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Introducdo

@ A interacdo entre particulas de
energias positivas e sistemas 1 '
fisicos (alvos) constitui uma = 'I L.
classe importante de fendmenos '
de interesse fisico. -

imcidartt Beam with

@ Técnicas de espalhamento sdo e peat ]
muito Uteis para a caracterizagdo ‘,
de estruturas, energias e outras Y J
diversas propriedades fisicas de /

um determinado sistema.



Formalismo dependente do tempo - Consideracdes Gerais

O processo de espalhamento entre uma particula e um sistema de N corpos é
regido por um hamiltoniano de N + 1 corpos dado por

Hyy1i =Hy+ Tny1 +V = Ho 4 V.

A evolucdo temporal da funcdo de onda de N + 1 corpos é dada pela equacéo
de Schrodinger

[(0r — Hy41]V =0=[i0: — Ho — V]V =0
que por sua vez pode ser resolvida via funcdo de Green:
Y(r, t) = /dr'G(rt,r’t’)\U(r',t')
onde

[i0c — Hns1] G(rt,r't') = 5(r—r)3(t—t') = G(rt,r't') = —i(t—t')(rle E=)|p).



Formalismo dependente do tempo - Consideracdes Gerais

@ Podemos também definir uma funcdo de Green associada a equacdo de
Schrédinger sem interacdo entre projétil e alvo.

G '=id—Ho—V
G(;l - iat - HO
de onde obtemos a equacdo de Dyson

G = Gp+ GoVG

extremamente (til no contexto geral de espalhamento, em particular em
tratamentos perturbativos e diagraméticos.

@ O espalhamento de uma particula por um sistema de muitos corpos a
temperatura finita pode ser descrito por um propagador (funcdo de
Green) de particula Gnica num sistema de muitos corpos.

G(rot,r'a't') = —if(t — t')({Wo(rt), W], (r't')})

em que a média térmica é regida por um hamiltoniano de N + 1 corpos.



Formalismo dependente do tempo

O formalismo das fun¢des de Green dependentes do tempo pode ser usado
inclusive fora do contexto de espalhamento, como por exemplo:

@ Espectroscopia de Tunelamento.
@ Transporte em meios materiais.

@ Estudo de condutancia.



Formalismo independente do tempo

@ Experimentalmente, busca-se medir secdes de choque do processo de
espalhamento. Para uma dada energia da particula incidente, podemos
obter teoricamente a secdo de choque através de um estado de
espalhamento estacionario

[E-HW=0

@ Na aproximac&o de nicleos fixos, o espalhamento & um problema de
N + 1 corpos (particula incidente mais N elétrons do alvo).
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Formalismo independente do tempo - Algumas consideracdes

@ No processo colisional, diz-se canal todo estado assintético possivel do
alvo.

@ A energia total do sistema deve se conservar:

Kkf Kk
E:El+?’:E,/+7’ (1)
@ O hamiltoniano de N + 1 corpos é dado por
Hyyi=Hv+ Tns1 +V =Ho + V (2)

e buscamos solucBes estacionarias da equacdo de Schrddinger

(E — Hys1)W(F, ..., Fus) = O. (3)



Formalismo independente do tempo - Operador de Green

O operador de Green associado a equacdo de Schrédinger independente do
tempo é dado por

_ . 1
G = (E=Hu) " = 6 = lim

- M 1
Go = (E —Ho) " = Gy = fim ——p——

Além disso, o estado deve satisfazer a condicdo de contorno do problema

(rng1 — o0)
eikl”N+1
> , (4)

rn+1

V) =1Se) + > fir (ki ki) |) @
,/

em que }
15,) = 01) © [e%17:2), Ho|S; ) = (1 + K /2)|5, ).



Equacdo de Lippmann-Schwinger

Usando o método do operador de Green, podemos escrever a equacdo de
Schrédinger (3) com a condi¢do de contorno (4) através de uma relag¢do
integral:
VED) = 1S) + G VIwED) (5)
1 1 ky
onde
G = lim

Dessa forma a amplitude de espalhamento pode ser escrita de trés maneiras

diferentes: 1
_ 1 )
f=—5 (SgIVIVET) (6)
F—— L wOvis.) 7)
o ke ki
_ 1O A
f= 27r<\|’;f |ATTIWET), (8)

onde A®) = v — VGéi)V.



Principio variacional de Schwinger - Manipulagcdes preliminares

Fazendo (6)+(7)-(8), obtemos:

1 - -
f= =5 USE IVIVEY) + (W IVISE) = (W AT ()

O préximo passo é escrever a funcdo de onda de espalhamento como uma
expans3o num conjunto de funcdes base {x.} de N + 1 particulas:

vi) Za” ) (10)

\ = Za " (ke ) (xul (11)



Principio variacional de Schwinger

O principio variacional de Schwinger afirma que a amplitude de espalhamento
deve ser variacionalmente estavel frente 3 mudancas da funcdo WE ),

i

0f =0 (12)
nos levando as condicdes
A A (13)
e
ke = "5 Z (St 1V Ixm) (d ™) mn (x| VIS, (14)
onde

don = (xm| A |xn).

Apesar dessa expressdo para f ser exata, ela ndo é viavel computacionalmente.



Principio variacional de Schwinger

A ideia é projetar a equacdo de Lippmann-Schwinger no subespaco dos canais

abertos,
abertos
P= 3 o), (15)
I
obtemos:
fords = ax Z S 1V xm) (47" )omn (x| VS
com
1 1 [, N+1/; .
+) _ = _ (+) B
AT = 2(PV + VvP) - VG V+N+1{H > (HP+PH)} (16)

onde H=FE — Hp e

abertos
) 3 |&/k) (K|
Gp') = lim Z /d k)21 (17)



Aplicacdes

Uma vez obtida a amplitude de espalhamento, podemos obter a secdo de
choque total através do teorema Gptico:

_ 4

k

A secio de choque obtida no principio variacional de Schwinger pode ser usada

Imf (6 = 0).

em diversos contextos de fisica de muitos corpos, como em fisica molecular, no
espalhamento de elétrons ou pésitrons por sistemas moleculares, tanto em fase
gasosa quanto em fase liquida. Em particular, um dos objetivos no estudo de

processos colisionais & estudar possiveis ressonancias.
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Table 2 Positions and widths (the latter are given in parentheses) of the
anion states of 5-bromouracil and 5-iodouracil (in units of eV)

integral cross section (a,")
@
E)

5-Bromouracil L m* my* Gone*®
100+ SMC —0.30 1.50 (0.10) 4.45 (0.46)  0.73 (0.60)
Scaled VOEs 0.03 1.39 3.84
ET data® <0 13 3.6 ~13
50 B3LYP/6-311+G(2df,p)"*  —0.17
B3LYP/6-31+G(d)"? —0.11
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Fig. 1 Integral cross section for the A" and A" symmetry components of

5-bromouracil, computed at the SE and SEP approximations.




