os chamados multipolos de estado reais (T(L)xq4),
definidos por:

(T(L)ko) = % (148)
(T(L)kay) = y%(_1)QW%ﬁm><i(L)L"*Q>* (149)
e = é_ﬁ(-1)Q<t<L>%?h};(z)<z(L)lr,-Qr (150)
onde:
Vi) 2""(21§; 1)1/2 [(2fi ;(1;'—);)!}”2 S s

Exemplos de expressoes dos multipolos reais sio dados abaixo:
(T'(L)oo) = 1 (

(T(L)10) = (L) (153
(I'(L)20) = (317 - L?) (
(T(L)224) = (V3(L2 - L2)) (
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(T(L)2z-) = (V3(Ly Ly + L, L)) (156)

Escrita em termos dos (T'(L)xo4), a intensidade emitida I possui a forma
abaixo:

I = CR Y (~)(T(L)kqs)a V1)

K@+
KU, e
{54V ammeavon) (157)

onde (—1)¢ é igual a 1 para os termos em (J+ e para o termo em Q+ = 0,
e igual a —1 para os termos em Q—. Os fatores (L)Y W]|ILY? e (—1)+L
foram incorporados & constante C.

O termo da somatéria acima correspondente a K = 0 é composto de
médias de escalares (ver eq. (152)) e por isso nao depende das coordenadas
angulares de que depende a intensidade I. Por (123), ele é proporcional a
Tr(p), ou seja, a seccao de choque diferencial ¢. Portanto, sua contribuicao
a distribuicdo de I resume-se em expandi-la ou contrai-la homogeneamente.
Por outro lado, numa experiéncia de coincidéncia, o estado dos atomos ex-
citados, antes do decaimento, é determinado pela observacao da anisotropia
da radiacao emitida (distribui¢io angular ou estado de polarizacao). Por
isso, colocaremos os coeficientes de (T'(L")oo) em evidéncia na somatéria e os
incorporaremos & constante (.

Definindo ainda:

K L' I’
) V("")(L’)V("")(l) L 1 1
v = (—1 K >
L 1 1
e:
SIt'Qi:<T(1);[\’Qi>} ; Tl\"Q:i::<T(L’);r\"Qi>a (159)
teremos:
I=C Z (“1)1{+591x'Tlx’Qi'91t'Qi (160)
KQ+
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Esta equacgao expressa a intensidade I da radiacao emitida no decaimento
dos atomos do feixe emergente da colisdo em termos dos multipolos de es-

tado que descrevem o estado do feixe atomico (Txg+) e dos {6tons (S}L\.—Qi).

As informacoes sobre o processo de colisdo estdo contidas em Txqy+. SLQ&:
descreve o detector de radiagdo. Os fatores g compreendem os aspectos
geométricos do sistema.

Os fotons detectados podem ser descritos equivalentemente pela sua ma-

triz densidade py, pelos multipolos de estado SLQi ou pelos parametros de
Stokes do detector PP, PP e PP. Para explicitar a dependéncia de I com a
polarizagao do detector, escreveremo-la em termos dos parametros de Stokes.
Usaremos o sistema de coordenadas do detector, segundo o qual o eixo z é
paralelo a dire¢ao de propagacdo do féton emitido (z // Ef) Nesse sistema,
ag = 0, pois nao ha polarizagao ao longo da direcdo de propagacao da ra-
diagao (ver eq. (132)).

As intensidades de radiagdo que aparecem nas expressoes de PP, PP e
PP (21)-(23) podem ser calculadas a partir da férmula (171) do Apéndice
B. Com a equag&o (132), obtemos a expressao dos parametros de Stokes em

fungao dos a,. Invertendo essa relagao, encontramos os elementos aqa;[, em
funcao desses parametros. O resultado é:
i 1-PP 0 —PP+iPpP
pr == 0 0 0 (161)
—PP —PP 0 1+ PP

Substituindo os elementos de p; na equacgao (145), obtemos, para os SIT(Q:

sh=1 (162)

st — _pp (163)
sl = (164)
sl = —v3pP (165)
Sl = —v3pP (166)

Os outros multipolos sao todos nulos.
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Utilizando estas expressoes na equagao (160), chegamos a:

I =C(1+ g2 — Pngz\/gTzu — 1’21792\/5'1'22_ + Pngl Tio) (167)

Escreveremos I em termos dos parametros de Fano ¢ Macek ao invés dos
Trg+. Os parametros de Fano e Macek no sistema do detector sao definidos
pelas equacoes (25)-(27). Em termos desses parametros, (167) fica:

I = C'[l -+ L/(L/ + l)(QQAo - 3P1Dng2+ - 3P2Dg2A2_ + P3DglO())] (168)

Esta é a equagio a qual queriamos chegar. Ela expressa a intensidade
da radiacio emitida pelo decaimento dos atomos que emergem da colisao
em termos de quatro parametros, que sao definidos a partir do estado desses
4tomos antes do decaimento (eq. 25-28). Esses parametros podem ser usados
para descrever o estado atémico e a sua determinagao pode ser feita pela
analise da polarizacio da radiagdo emitida no decaimento.

Sé aparecem nesta equagao multipolos atomicos até de ordem 2 porque a

matriz p; tem dimenséo 3, o que faz com que todos os S}L\’Q;t com K > 2 sejam
nulos. Isso acontece porque essa matriz s6 descreve o estado de polarizagao
da radiagao.

Como esse estado de polarizacio pode ser completamente caracterizado
por trés parametros, podemos extrair da analise da radiagao emitida no de-
caimento um total de 4 parametros (3 devido a polarizacao e 1 devido a
intensidade). Por isso aparecem apenas quatro termos em (24) (fora o termo
independente ‘1’, que aparece devido a fatoragao da secgao de choque dife-
rencial o, segundo a discussio que se segue a equagao (157)). Por permitir
a determinacio de apenas 4 quantidades, a anélise da radiagao emitida pelo
decaimento através da técnica de concidéncia elétron-foton em geral nao ¢
capaz de determinar completamente o estado do atomo excitado.
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B Polarizacao de um Feixe de Radiagao

A determinacao experimental por coincidéncia do estado do feixe atomico
envolve a observacio da radiacéo emitida no seu decaimento. O estado do
feixe é relacionado a radiacio detectada pelo estado de polarizagao da mesma.
Neste apéndice, apresentaremos uma descrigao do estado de polarizagao da
radiagio através do vetor polarizagio e dos parametros de Stokes.

A polarizacio de um feixe de radiagio eletromagnética totalmente pola-
rizado é caracterizada pelo vetor de polarizacido complexo €. Este vetor da a
direcéo do campo elétrico da radiagdo em sua forma complexa:

E =1L, (169)

onde E, é a amplitude do campo.
A intensidade da radiacio é proporcional ao quadrado do médulo do
campo elétrico e, por isso, podemos considerar uma fase arbitraria em ¢, na
medida em que estamos interessados somente nessa grandeza. Esta condigao,

acrescida da normalizagao |€] = 1, nos permite escrever o vetor de polarizacao
como:

¢ = cos B + €' sin B9 (170)

A radiacio com polarizagio ¢ pode portanto ser caracterizada por dois
parametros reais: 8 e §. A condigao # = 0, por exemplo, produz polarizagao
linear segundo a dire¢ao £. A polarizagao circular a direita (esquerda) requer
B =rm/4eé=+(—)r/2. Valores diferentes de # e é produzem polarizagao
eliptica.

Quando um feixe de radiagao de polarizagao € passa por um polarizador
de polarizacao ¢, que basicamente constitui o detector de polarizacdo, a

intensidade I7 da radiacao que dele emerge se relaciona com a intensidade /
da radiac¢ao incidente por:

Ir=1

e P2 (171)
Esses resultados sao vélidos para a radiacao totalmente polarizada. Um
feixe de radiacio parcialmente polarizado pode ser decomposto em uma parte

polarizada e uma nao-polarizada: I = Ip + Inyp. Isso permite caracterizar
seu estado de polarizacao completamente por trés parametros: dois devido
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a parte polarizada e mais um que corresponde a intensidade da parte nao-
polarizada. Usamos neste trabalho os parametros de Stokes, denotados por
Py, P, e P5, e definidos pelas equagdes (21)-(23), que tém relagao direta com
as quantidades mensuraveis 1(6).

Finalmente, exporemos aqui o seguinte resultado, que usamos no corpo
deste trabalho: sejam I e I, as intensidades das radiacdes que atravessam
dois polarizadores ortogonais €; e €, respectivamente (duas polarizacdes €;
e €, sao ortogonais entre si se e sO se € - é; = 0). A sua soma é igual a
intensidade da radiacao incidente nos polarizadores:

I=hL+1 (172)

Fsta relacao subsiste para radiacdes completa ou parcialmente polariza-
das.

Podemos notar, nas férmulas (21)-(23), que em cada P; entram pares de
polarizagoes ortogonais. Partindo dessas equagoes, podemos escrever:

I=IP=1)+1(P=-1) (173)
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C Simetria

Neste apéndice, apresentaremos um estudo das duas simetrias usadas
neste trabalho: a simetria de reflexao no plano de espalhamento e a de in-
versdo temporal. Chegaremos as expressdes (61) e (108), que mostram o
efeito dessas simetrias sobre as amplitudes de espalhamento.

C.1 Simetria de Inversao Temporal

O operador inversao temporal T' é definido pelas seguintes relagoes:

TFT™' =7
TpT' = —p (174)
TIT™ = ~J

onde ¥, p e J representam, respectivamente, os vetores posi¢ao, momento
linear e momento angular. As relagoes acima definem T' em termos de sua
acao sobre os trés operadores.

A autofuncao chamada inversa temporal, denotada por (7,t), é encon-
trada a partir da autofungao original ¥(7,t) aplicando-se o operador T e
trocando-se o sinal do tempo ¢:

B(F, 1) = T(F, 1) (175)
Pode-se mostrar que o operador T ¢é antiunitério [19)].
A afirmacdo de que um sistema quantico possui simetria de nversdo
temporal significa que, se ¥(7,t) é solucao da equagao de Schrédinger

. L0 .
HOp(#, 1) = ihap (7, 1) (176)

entdo a inversa temporal também o é, com o mesmo hamiltoniano H.
Deduziremos agora uma relagao simples entre a autofunc¢ao (7, ¢) e sua
inversa temporal (7, t).
A fungao (7, t) é autofuncio dos mesmos operadores que (7, t), sé que
com alguns autovalores alterados (o autovalor do hamiltoniano, entretanto,
continua o mesmo, pois esse operador é por hipotese independente do tempo).
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Portanto, as duas fun¢oes devem diferir apenas por uma constante. Se pre-
sumirmos que ambas estao normalizadas, essa constante se resumira a um
fator de fase. Como a dependéncia na energia total do sistema se resume
também a um fator de fase, podemos escrever, sobre as solu¢oes da equagao
de Schrodinger independente do tempo ¢,(7):

qga(F) = T'¢a(r) = Naga(T) (177)
onde a representa o conjunto dos niimeros quanticos necessarios para identi-
ficar ¢, @ o conjunto dos niimeros quanticos alterados pela inversao temporal
e 1, € o fator de fase.

Procedamos agora a avaliar n,. Utilizaremos os operadores J; e J_,
definidos por:

Jy =J, £ J, (178)

Esses operadores se transformam da seguinte maneira sob a operagao de
inversdo temporal (ver definigao 174):

TJ:T ' = —J; (179)

Considere primeiramente um sistema quéantico genérico caracterizado pelo
seu momento angular total J e encontrando-se no estado descrito por |aJm),
com « denotando o conjunto dos outros nimeros quanticos necessarios para
caracterizar completamente esse estado. A acido de Ji sobre esse autovetor
equivale a elevar ou abaixar de uma unidade o ntmero quantico m:

JiIaJm>:\/(JIFm)(J:!:m—{—l)|aJm:i:l) (180)

Considere a equagao para J_. Aplicando o operador 1" nos dois membros,
obtemos:

TI.T'TaJm) = \/(J +m)(J —m+ D)TaJ m—1) (181)
Usando (177), (179) e depois (180):

—%Jm\/(J —m)(J+m+1l)laJm+1) =
= \/(J +m)(j—m+ e gmala m=T) (182)
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O conjunto de niimeros quanticos inclui os momentos lineares do (ilétron
incidente, k;. A operacio de inversao temporal o transforma em —ky, que
aparece em d.

Da equagao (182) obtemos:

m=—m (183)
e:
NaJm = —NaJm-1 (184)
o que implica em:
Nadm = (—l)mnaJ (185)

onde 1,y compreende a dependéncia da fase nos ndmeros quanticos a e J.
Esta dependéncia é arbitraria e a escolheremos de modo que:

Raam = (1) (186)

Fsta escolha tem a vantagem de evitar que aparecam expoentes fra-
cionarios sobre o nimero —1.

A relacio entre uma autofungao ¢ e sua inversa temporal ¢ é portanto
dada pela equagio (177), com a fase dada por (186).

O estado do sistema elétron-atomo no qual ocorre o fenomeno de colisao
estudado neste trabalho é descrito, de acordo com o acoplamento LS e pela
hipétese de Percival-Seaton, pelas autofungoes:

|a L S1 M ™My S92 mg,EiEj> =

= |aL L m, E,'Ef) ® |a1 8y My, EJC}) ® |012 89 Mg, E{Ef) (187)

Esse ket descreve os estados que compdem a mistura incoerente que carac-
teriza o estado misto do sistema. A experiéncia de coincidéncia discriminara
o numero quantico L e o momento l?,r.

Clomo os momentos angulares L, s; e s; se conservam separadamente,
cada um desses trés kets em que as autofuncoes podem ser decompostas

transforma-se sob a inversio temporal segundo a mesma teoria exposta aci-
ma. Portanto:
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T|a L S1 M My 59 My, E‘l];:f> — (__l)L+m+sl+m1+52+m2
o Loy —m —my sy —mg, —ky — k) (188)

Esta é a relagao entre uma autofuncao e sua inversa temporal no caso da
validade do acoplamento LS e da hipétese de Percival-Seaton.

Nota-se que a agdo do operador inversio temporal troca de sinal os
numeros quanticos magnéticos e acrescenta uma fase de 0 ou 180 graus nas
autofungoes, dependendo se o expoente sobre —1 for par ou impar.

A partir da transformacio das autofungodes (188), mostraremos como as
amplitudes de espalhamento se transformam sob a, inversdo temporal. Par-
timos da matriz S que descreve o processo de colisdao e que possui como
elementos [19]:

Sri= (83 16%) (189)

Nesta expressao, ¢ indica nao apenas a func¢io de onda correspondente
aos feixes espalhados, mas a soma das fungées correspondentes aos feixes in-
cidentes e espalhados. E esta funcéo que é solucio da equacio de Schrodinger
(176). A onda espalhada, no limite ¢ — 0, € uma onda esférica divergente do
centro espalhador. A funcio ¢§C:) corresponde a uma onda incidente esférica

mais uma onda espalhada com a forma da onda incidente original, mas com
momento k;. O indice (+) em ¢§€+) serve apenas para contrapor esta [uncao
: v

a qﬁ(: ),

k’f

A matriz S relaciona o estado incidente com a onda total (incidente +
espalhada). Sua relagio com a matriz 7 é:

Ti=Spi— b4 (190)

Sendo T anti-unitério, podemos escrever:

s = (TODITS5)) = ninpp L1 = rnssi; (191)

Pelas equagoes (190) e (191), encontramos a relagio entre a matriz T e
sua inversa temporal:

Ty =ninsT;5 (192)

72



Substituindo a fase de (188) em (192) e expressando explicitamente as
autofuncoes nos elementos de T, obtemos:

(o' L' sym'misy; my|Tla L sy m my s my) = (_1)L+L‘+m+m’

(&L sy —m —my sy —mg|T|& L' sy — m' —mj s —my) (193)

As amplitudes de espalhamento sao definidas como os elementos da matriz

T:

m'm

) mllm;m]m(l;,-, k}) = ('L’ sym'misy my|T e L sy mmy s, ma) (194)

A amplitude fm™ i mama corresponde ao processo de excitagao |m m, ma)

— |m/ m{ my). Por (193) e (194), a agéo do operador T sobre as amplitudes
de espalhamento é:

T (i ) = (1) f2 (kg —k:)  (195)

—mq1 —moy —m1 ——m2
m m m
Como na secgao 2.1, usaremos a amphtude fmm mi, 5 ms A0 invésde [0 s
Essa notacao é simplificada para f '8} ao levarmos em conta a conservagao
do spin total e a aproximagao nao-relativistica.

Substituindo (14) em (195) e utilizando a relagao de ortogonalidade dos
coeficientes de Clebsch-Gordon, temos:

fﬁf’)vn(]”:;’ ]”_}) = ( l)L+L’+m+m f—(—m —m’( k_}’ _k_:;) (]96)

Fsta é a expressio que relaciona a amplitude de espalhamento da transi-
¢ao inversa com a da transi¢do direta. A relagao entre as duas ampltudes é
a troca de sinal dos niimeros quanticos magnéticos, a troca de kf por —ki e
vice-versa e a fase de 0 ou 180 graus devido ao expoente de —1.

C.2 Simetria de Reflexao no Plano de Espalhamento

Para mostrarmos como as amplitudes de espalhamento se transformam
frente & acio da reflexdao no plano de espalhamento, consideramos esse o-
perador como o produto de duas transformagoes: a inversao espacial 7 e a
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rotacao de 7 radianos ao redor do eixo perpendicular ao plano de espalha-
mento. Escrevemos:
R=TIR,(m) (197)

Consideremos o estado do sistema representado pelo produto externo en-
tre os estados orbital e de spin do atomo e de spin do elétron, como na
equacao (187).

A agao da rotagdo R, sobre o estado orbital |ay, L m, Eiﬁf) é:

Ry(m)lar L m, kik) = (=)™ ag, L —m,—k; — k) (198)

Esta relacao pode ser demonstrada diretamente através da defini¢do dos
esféricos harmonicos. Note que, além da fase de 0 ou 180 graus, o sinal do
numero quantico m é trocado, bem como as dlregoes de k; e kf

A acao da inversio espacial sobre |af, L m, k,kf)
Tlog, L m, kiks) = (=1 |ay Lm, —k; — k;) (199)
A fase (—1) é a paridade do estado. A agao de R = IR,(r) é, portanto:

Rlay, L m, Eiﬁf) =(—1)"a, L —m, Eigf) (200)

A agao de R sobre os outros estados do produto interno (187) é

Rl(l’l S Tnl,];ilzf> = (—.l)sl_m] |a1 81 — ml,l:",-l:;f> (201)
Rlag So My, Ei];f> = (—1)52"m2|a2 SS9 — Mg, g{Ef) (202)

Pelas ultimas trés equagoese por (187), temos, para o estado do sistema
elétron-atomo:

Rla L sy m my 59 my, EiEf) = (=1)™(—1)" "™ (=1)%2"™ x
X|lo L sy —m —my sy —my, E,‘l_i;f) (203)

Esta equag@o mostra a agao do operador reflexao no plano de espalha-
mento R sobre as autofung¢oes do sistema. A reflexao troca o sinal de todos
os nimeros quanticos magnéticos e acresce uma fase de 0 ou 180 graus.
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Daqui para a frente o raciocinio serd analogo ao do caso da inversao
temporal. Supomos que o hamiltoniano seja invariante frente a uma operagao
de reflexao no plano de espalhamento, o que implica que as matrizes S e T
também o sejam. Portanto:

o' L' sym'mso mb|T|a L 81 m my s, my) =
1 2

= (a'L' sym'mfsy my|RT R~ | L sy m my sy my) (204)

ou:

('L’ sym'misy my|T | L sy m my 83 ma) =

= (—l)m"'ml(a'[/ sp —m' —misy —mh|Tla L sy —m —my 55 —my)

(205)

As amplitudes de espalhamento, definidas como os elementos da matriz
7T (equagao (194)), satisfazem portanto a relagao:

m'm _ m+m’f——m’—m (
Jmimimimy T (—_1) —m}—mb—mi—my 206)

. ~ . ’
Como no caso da inversiao temporal, usaremos as amplitudes fI'™

s’ ml s m,

. ’ 1 ~ .
ao invés de f:T,Zl;"II;’:é’HIIWZ e, por causa da conservagao do spin total e da apro-

ximagao nao-relativistica, reduziremos a notagao para f'r(:’)m' Teremos:

fr(rf’)m = (_1)7n+m'f£37)nl_m (207)

Esta é a equacao que traduz a simetria de reflexao no plano de espalha-
mento. A agao desse operador nas amplitudes acrescenta uma fase de 0 ou
180 graus e troca o sinal dos nimeros quanticos magnéticos.



D O Grupo Cy, de uma Experiéncia de Co-
incidéncia
D.1 Introducgao

A interpretacio fisica simples dos parametros de alinhamento e orientacao
de Hertel e a possibilidade de medigao direta dessas grandezas facilita a ob-
servacio de fendomenos fisicos envolvidos no processo de colisao. Um desses
fendmenos é o comportamento do parametro (L,) para pequenos angulos de
espalhamento. Nessa faixa, esse parametro cresce a partir do zero, apre-
sentando sempre valores positivos para colisoes com atomos bem diferentes,
como o hélio, o sédio, o nednio e o argonio. Compare-se, por exemplo, os
resultados para o hélio de Hollywood et al. {12], para o sodio de Hermann et
al. [11] e para nednio e argonio de Khakoo et al. [15].

Fsse comportamento pode ser compreendido a principio através da equa-
¢éo (41) e do formalismo tedrico do fendmeno de colisao. Entretanto, esse pro-
cedimento é dificultado pela grande complexidade das equagoes usadas, que
envolvem expressoes em termos de séries infinitas (por exemplo, séries de on-
das parciais para a representagao das amplitudes de espalhamento). Isso faz
com que equagdes como (41) tornem-se de dificil visualizagao fenomenologica.
Tentativas de compreender o comportamento de (L,) para angulos de es-
palhamento préximos de zero foram feitas por Kohmoto e Fano [16] e por
Hermann e Hertel [10], através da analise da expressdo de (Ly) em termos
de ondas parciais.

A extracio de interpretagoes fisicas a partir das equagoes que envolvem
séries de ondas parciais torna-se mais direta se as expressoes forem escritas de
modo a conter o maximo de contribui¢ao as amplitudes de espalhamento num
nimero minimo de termos. Isto pode ser feito explorando-se as propriedades
de simetria do sistema elétron-atomo e escolhendo-se convenientemente o
sistema de coordenadas. Podemos citar tentativas nessa dire¢do para explicar
o comportamento de (L,) feitas por Andersen et al. (1988) [1], por Hertel e
colaboradores [10], [1] e por Lee e Fano [17],{18].

Andersen et al. (1988) utilizaram para representar as fungdes de onda
atomicas a base molecular, constituida, no caso de orbitais P, pelos esta-
dos |pz), |py) € |p:). Nessa base, varios elementos da matriz densidade do
estado eletrénico do atomo se anulam, tornando mais simples a descrigao
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do fenémeno de colisao. Um efeito semelhante é produzido pelo sistema de
coordenadas natural, utilizado por Hertel e colaboradores e no qual o eixo
de quantizagdo z é escolhido perpendicularmente ao plano de espalhamento.

Lee e Fano investigaram as propriedades de simetria do sistema elétron-
atomo ao invés de se aterem a escolha de um sistema de coordenadas. Es-
creveram as expressoes da sec¢do de choque e da orientagao em termos de
séries de ondas parciais de modo a explorar as simetrias do sistema, com o
intuito de entender o comportamento de (L,) em angulos de espalhamento
pequenos. Os autores descobriram, na dinamica do processo de colisdo, um
grupo de simetria isomoérfico ao grupo pontual C,,. Usando esse grupo,
definiram novos niimeros quanticos que exploram as simetrias, a fim de evi-
denciar o comportamento dos varios termos da série de ondas parciais diante
das operagdes do grupo.

O grupo de Lee e Fano é um grupo dinamico de dificil visualizagéo fisica.
Neste apéndice, apresentaremos um grupo de simetria geométrico, também
isomérfico a Cy,, que possui interpretagio fisica simples e que vale para qual-
quer experiéncia de espalhamento elétron-atomo do tipo coincidéncia elétron-
féton que tenha simetria de reflexdo no plano de espalhamento e na qual os
feixes incidentes de elétrons e de 4tomos sejam néo-polarizados. As simetrias
envolvidas sao a reflexao no plano de espalhamento R e a inversio temporal
T'. Juntamente com a sua composi¢io TR e com a operacio identidade I,
elas constituem um grupo isomérfico a Cy,. Os autovetores comuns aos qua-
tro operadores constituem a base de amplitudes de espalhamento que explora
a0 maximo as propriedades de simetria do sistema. Mostraremos que essa

base corresponde, no caso de um estado excitado P, a base molecular citada
em Andersen et al.

4.2 A Simetria Cy, de Lee e Fano

Exporemos neste item um breve resumo da teoria de Lee e Fano, para a
seguir apresentarmos o grupo de simetria geométrico.

O estudo de Lee e Fano baseou-se na anélise de simetrias dinimicas pre-
sentes nas expressoes da secgdo de choque diferencial e da orientagio (L,) em
termos de ondas parciais. Mostramos abaixo um esboco da derivacio da ex-
pressao para a secgao de choque em ondas parciais que os autores utilizaram
para mostrar a simetria C5,. A demonstragio completa estd em ref. [16] e
segue uma linha ligeiramente diferente.
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Considere uma experiéncia de espalhamento elétron-atomo com técnica de
coincidéncia, onde representamos por L e L’ os momentos angulares orbitais
inicial e final do atomo, respectivamente, e m e por m' seus niimeros quanticos
magnéticos. A sec¢do de choque diferencial do/d} pode ser expressa pela
soma:

Z |t |? (208)
m,m/!
onde fpim sdo as amplitudes de espalhamento correspondentes aos subesta-
dos magnéticos m e m’. Os momentos lineares dos elétrons incidentes e
espalhados sdo, respectivamente, k; e ky. Esta férmula representa do/df
como a soma das segdes de choque | f,im |? individuais correspondentes a cada
subestado magnético. Nesta expressdao nao estd incluido o spin do sistema:
ha uma funcéo do/d} para cada spin total s.
Para colocarmos esta equagdo numa forma que evidencie as simetrias
observadas por Lee e Fano, representamos as amplitudes de espalhamento
como uma série de ondas parciais, ou seja, por uma série das autofuncdes do

momento angular orbital, representadas pelos harménicos esféricos Y;™(8, ¢)
(ver eq. (17), secgdo 2.1):

1/2
Fms(8,0) = [ =) ST itF-11 4 )12
kzkf I

Corom” Coumym® Tig Y™ (6,0) (209)

Aqui, [ representa o momento angular orbital do elétron incidente e 9 é
o angulo entre a :liregdo dos feixes de elétrons incidente e espalhado (angulo
de espalhamento). Atemo-nos apenas & distribuicio das amplitudes no plano
de espalhamento (¢ = 0). As quantidades 7;; sio os elementos da matriz T,
que relaciona os estados do sistema anterior e posterior 3 colisio:

by =Ty (210)

Na equagao (209), toda a dindmica do processo de colisio esta contido nos
elementos de matriz 7;;. Os coeficientes de Clebsch-Gordon, os harmonicos
esféricos e os outros coeficientes refletem apenas a geometria do sistema.
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Os harmonicos esféricos, que constituem as “ondas parciais”, contém a de-
pendéncia angular da amplitude de espalhamento.
Substituindo (209) em (208), obteremos uma expressao do tipo:

T3 Aol (211)
m,m
onde C, ¢ um coeficiente numérico que depende dos varios ndmeros quanticos
envolvidos e que contém os coeficientes de Clebsch-Gordon, e A(6) contém a
dependéncia angular da seccio de choque e inclui produtos dos harménicos
esféricos provindos de (209). Esses produtos podem ser expressos por uma
serie de harmonicos esféricos simples pela férmula, [13]:

I 140 K (21+ 1)(21, + 1) 1/2
Y™(6,0)Y; (6,0) = [ ( }
l I k‘:%.:.lll Q:‘Z—I\" 477(21‘ + ]_)

Cogs Crmrs Yi2(0,0) (212)

Lee e Fano representaram os elementos de matriz 7;¢ em termos de estados

diagonais em j;, o momento angular transferido do elétron para o atomo
durante a coliszo:

=L —L=0-1 (213)
As regras de selegao impdem que |7;] = 1 ou 0.
A simetria resultante desta representacao permitiu eliminar a soma em m

e m’. Com isto e mais a relacao (212), a expressio para a secgao de choque
fica:

do
aa ;Bk(m 1121‘:17 CKBS{"Sﬁ (214)

Aqui usamos os elementos da,.matriz S, dados por §y; = &4 — T4i. As
fungdes By (#) contém a dependéncia angular da sec¢ao de choque e os Cp

sao coeficientes numéricos. A equacio com as expressoes de Bi(60) e Cs pode
ser vista nas expressoes (11) e (12) de ref. [17].

A secado de choque acima est4 escrita em termos de produtos dos elementos

da matriz S do tipo S;f-Sﬁ. Os autores mostraram, através da analise das
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condi¢oes de anulamento dos coeficientes de Clebsch-Gordon [17], que os
indices que produzem termos nao-nulos na equacio acima devem obedecer
as restricoes abaixo:

-0< k <|I+]|
=< k <|UI+7 (215)
=U1< jo <|I+7]
I=01< jo <|I+7]

I+1l+k = par
U'+1+k par (216)
[+ 1+ 5 par
I+ +35, = par

I

Essas relagbes sdao invariantes frente as operagoes de simetria, que agem
sobre os nimeros quanticos do elétron-projétil, definidas por:

P = (1) PATY = (1) (217)

QUL =1 QI =(I (218)

Sao essas as simetrias descobertas por Lee e Fano. As operacdes I (identi-
dade), P, Q e PQ (a composicdo de P e ()) constituem um grupo isomérfico
ao grupo C,. Lee e Fano trataram os nimeros quanticos I, I, [ e I’ como
uma base para uma representacio (redutivel) desse grupo e encontraram a

base da sua representagao irredutivel, definindo os novos niimeros quanticos
o, T,(en:
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o = %(l+l’+l‘+‘[’)
T = %(l—}-l’—i*i’) (219)

1 -

- _l/ 7

¢ 2(1 +1-1)

1 .
= Z(I=0'—]+T7
7 2( + 1)

A seguir, os autores reescreveram as expressoes para a sec¢io de choque
e para a orientagdo (L,) perpendicular ao plano de espalhamento em termos
dos novos nimeros quanticos e mostraram como, com esses novos indices,
chega-se a uma classificagdo dos termos das somatérias segundo o seu com-
portamento frente as operagdes P e (), e como se pode reagrupar a soma de
modo a evidenciar esse comportamento.

4.3 O Grupo Cy, de uma Experiéncia de Coincidéncia
Elétron-Foéton

O grupo de simetria que foi usado para o estudo de Lee e Fano utiliza
simetrias dindmicas, ou seja, que mantém invariantes as relacbes dinamicas
(216) e (217), e ndo possuem uma interpretacio fisica direta. As quantidades
mensuraveis, como a sec¢io de choque e a orientacdo, nio sio invariantes
frente as operacdes P e (.

Entretanto, existe outro grupo de simetria, também isomérfico a Co,y que
contém operacdes de simetria geométrica de facil visualizagéo e é valido para
qualquer transicao que tenha simetria de reflexio no plano de espalhamento.
Note que ele ndo se adequa a experiéncias que discriminem estados de spin,
pois isso quebra a simetria de reflexio. Este grupo é formado pela identidade
I, pela reflexdo no plano de espalhamento R, pela inversio temporal T e pela
composigao das duas dltimas operacdes, T'R. No Apéndice C, mostramos
como as amplitudes de espalhamento se comportam frente a essas operacoes.

Agora, chegaremos a uma base de amplitudes de espalhamento constituida
por autovetores dos elementos desse grupo.
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4.3.1 O Grupo RT

Consideremos o grupo formado pelas operacoes I (identidade), It, T' e
TR. Chamemos esse grupo de RT. As agoes de seus elementos SObI‘f‘ as
amplitudes de espalhamento f

If7(nsl)m — f(S)
RFS, = ()™l (220)

—o

Tf(s (kwkf) = ( )L+L’+m+mf m,——m’( f7 )
TR (ki ky) = (=D 0 (kg —k)

mm’

Pode-se ver que essas quatro operagoes formam um grupo abeliano nao-
ciclico. Todos os grupos abelianos nao-ciclicos de quatro elementos sao
isomoérficos ao grupo Coy,.

4.3.2 Autovetores dos Elementos de RT

Encontraremos as combinagdes lineares ¢; das amplitudes f que satis-
facam a relagao:

Agi = Ag; (221)
onde A pode ser qualquer um dos operadores I, R, T' ou TR, e A é um
numero. Ou seja, encontraremos as combinagoes lineares que sao autovetores
simultaneamente dos quatro operadores. Os operadores T' e TR nao sao
lineares, mas isto implica apenas em que nao podemos nos valer de uma
representagdao matricial para encontrar seus autovetores.

A base constituida pelas amplitudes ¢; é a que melhor explora as simetrias
contidas em RT', pois seus elementos sdo invariantes as operagoes de simetria,
a menos de uma constante.

Usaremos como exemplo a transicdo S — P causada por colisio de
clétrons. Neste caso, L = 0 e L' = 1. O fato de o estado inicial S nao

possuir estrutura fina nos permite abreviar a notagao das amplitudes de es-
palhamento para:

FO) = [N (222)

L]
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Tambdém abreviaremos:

fO(m’) = fO(m')(~kg, —k:) (223)

ou seja, o indice « diz respeito ao processo de colisdo inverso (P — 5).
Representamos as amplitudes ¢; genericamente por:

g = arfO) +aofD0) + a fO(-1) +
bifE (1) + bofL(0) + b1 fO (1) (224)

Substituindo a expressao acima em (221), obtemos os seis autovetores
comuns a I, R, T ou TR (ignorando os coeficientes de normalizacio):

¢ = fO(1) = fO=1) + fO(=1) - f(1)

g = 1) = fO=1) = fO(=1) + fO(1)

g = fO1) + fO(=1) + fO(=1) + FL(1) (225)
ga= fO1) + fO(=1) = fO(=1) - fL(1)

gs = f(0) — f9(0)

g6 = f(0) + f£(0)

Aqui utilizaremos a simetria de inversao temporal do sistema, que tem

como conseqiiéncia a equagao (196) do Apéndice C. Os vetores da base se
reduzem a treés:

g = fO1) + fO(=1)
@ = fO1) = fO(-1) (226)
g3 = f(s)(o)

Essa base coincide com a base molecular usada em {1]:
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1) = ——(f9(1) = F(=1)) x g, (227)

V2
1 = —z‘—lf—iu‘s)a) +fO(=1)) o g1 (228)
F = f1(0) = g3 (229)

Nesta base, as autofuncoes do estado P sao os orbitais |p,), |p,) e |ps).
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