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RESUMO

SOLUCAO NUMERICA DA EQUACAO DE SCHRODINGER DEPENDENTE DO
TEMPO EM TRES DIMENSOES PARA APLICACAO EM COLISOES ION-ATOMO
Katia Souza d’Almeida

Profa. Ginette Jalbert de Castro Faria

Prof. Paulo Carrilho Soares Filho

Resumo da Dissertacao de Mestrado submetida ao Programa de Pés-graduagao em
Fisica, da Universidade Federal do Rio de Janeiro - UFRJ, como parte dos requisitos
necessarios & obtencao do titulo de Mestre em Ciéncias (Fisica)

Colisoes atomicas vém sendo investigadas tedrica e experimentalmente hé muitos anos.
Essas pesquisas fomentaram uma vasta gama de aplicacoes que atingem areas como Fisica
de Plasma, Biofisica, Fisica de Materiais e Fisica de Atmosferas Planetarias. Além disto,
tais estudos contribuiram consideravelmente para melhorar a nossa compreensao de sis-
temas de muitos corpos que sdo governados pelas leis da Mecanica Quantica.

Existem diversos modelos tedricos que calculam secoes de choque para os processos
que ocorrem durante a interagao préton - atomo de hidrogénio (excitacao, transferéncia
de carga e ionizagao). Tais métodos possuem méritos e limitagoes particulares. O desen-
volvimento de ferramentas computacionais mais potentes trouxe grandes vantagens para
as chamadas técnicas de rede. Inicialmente problemas tri - dimensionais eram reduzidos a
duas dimensoes, assumindo-se uma simetria ao longo do eixo internuclear. Atualmente é
possivel obter solugoes da equacao de Schrodinger dependente do tempo numa rede tri -
dimensional. Este método, conhecido como Lattice Time Dependent Schrodinger Equation
Method(LTDSE), além de gerar uma descrigao completa da dindmica do elétron durante
o processo de colisao, também fornece se¢oes de choque acuradas para uma larga faixa de
energias.

Neste trabalho estudamos processos de excitacao que ocorrem durante colisdes préton
- hidrogénio utilizando o método LTDSE. Todo o desenvolvimento numérico foi feito por
nos e uma das vantagens do programa é resolver a equacao de Schrodinger usando um

método iterativo, ao invés de usar a técnica de inversao de matrizes. Foram feitos diversos



v

testes para definir os melhores parametros para os calculos. Estudamos o tamanho da
malha espacial e temporal para colisoes de 10 keV e 100 keV. Acompanhamos a evolugao
temporal da fungdo de onda analisando a dindmica eletrénica durante o processo de col-
isao. Estudamos como varia a probabilidade de excitagao para os estados 2s, 2p e 3s de
acordo com o parametro de impacto utilizado e calculamos as secoes de choque de exci-
tagdo para estes mesmos estados. Por fim, comparamos os resultados obtidos com essa

técnica aos resultados ja existentes na literatura.

Palavras-chave: Colisoes atomicas, LTDSE, Excitacao, Hidrogénio.

Rio de Janeiro

22 de fevereiro de 2005



ABSTRACT

NUMERICAL SOLUTION OF THE TIME DEPENDENT SCHRODINGER
EQUATION IN TRI-DIMENSIONS FOR APPLICATIONS IN COLLISIONS
[ON-ATOM
Katia Souza d’Almeida

Profa. Ginette Jalbert de Castro Faria

Prof. Paulo Carrilho Soares Filho

Abstract da Dissertacao de Mestrado submetida ao Programa de Poés-graduagao em
Fisica, da Universidade Federal do Rio de Janeiro - UFRJ, como parte dos requisitos
necessarios & obtencao do titulo de Mestre em Ciéncias (Fisica)

Atomic collisions have been studied both theoretically and experimentally for many
years. Such researches fostered a wealth of applications spanning different areas such
as laboratory plasma research, biophysics, material physics and planetary atmospheric
science. Moreover, the subject has contributed considerably to our general understanding
of interacting few-body systems which are governed by the laws of quantum mechanics.

There are many theoretical models that calculate atomic cross sections for the processes
that occur during interaction préton - hydrogen atom (excitation, charge transfer and
ionization). These methods have significant merits and particular limitations.

Substantial advances in computer technology have brought advantages for the lattice
TDSE method. At the beginning tri - dimensional problems were reduced to two dimen-
sions assuming a symmetry along the internuclear axis. Nowadays it is possible to obtain
solutions of the time dependent Schrodinger equation for a tri - dimensional lattice. This
method, known as Lattice Time Dependent Schrodinger Equation Method(LTDSE), be-
sides giving a complete description of the electron dynamics during the collision process,
also yields accurate cross sections for a wide energy range.

In this work we study excitation processes that occur in préton - hydrogen collisions
with the LTDSE method. The whole numerical program was developed by us and one
of its advantages is to solve the time dependent Schrodinger equation with an iterative

method, instead of using the matrix inversion technique.
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Many test were performed in order to choose the best parameters for the calculations.
We studied both the spacial and temporal lattice sizes for 10 and 100 keV collisions. We
followed the time evolution of the electronic wave function during the collision processes.
We also studied how the excitation probabilities change for the 2s, 2p and 3s states accor-
ding to the impact parameter and calculated the excitation cross sections for these states.

At the end, we compared our results with those found in literature.

Key-words: Atomic Collisions, LTDSE, Excitation, Hydrogen.

Rio de Janeiro

22 de fevereiro de 2005
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Capitulo 1

Introducao

Colisoes atomicas vém sendo investigadas tedrica e experimentalmente ha muitos
anos. Entretanto, a dinamica dos processos multieletronicos que eventualmente
ocorrem nestas colisoes ainda nao esta perfeitamente esclarecida.

Tais processos, como excitagao, ionizacao do projétil e do alvo e a captura
eletronica que ocorrem em colisoes entre fons e alvos atomicos e moleculares, tém
sido motivo de acurados estudos, dada sua importancia em diferentes dreas. Assim
sao importantes para diagnosticar e descrever o comportamento de plasmas uti-
lizados em fusao nuclear [1, 2] e aqueles encontrados em ambientes estelares. Em
Astrofisica [3, 4, 5], as colisdes entre elétrons, a&tomos e fons constituem o principal
mecanismo de excitacao no ambiente da coroa solar, nebulosas planetarias e nicleos
galdcticos. Em Fisica de Materiais [6], feixes de fons tem sido muito utilizados nas
ultimas décadas na analise e modificacdo de materiais, permitindo com isso o teste
de uma variedade de modelos tedricos. A Medicina é outra area que se serve do es-
tudo de colisoes atomicas, uma vez que € necessario compreender os danos induzidos
em células (DNA) produzidos pela incidéncia de radiagoes ionizantes -, 3,7 e fons
pesados (hadronterapia)[7].

Podemos classificar uma colisdo em termos da velocidade da particula incidente,

comparando-a com a velocidade média dos elétrons atomicos envolvidos no processo.



No caso de uma colisao préton - hidrogénio, a velocidade do préton (vp) é comparada
com a velocidade do elétron na primeira érbita do modelo cldssico de Bohr (vy).
Assim, temos: (a) colisdo lenta, onde (vp) << (vp); (b) intermedidria, para (vp) ~
(vo) e (c) rapida, onde (vp) >> (vg) [8].

Nao existe nenhuma abordagem geral que fornega se¢cao de choque inelastica para
todas as faixas de velocidade. Existem diversos métodos usados para o estudo dos
processos inelasticos e para o célculo de suas respectivas secoes de choque. Aprox-
imagoes de Born mostraram ser bem sucedidas para altas velocidades [9, 10] mas
nao predizem corretamente as secoes de choque para baixas velocidades. Quando a
interacao ocorre a velocidades intermediarias, outras aproximagoes geralmente sao
necessarias, como a aproximagao de canais acoplados [11, 12, 13] ou a expansdo em
ondas distorcidas - CDW [14]. Para colisoes a baixas velocidades a dinamica da
funcao de onda eletronica é razoavelmente bem caracterizada pela expansao desta
em base de orbitais moleculares [15, 16]. Todas essas aproximagoes possuem méritos
e limitacoes particulares.

Métodos numéricos que utilizam a mecanica quantica dependente do tempo
tornaram-se ferramentas poderosas e largamente utilizadas para o tratamento de
uma grande variedade de processos atomicos e moleculares. O desenvolvimento de
novas e eficientes técnicas de propagacao e, principalmente, o rapido aumento da
capacidade computacional, foram muito importantes para o atual sucesso destes
métodos [18, 19, 20, 21].

Em termos experimentais, existem varias técnicas utilizadas para este tipo de
estudo. Podemos citar: espectroscopia por COLTRIMS (Cold Targed Recoil Ton
Momentum Spectroscopy) que permite a reconstru¢do do vetor momentum para
os ions e os elétrons depois da colisdo [22]; espectroscopia de perda de energia de
elétrons [23]; espectrometria de tempo-de-v6o e técnicas de coincidéncia [24].

No LaCAM (Laboratério de colisdes Atomicas e Moleculares), fundado em 1998,

desenvolvem-se diversas linhas de pesquisas na drea [25, 26]. Para isso conta com um



acelerador eletrostatico Pelletron de 1,7 MV, tnico no Brasil dedicado a pesquisas
béasicas em colisoes atomicas e moleculares, além de ser utilizado para pesquisas
aplicadas. Assim,com essa tese, iniciamos o desenvolvimento de um modelo tedrico
capaz de interpretar os resultados experimentais ja existentes e aqueles que possam
vir a ser obtidos.

Neste trabalho, inicio de uma nova linha teérica no LaCAM, estudamos as coli-
soes mais simples do tipo préton - hidrogénio, analisando a interacao em termos da
evolucao temporal da funcao de onda eletronica. O estudo foi feito utilizando-se o
método de rede LTDSE (Lattice Time Dependent Schrédinger Equation) [17, 18],
na qual a equagao de Schrédinger dependente do tempo é resolvida numericamente
seguindo-se a evolugao temporal da fun¢do de onda inicial (no tempo t=0) ar-
mazenada numa rede cartesiana tri-dimensional .

No capitulo 2 discutiremos alguns métodos existentes para estudar os processos
de colisao. O capitulo 3 é dedicado a explicacao do problema e do método numérico
utilizado. As anadlises, resultados e comparacoes com outros resultados da literatura
para o processo de excitacao serao apresentados no capitulo 4. O capitulo 5 é

dedicado as conclusoes e perspectivas do trabalho.



Capitulo 2

Revisao Teorica

Neste capitulo apresentamos uma breve revisao sobre os principais processos que
podem ocorrer numa colisao inelastica, assim como uma classificacao das colisoes
em termos da velocidade da particula incidente. Em seguida, discutiremos alguns
métodos existentes para o estudo dos processos inelasticos. Ao longo deste trabalho

utilizaremos o sistema de unidades atémicas (vide apéndice A).

2.1 Colisoes

2.1.1 Tipos de Colisao

De acordo com seu produto final, uma colisao se classifica como:

(a) Espalhamento eléstico: quando nao ocorre mudanga na estrutura interna das
particulas envolvidas; (b) Reagoes: quando o sistema inicial d4 origem a novos sis-
temas; e (¢) Colisao ineldstica: quando uma ou mais particulas sofrem uma mudanga

no seu estado quantico interno.

2.1.2 Colisao Inelastica

Para que ocorra alteragao no estado quantico da(s) particula(s), durante a colisao

ineldstica, um dos seguintes processos deve ocorrer:



a) Excitagdo: um ou mais elétrons sao excitados, passando para uma camada de

mais alta energia:

A+B — A"+ B
— A4+ B*

— A"+ B"

b) Transferéncia de carga (captura): hé troca de elétrons entre os atomos en-

volvidos na colisao:

A+B — A + BT
N A27+BQ+

— AT+ B~

¢) lonizagao: o atomo perde elétrons para estados do continuo, tornando-se um

fon:

A+B — A"+ B+e

— A+ Bt +e



2.1.3 Velocidade da Colisao

Em colisoes atomicas é usual descrever a magnitude da velocidade dos projéteis
em termos da velocidade do elétron na primeira érbita de Bohr vy = ac onde « é
a constante de estrutura fina (vide apéndice A). Um préton com esta velocidade

possui energia de 25 keV.

Assim, temos:

a) velocidade lenta, que caracteriza a colisao de baixa energia:

v << Vg

b) velocidade intermedidria, na colisdo de energia intermediéria:

vV ~ Vg

¢) velocidade alta, na colisao de alta energia:

v >>

Os processos que ocorrem em colisoes inelasticas apresentam certa predominan-
cia em faixas de energias especificas:

e 0 processo de transferéncia de carga é predominante em colisoes de baixa velocidade

e processos de ionizagao e excitagao sao predominantes em colisoes de velocidade

intermedidria ou alta.



O gréfico abaixo, extraido da referéncia [8] ilustra essa situa¢ao para uma colisdo

H* + H(1s):

2
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Figura 2.1: Secoes de choque totais para colisoes de proton com atomos de hidrogénio
no seu estado fundamental: o.,.(n) é a segdo de choque de excita¢ao para o nivel n;
Tion € a secao de choque para ionizacao e .. é a se¢ao de choque para a transferéncia
de carga para todos os estados ligados do atomo de hidrogénio.

2.2 Meétodos de Aproximacao

Atualmente existem diversos modelos tedricos para tentar descrever os processos
inelasticos que usualmente ocorrem em colisdes atomicas (excitacdo, transferéncia
de carga e ionizagao).

Quando a velocidade da particula incidente for suficientemente alta as probabil-
idades de ocorréncia dos processos inelasticos sao muito pequenas. Se, além disso, o
estado inicial nao for muito alterado durante a colisao, a aproximagao de Born, que

emprega estados iniciais e finais nao perturbados, serve para este tipo de estudo.



A primeira aproximacao de Born foi aplicada pela primeira vez para o estudo de
ionizagao de dtomos por impacto de prétons por Bates e Griffing (1953)[9]. Essa
aproximacao reproduz bem a secao de choque total para ionizagao. Entretanto nao
é capaz de reproduzir os resultados experimentais da secao de choque diferencial
por nao levar em conta a interacao elétron ejetado com o projétil [27]. Este método
calcula bem as segoes de choque de excitacao para altas velocidades; entretanto
para energias abaixo de 100 keV em colisoes préton-hidrogénio essa aproximagao
nao é adequada para reproduzir os resultados experimentais [8]. Para uma revisao
recente sobre métodos utilizados para estudo de ionizagao em colisoes vide artigo de
Ovchinnikov et al. [28].

Processos de troca de carga nao podem ser descritos por esse método, mesmo para
altas velocidades. O modelo de segunda aproximagao de Born CB2 pode ser usado
para esse estudo a energias intermedidrias e altas [29]. Sua demanda computacional
é bastante elevada para casos em que cargas nucleares nao sao unitarias e, portanto,
sua utilidade pratica torna-se limitada.

Baseados na teoria de perturbacao de ondas distorcidas, os modelos “continuum
distorted wave - CDW” e “Continuum distorted wave eikonal inicial state - CDW-
EIS” tém sido freqiientemente aplicados no estudo de processos de ionizagao de alvos
atomicos por impacto de particulas carregadas [30]. Ambos sao utilizados para o
estudo de colisoes a altas energias. O modelo CDW-EIS, desenvolvido inicialmente
por Crothers e MacCann [31], mostrou ser til também para o estudo de ionizacao
a energias intermedidrias.

O método da trajetéria classica de Monte Carlo CTMC, introduzido por Abrines
e Percival em 1966 [32], aborda as interagoes fon-dtomo usando a Mecanica Clas-
sica. Neste modelo nao é possivel estudar excitacoes de elétrons, mas é um método
confidvel para alguns estudos a velocidades intermediarias [33, 34].

Em colisoes de energias baixas e intermedidrias, os métodos de canais acoplados

tém sido tradicionalmente as ferramentas tedricas utilizadas para o estudo de proces-



sos de excitacdo e troca de carga [11]. A aproximacao de canais acoplados é baseada
na expansao das fungoes de onda num conjunto completo de base, de forma que a
equagao de Schrodinger é substituida por um sistema de equagoes diferenciais para
os coeficientes da expansao. A teoria normalmente é formulada dentro da aprox-
imacao semi-classica onde o movimento do projétil é descrito por uma trajetéria
classica. No modelo de canais acoplados do orbital atomico de um centro (1CAO) o
nimero de estados de base necessarios para descrever o problema é bastante grande.
Por exemplo, Ford et.al. [12] obtiveram bons resultados para segoes de choque de
excitacao em colisoes do tipo H" — H usando o método 1CAO com 300 funcoes de
base para energias acima de 15 keV /a.m.u.

O método de canais acoplados de orbitais atomicos de dois centros TCAO de-
senvolvido originalmente por Bates e McCarroll (1958)[35] tem sido utilizado nas
ultimas duas décadas para tratar colisdes {fon-atomo na faixa de velocidades inter-
medidrias (de 1 keV a 200 keV). Vide, por exemplo,os trabalhos de Kuang e Lin
[13]. Nesta faixa de energia, as velocidades do projétil e do elétron ativo do alvo
(dtomo) sao da mesma ordem de magnitude, havendo competi¢ao entre os processos
de excitagao, ionizagao e captura.

Uma alternativa para expansoes atomicas é o formalismo de canais acoplados de
orbitais moleculares, que emprega uma base de fungoes de onda moleculares. Este
método consegue reproduzir bem segoes de choque dos processos inelasticos para
colisoes lentas do tipo fon -dtomo [15, 16].

Uma outra aproximacao tedrica para o estudo de colisoes fon-atomo é a solucao
direta da equacao de Schrodinger dependente do tempo numa rede espacial. Para
atomos de muitos elétrons pode-se usar potenciais modelados ou calculados por
métodos tipo Hartree-Fock [36]. Os trabalhos pioneiros nessa drea foram desen-
volvidos ha alguns anos atréas [37, 38, 39]. Inicialmente as aplicagdes deste método
eram restritas a problemas reduzidos a duas dimensoes. Gracas ao desenvolvimento

de computadores mais potentes, foi possivel estudar problemas em trés dimensoes.
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Vide, por exemplo, o trabalho de Kolakowska et al. [40]. Podemos citar diversas
vantagens na utilizacao deste método, dentre as quais: possibilidade de estudo de
colisoes para uma larga faixa de velocidades, auséncia da necessidade de utilizagao
de uma base particular para expansao da funcao de onda e facil visualizacao da
dinamica da colisao, uma vez que a funcao de onda total é calculada explicitamente

como funcao do tempo.



Capitulo 3

Descricao do Método Utilizado

Neste capitulo apresentamos o problema que sera estudado e os métodos numeéri-
cos utilizados para calcular a probabilidade de excitacao do atomo de hidrogénio por

impacto de préoton e a respectiva secao de choque.

3.1 Introducao ao problema

Com o conhecimento da existéncia de ondas de matéria surgiu a necessidade de
uma equacao de onda para descrever o comportamento ondulatério das particulas.

Em 1926, o fisico austriaco Erwin Schrodinger propos a seguinte equacgao :

i%@(r,t) = {—%V2 + V(r)} U(r,t) (3.1)

Conhecida como equacgao de Schriodinger dependente do tempo, essa é a equagao

basica da mecanica quantica nao relativistica, que também pode ser escrita na forma:
.0
zgllf(r,t) = HU(r,t) (3.2)

A funcdo ¥(r,t), conhecida como fun¢ao de onda, descreve o comportamento da
particula a qual ela estd associada no espago-tempo. H é o operador energia, também

chamado de Hamiltoniano, e V (r) representa o potencial ao qual a particula esté

11
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submetida.
Quando o Hamiltoniano nao depende explicitamente do tempo a solugao formal

da equagao de Schrodinger dependente do tempo é dada por:

U(r,t) = e HEP(r tg)

U(r,t) = Utto)U(r,t) (3.3)

onde U(t, tg) é chamado operador evolug¢ao temporal do sistema. No nosso caso o
Hamiltoniano depende explicitamente do tempo. Entretanto, como estamos fazendo
a evolucao temporal em intervalos de tempo infinitesimais d¢, podemos usar essa
representagao para calcular a fungao de onda evoluida [47].

No nosso estudo de colisoes proton - hidrogénio, utilizamos aproximacoes semi-
classicas onde o projétil (préton) viaja ao longo de uma trajetéria retilinea enquanto
interage com o atomo de hidrogénio. Nesta aproximacao, dita de parametro de
impacto, para energias E > 1keV [8], o movimento do nicleo (projétil) pode ser
tomado como uma trajetoria retilinea, pois o angulo de espalhamento ¢ muito pe-
queno. Entretanto a descricao do comportamento do elétron é feita no ambito da
mecanica quantica, para podermos acompanhar a evolucao temporal do pacote de
onda eletronico durante a colisao e calcular as probabilidades de excitacao do elétron
e suas respectivas segoes de choque.

Consideramos a equacao de Schrédinger dependente do tempo para um projétil,

proton (Zp), colidindo com um alvo fixo, dtomo de hidrogénio (Zg):

0

(1) = {—1v2 _Zu _ ﬁ} (r, 1) (3.4)

r ¢ a posicao do elétron em relagao ao alvo, localizado na origem do sistema de

coordenadas cartesianas. R(t) é a distancia varidvel no tempo entre o projétil e o
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elétron (vide figura 3.2):

R(t) = +/(x = b)2+ [y — (yo + vt)]2 + 22 (3.5)

onde yo e o parametro de impacto b dao a localizacao da posicao inicial do projétil,

sendo v sua velocidade.

_—>
1 —>\
1 Bty
b1
1
A" : _F)X
y ! 5
z N

/|

Figura 3.1: Sistema de coordenadas escolhido para o estudo da excitagao

A equagao 3.4 é resolvida numericamente numa rede cibica tri-dimensional com
a condi¢ao de contorno ¥ = 0 nas bordas para t > 0, e a condicao inicial ¥ = Wy,
para t = 0. Multiplicamos a fungao de onda por uma “fun¢ao modeladora” f(x,y, z)

para evitar reflexdes espirias do pacote de onda nas bordas da rede [40]:

fmod(ajaya Z) = fx(aj)fy(y)fz(z) (36)
onde:
fx(l') _ 1 . 6_(3U77u31:;r_x(i)) o QIMZ;J;Z(Z>

e fy(y) e f.(z) sdo andlogas. Outra op¢ao seria utilizar um potencial complexo

localizado nas bordas da rede suficientemente forte para eliminar fluxos refletivos
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[18].
Uma representacao grafica da fun¢ao modeladora f,(x) é apresentada na figura

abaixo:

wngde modelador
a o = a
£

Figura 3.2: Func¢ao modeladora em 1 dimensao

Essa funcao vale um ao longo da rede cartesiana e vai a zero perto dos limites
da rede.
O observavel fisico - probabilidade de excitagao - é obtido projetando-se a funcao

de onda total evoluida nos estados estacionarios do alvo:

2
Poim(v,b) = ’/d:im/);’l’m(r)\ll(r,t = Thhaz) (3.7)

onde T},,. € o tempo total da colisao.

Define-se :

do
= 27 P(v,b)b (3.8)

A secao de choque para excitacdo para o estado n,l,m é obtida integrando-se

do /db para todos os parametros de impacto:

> do
Ondom = —db 3.9
= F (3.9
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3.2 Método Numérico

A equagao 3.4 sera resolvida com a ajuda de trés “ingredientes”: técnica de rede
conhecida como LTDSE, método da diferenca finita e a férmula de Cayley [41] para

o operador evolucao temporal. Faremos em seguida a descricao destes trés métodos.

3.2.1 Meétodo de Rede da Equacao de Schriédinger Depen-

dente do Tempo - LTDSE

Progressos nas técnicas computacionais permitiram que a equagao de Schrodinger
fosse resolvida diretamente, sem a necessidade de se calcular o grande nimero de
matrizes presentes no método de canais acoplados.

A solucao de rede da equacdo de Shrodinger dependente do tempo (LTDSE -
Lattice Time-Dependent Schridinger Equation) envolve uma representagao discreta
da fungdo de onda eletronica ¥(z,y, z,t) — U(x;,y;, 2, t) e de todos os operado-
res numa rede cartesiana tri-dimensional, em cujos vértices sao tomados os valores
da funcao. Operadores locais, como o potencial, transformam-se em matrizes di-
agonais cujos componentes sao seus valores em cada ponto da rede V(z,y,2,t) —
V (i, Y5, %) 03,0005, Ok

Apoés discretizar a funcao de onda, divide-se todo o espaco temporal em um
grande nuimero de intervalos infinitesimais dt. Se a Hamiltoniana do sistema for
conhecida e se a funcao de onda for definida em ¢t = ty, entdao a derivada temporal
da funcao de onda no tempo inicial é determinada a partir da equacao de Schrédinger
dependente do tempo. Usando a funcao de onda e sua derivada temporal, a solugao
é propagada no intervalo de tempo dt para se obter o valor da funcao de onda em
t = t; onde t; = ty + dt. Sucessivas aplicagoes deste procedimento determinam ao
valor da funcao de onda para todos os tempos.

Neste método, a funcao de onda eletronica representa solucoes da equacao de

Schrodinger dependente do tempo obedecendo as configuragoes iniciais e de contorno.



16

Emprega-se uma rede numérica de extensao espacial finita que possui um nimero
finito de pontos de rede. Logo, quando escolhemos uma representacao particular,
devemos achar um compromisso entre a extensao espacial da funcao de onda e a

resolucao espacial com a qual ela seré descrita.

3.2.2 Método da Diferenca Finita

A pesquisa matematica de técnicas para solucao de equacgoes diferenciais con-
tinuas tem produzido alguns métodos numéricos que sao apropriados para o trata-
mento da continuidade no ambiente computacional. Estes métodos, denominados
métodos numéricos de diferenca, baseiam-se em técnicas que permitem a simplifi-
cacao de equagoes diferenciais complexas de forma que elas sejam resolvidas numeri-
camente.

O método de solugbes por diferenca finita (FDM - Finite Difference Method) foi
escolhido para ser utilizado neste trabalho devido a sua conveniéncia e praticidade.
Para utilizé-lo é necessario que o tempo e o espaco sejam discretizados em pequenos
intervalos, o que condiz com o método de rede LTDSE. Uma representacao pictérica

¢ mostrada na figura 3.3

(a)
0 1 2 n-1 n n+1 ...
T 1 T 1 >t
t t,

(b)
01 2 i1 i i+t
T 1 T 1 > X
X X,

Figura 3.3: Discretizagao do dominio temporal e espacial

O objetivo do método das diferencas finitas é transformar um problema com-

posto por equagoes diferenciais parciais em um problema formado por equacoes
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algébricas. Para isso, busca efetuar diretamente a substituicao das formas derivadas
da funcao/varidvel dependente por suas formas de diferengas finitas, obtidas pela

expansao em série de Taylor e truncamento a nivel da ordem de erro desejada (h):

f(z+6x) = f(z) + f'(x)dx + O(h?) (3.10)

f(x —6x) = f(x) — f'(x)6x + O(h?) (3.11)

As duas equagoes sao o desenvolvimento em série de Taylor respectivamente a vante
e a ré, em torno do ponto z da fungdo f(x). Assim, considerando a soma da 1* com

o simétrico da 2%:

f(z +0z) — f(x — 6x) = 2f'(x)6x + O(h?) (3.12)

chegamos a derivada da funcao em forma de diferenca finita central, a menos de um

erro de 2% ordem:

f/(:L‘) _ f(ZL‘ + 5x)25wf(x — 5$) + O(hQ) (313)

Assim, para a 2% derivada resulta a forma central:

flz +0x,y) — 2f(x,y) + f(z — 0z, y)
ox?

f"(x,y)m =

fﬁ(l’,y)yy _ f(xay+6y)_2f§§;y)+f<xay_5y) (3‘14)

Utilizando o método das diferencas finitas em equacoes diferenciais parciais

obtém-se uma formulagao algébrica dessas equagoes[41].
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3.2.3 Operador Evolucao Temporal

Em uma simulagao numérica é fundamental que a norma da funcao de onda seja
sempre preservada (= 1) e isto s6 ocorre se o operador de evolucao temporal for

unitario. Assim, as condicoes a serem satisfeitas sao:

/ |W|2dr =1 (3.15)

Ulu =1 (3.16)

Reescrevendo a equagao (3.3):
U(r,t+0t) = e HNy(r, 1) (3.17)

(vélida para 6t muito pequeno) a exponencial do operador evolu¢ao temporal pode

ser expandida em série de Taylor até 1* ordem:
e ~ 1 — H Gt (3.18)

onde H é representado pela aproximacao de diferenca finita. Calculando a norma

do operador, temos:

UU = (1+iH6t)(1 —iHbt)

UU = 1+ H%t? > 1 (3.19)

Vemos, portanto, que essa representacao para o operador evolugao temporal nao é
adequada, uma vez que a norma é um valor maior que um.

Multiplicando a equacao 3.3 pelo complexo conjugado do operador evolugao tem-
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poral UT temos:

U (t46t) = UUT(1)

UN(t+t) = U(t)

Logo,
1

V0 = T

(1)

onde 1/(1 + iHdt) passa a ser o novo operador de evolu¢ao temporal. Calculando

Sua norma, temos:

1
L — 1
UV = s < (3.20)

Vemos que essa representagao também nao é adequada para descrever o operador
evolucao temporal, uma vez que nao sao unitarios.
Uma forma correta de diferenciar a equacao de Schrodinger é usar a formula de

—iHot

Cayley [41] para a representacao em termos da diferenca finita de e , que é uma

representacao unitaria e acurada em segunda ordem no tempo.
U(r,t46t) = e N(r ¢)

o~ ziHst

\I;<I', t + (St) = W\P(I‘, t)

1 — 1Hét

U t+0t) ~ — 2 U(r,t) (3.21)
1+

12

A representagao acima é conhecida como a formula de Cayley.

Tirando a norma do novo operador evolucao, temos que:

1
vy = ) (3.22)
1+
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Assim, a equacao de evolugao temporal passa a ser escrita como:

(1 + ”é&) U(r, ¢+ 5t) = (1 - ”Z 5t) (r, ) (3.23)

3.2.4 Evolucao temporal

A equagao 3.23 nos permite calcular a fungao de onda no instante ¢+ dt conhecida
a funcao de onda no instante . Nela identificamos um problema de algebra linear

da forma:

MU(t+6t) = ¢ (3.24)

onde:

M = (1+ZI:;5t)

¢ = (1_”;&) w(t) (3.25)

Omitimos a variavel r para simplificar a notacao.
Utilizando o método da diferenca finita para reescrever o lado esquerdo da

equacao 3.24, temos:

n+1 n+1 n+1 n+1 n+1 n+1
gl 10t \I’zjuk—%l’ j_k_l_\ljz—’_l]k B qj,j+1k_2\1/ j_k_l_q]zj—lk B
wi:k 2 2022 207>
\Ijn+1 +1 + \Iln+1 1
i5,k+1 ,5,k i,5,k—1 n+1
< 2522 + V7]7 \IJZ] k |:1 - 5@H(5t} lj k
O indice “n” representa a funcao de onda no tempo “t” e “n+1" representa a funcao

em “t + 0t”. Os indices “i, j, k” sao relativos a malha espacial.

Reagrupando os termos, temos:

\I’n;rli 1t b\I’nHl kT C\IJHHJ p+dig, k\pn;r; + e\pﬁfg AL g+1 kT g\pn’ﬁﬂ 4i.j,k
(3.26)
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onde a, b, c, e, f, g sdo escalares (constantes) :

10t
10t

b=f = 7 (3.28)
10t

c=e = —53 (3.29)

e d;jr e ¢ jr sao matrizes, dadas por:

P2 I T
bk ox?  dy? 022

5 + Vi,j,k] (3.30)

1 i
Qijk = (1 — 52H5t) ik

g T — 2V R N Wijarn =205, + ‘I’Zj—l,hr
gk ik T g 2042 22
Wigkt1 — 297, + W 4] ot .
TR } = VT, (3.31)

A equagao (3.26), que desejamos resolver numericamente, envolve uma matriz
que é um caso simplificado de uma matriz do tipo “sete pontos molecular”(seven
points molecular)[42]. A simplificagdo ¢ decorrente do fato de que seis dos sete
coeficientes sao escalares, enquanto que no caso geral todos os coeficientes sao ma-
triciais. Isso acarreta numa significativa diminuicao da memoria exigida nos calculos
numeéricos.

Este tipo de problema numérico pode ser resolvido por um procedimento chamado
“Procedimento Fortemente Implicito”(Strong Implicit Procedure)[43]. O algoritmo
numérico é descrito a seguir.

Dada a funcao de onda no tempo t, calcula-se a funcao de onda no instante ¢+ 6t

utilizando um processo iterativo esquematizado no lago abaixo que contém quatro
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passos:
(a) r™ = g — MU (¢ 4 5t)

b) teste de auto-consisténcia

¢) M r(m)

d) U (¢ 4 6t) = UM (¢ 4 6t) + ™)

e) retorna ao passo (a)

No passo (a) é calculado o resfduo r™ da m-ésima iteragio. O “ansatz’para o
valor de ¥™=0(¢ + §t) é o préprio valor de ¥(¢). No passo (b) ¢ feito o teste de
auto-consisténcia onde se compara o valor absoluto de (™) com a tolerancia (tol)
exigida a priori. O processo de iteragao s6 termina quando |7’(m)] < tol. Se o critério
anterior nao for satisfeito, passa-se para o passo (c), onde é calculado o incremento
s(m) & funcdo de onda no instante ¢ + &, que serd efetivada no passo (d). O passo
(c) é o que exige um tempo de computagao maior. Ele consiste na solu¢ado de um
sistema de equagoes lineares através de uma fatorizagao incompleta (ILU)[41] que,
no nosso caso particular da matriz M , torna-se muito eficiente.

A partir do momento que a iteragao cessa o valor de V(¢ + 6t) fica determinado.
Multiplica-se esse valor pela funcao modeladora 3.6 e, em seguida, inicia-se uma
nova etapa da evolucao temporal, incrementando-se de dt o valor anterior do tempo
e recomegando o processo de iteracdo para calcular V(¢ + 24t). Quando o valor de ¢

iguala-se ao valor de T},,., a evolucao temporal chega ao fim.



Capitulo 4

Resultados e Analises

Neste trabalho estudamos os processos de excitagao em colisoes préton - atomo
de hidrogénio para energias do préton incidente de 10 e 100 keV resolvendo a equagao
de Schrodinger dependente do tempo numa rede tri-dimensional cartesiana. Os re-
sultados obtidos foram computados em dois equipamentos com as seguintes especi-
ficagoes: (I) Pentium 4 com 3,0 GHz e 1 Gb de memdria e (II) Pentium 4 com 3,2
GHz e 2 Gb de memoéria. Com essas maquinas o tempo caracteristico de execugao

dos programas variou entre 1 dia (100 keV) a 5 dias (10 keV).

4.1 Estudo dos parametros

Os parametros que definem a malha espacial sao: extensao da rede tri-dimensional
(Az = Ay = Az) e intervalo entre os pontos da rede (dx = dy = dz). Outros
parametros importantes sao o tempo total da evolucao, o incremento temporal 6t e
a tolerancia (tol). Em todos os calculos realizados os parametros foram escolhidos
de forma que a distancia R(t) entre o elétron e o projétil (vide 3.5) ndo se anu-
lasse para nenhum valor do tempo. Outra possibilidade seria utilizar um potencial
coulombiano modificado, introduzindo um parametro ¢ para evitar singularidades
na origem: —Zp/R(t) — —Zp/~/c+ R(t)? [40]

O primeiro teste para definir a escolha dos dx e Ax é feito calculando-se nu-

23
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mericamente o valor esperado de energia < Hy > e os valores esperados < r > e

< 1/r >, e comparando com os seus valores exatos:

Zu
< H() > = _2_71,2
302 — 1(1 + 1)]
<r> =
" 274
Zu
< 1/7“ > = F (41)

caracterizadas pelos niimeros quanticos n, ! e m dos estados estacionarios do atomo
de hidrogeénio.

Enquanto o valor de < Hy > nos indica se a derivada segunda estd sendo bem
calculada, os valores < r > e < 1/r > indicam se a funcao estd bem representada
em coordenadas cartesianas. Calculamos os valores médios acima para dois tipos de
rede: (a) malha de 30 u.a. e dx = 0,18u.a. (162% pontos) e (b) malha de 36 w.a. e
dz = 0,18u.a. (200 pontos). Na tabela I estes resultados sido comparados com (c)
os de Kolakowska et al.[40], que utilizaram computadores em paralelo com memoria
distribuida, uma malha de 60 u.a. em z e y e 30 w.a. em z (devido a simetria
do problema - vide equagao (3.5)) e dz,y,z = 0,2 (300 x 300 x 150 pontos). Sao

também tabelados os valores exatos.



Estado | <7 > <1l/r> | < Hy>
1sp | 1,50(a) 0,99(a) -0,49568(a)
1,50(b) | 0,99(b) | -0,49593(b)
1,51(c) 0,98(c) -0,49515(c)
1,50 1,00 -0,50000
250 | 5,99(a) | 0,25(a) | -0,12456(a)
5,99(b) | 0,25(b) | -0,12464(b)
6,00(c) | 025(c) |-0,12457(c)
6,00 0,25 -0,12500
2.1 | 499(a) | 0,25(a) | -0,12512(a)
4,99(b) | 0,25(b) | -0,12510(b)
4,99(c) | 025(c) | -0,12514(c)
5,00 0,25 -0,12500
21 | 4,99(a) | 0,25(a) | -0,12510(a)
4,99(b) | 0,25(b) | -0,12512(b)
4,99(c) | 0.25(c) | -0,12514(c)
5,00 0,25 -0,12500
3s0 | 10,03(a) | 0,10(a) | -0,04583(a)
12,17(b) | 0,11(b) | -0,05219(b)
13,48(c) | 0,11(c) | -0,05541(c)
13,50 0,11 -0,05555
3p41 | 10,00(a) | 0,10(a) | -0,04858(a)
11,59(b) | 0,11(b) | -0,05335(b)
12,48(c) | 0,11(c) | -0,05559(c)
12,50 0,11 -0,05555
3p—1 | 10,00(a) | 0,10(a) -0,04858(a)
11,59(b) | 0,11(b) | -0,05335(b)
12,48(c) | 0,11(c) | -0,05559(c)
12,50 0,11 -0,05555
3dp | 9,05(a) 0,11(a) -0,05128(a)
9,98(b) | 0,11(b) | -0,05425(b)
10,49(c) | 0,11(c) -0,05557(c)
10,50 0,11 -0,05555
3d.y | 9,39(a) | 0,11(a) | -0,05237(a)
10,13(b) | 0,11(b) | -0,05464(b)
10,49(c) | 0,11(c) | -0,05557(c)
10,50 0,11 -0,05555
3d_5 | 9,39(a) | 0,11(a) | -0,05237(a)
10,13(b) | 0,11(b) | -0,05464(b)
10,49(c) | 0,11(c) | -0,05557(c)
10,50 0,11 -0,05555
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Tabela 4.1: Valores médios de operadores para estados estacionarios do atomo de
hidrogénio em redes cartesianas.(a) e (b) sdo resultados obtidos com o nosso método
e (c) sao os resultados de Kolakowska et al. [40]. Também colocamos na tabela os
valores exatos calculados pela equacao 4.1
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Os estados com n < 2 estao bem representados pelas nossas malhas. Os estados
com n = 3 nao apresentam resultados tao bons devido a extensao da funcao de
onda, que é sempre maior do que 10 u.a., enquanto nossa malha tem uma extensao
de 15 e 18 u.a.. Vale ressaltar que a malha (b) (calculada na segunda méquina) é
a que apresenta os melhores valores. Obtivemos resultados semelhantes para uma
rede (d) de extensao —20u.a. a 20u.a. e dz,y,z = 0, 2.

O tempo total da evolugao (7},4:) é obtido dividindo-se a extensdo da malha Ay

pela velocidade do fon:

A
T, ==Y (4.2)
Analogamente, o incremento temporal §t é obtido pela relagao:
oy
ot =— 4.3
- (13)

Os célculos da evolugao da fungao de onda foram feitos utilizando-se uma tole-

rancia de 107° (vide segao (3.2.4)).

4.2 Funcao de Onda Evoluida

Como mencionado no capitulo 2, uma das vantagens deste método é a visualiza-
¢ao da evolugao temporal da funcao de onda. Partindo da fun¢ao de onda eletronica
do atomo do hidrogénio no estado fundamental 1s, resolvemos a equacao 3.4 para
um parametro de impacto b=1 u.a.. Como exemplo de resultados, apresentamos nas
figuras seguintes o modulo ao quadrado das func¢oes de onda evoluidas para t = T},4.
e para um corte em z = 0 para valores de energia de 10 keV (v = 0,63v9) e 100
keV(v = 2up). A figura 4.1 representa o resultado tri-dimensional de uma colisao
a 10 keV. A figura 4.2 é a representagao em termos de curva de nivel do mesmo
resultado. As figuras 4.3 e 4.4 sdo analogas para 100 keV.

Como pode ser observado, para velocidades baixas o processo de captura ¢ bas-
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tante acentuado. J& para altas velocidades (figuras 4.3 e 4.4), tal processo nao é

muito pronunciado, como mostra a figura 4.3. Isto estd em concordancia com o

grafico 2.1.
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4.3 Probabilidade de Excitacao

Diversos valores de parametro de impacto b foram utilizados para o célculo da
probabilidade de excitacao. Os valores variam de acordo com o tamanho da rede.
Como veremos adiante, para baixas velocidades é necessario um maior ntimero de
parametros de impacto entre 0 e 5 u.a. para a descricao do problema.

A probabilidade de excitacao do atomo de hidrogénio, a partir do estado funda-
mental 1s, foi calculada para para diversos parametros de rede e energias incidentes
de 10 e 100 keV e comparamos nossos resultados, representados por quadrados pre-
tos, com os de Kolakowska et al.[40].

Na referéncia [40] foram utilizados dois métodos numéricos alternativos para o
estudo da evolugao temporal: (FD) diferenca finita com algoritmo “leapfrog”e (FC)
Transformada de Fourrier, usando o propagador “split operator”[41]. No primeiro
caso foi utilizada a rede (c) ja citada na segao anterior (vide tabela I). No segundo
caso, foi utilizada uma rede de -26 u.a. a 26 u.a. nas diregoes x,y e z com dx = 0, 385
(135% pontos). Nas figuras abaixo, os resultados do método (FD) foram representa-
dos por ¢ e os do método (FC) por *.

As figuras 4.5 e 4.6 representam, respectivamente, probabilidade de excitacao
para o estado 2s em fungao do parametro de impacto a 10 keV com as redes (b) e
(d):

e rede (b): extensao -18 w.a. a 18 w.a. e dz = oy = dz = 0,18

e rede (d): extensdo -20 w.a. a 20 w.a. e dz = oy = dz = 0,2
Ambos os cdlculos foram feitos com a maquina (II) e as redes possuem 200% pontos.

Para transi¢oes do tipo 1s—2p consideramos os estados 2p+1, ja que, devido a
simetria do problema (—1)*™, o estado 2py ndo contribui para a excitacao. As figu-
ras 4.7 e 4.8 representam a probabilidade de excitagao para o estado 2p (2p41+2p_1)
em fungao do parametro de impacto a 10 keV com as redes (b) e (d), respectiva-
mente. Analogamente as figuras 4.9 e 4.10 representam a probabilidade de excitagao

para o estado 3s. S6 apresentamos resultados para parametros de impacto de 0 a



12 u.a., uma vez que para parametros de

Z€ero.

0,010
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0,006
0,004
0,002
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0,000

parametro de impacto (u.a.)

Figura 4.5: Probabilidade de excitacao
1s—2s para prétons de 10 keV; quadra-
dos pretos representam nossos resulta-
dos com rede(b): -18u.a. a 18u.a. e
o0x = 0, 18; os simbolos ¢ e * represen-
tam os de Kolakowska et al.[40]
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impacto maiores a probabilidade tende a

0,010
0,008
0,006

0,004

probabilidade

- 0,002

0,000

Figura 4.6: Probabilidade de excitacao
1s—2s para prétons de 10 keV; quadra-
dos pretos representam nossos resulta-
dos com rede(d): -20u.a. a 20u.a. e
ox = 0,2; os simbolos ¢ e * represen-
tam os de Kolakowska et al.[40]
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Figura 4.7: Probabilidade de exci-
tacao 1s—2p para prétons de 10 keV;
quadrados pretos representam nossos
resultados com rede(b): -18u.a. a
18u.a. e dr = 0,18; os simbolos ¢

e * representam os de Kolakowska et
al.[40]
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Figura 4.9: Probabilidade de excitacao
1s—3s para préotons de 10 keV; nos-
sos resultados com rede(b): -18u.a. a
18u.a. e dx =0, 18
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Figura 4.8: Probabilidade de exci-
tacao 1s—2p para prétons de 10 keV;
quadrados pretos representam nossos
resultados com rede(d): -20u.a. a
20u.a. e dxr = 0,2; os simbolos ©

e * representam os de Kolakowska et
al.[40]
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Figura 4.10: Probabilidade de exci-
tacao 1s—3s para prétons de 10 keV;
nossos resultados com rede(d): -20u.a.
a 20u.a. e 0 = 0,2

A forma geral da probabilidade de excitacao como funcao do parametro de im-

pacto varia fortemente de uma transicao para outra. Para transi¢coes 1s—2s existem
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dois picos, o primeiro centrado em 1,5u.a. e o segundo préximo de 5 u.a. Ambas
as redes geraram resultados semelhantes aos de Kolakowska et al. a menos de um
pequeno deslocamento do primeiro pico, mais pronunciado no caso da rede (b). Para
a transicao 1s— 2p todos os resultados estao de acordo com os de Kolakowska et
al., exceto talvez para uma pequena oscilacao cuja maximo estd proximo de 4 u.a.
Para a transicao 1s— 3s Kolakowska et al. nao apresentaram resultados graficos.
Nossos resultados sao muito discrepantes entre si para essa transicao. Observamos
que para pequenos parametros de impacto aparecem oscila¢goes com um maximo
em torno de b = 1,5 e para parametros de impacto um pouco maiores existe outro
proximo de b = 5. A limitagdo das nossas possibilidades computacionais nao nos
permitiu aumentar o tamanho da rede, que seria necessario para estudar excitagoes
para estados com n >3. Isto pode ser uma conseqiiéncia do problema detectado na
tabela I quando tentamos reproduzir os valores médios para o estado n = 3. E de
se esperar que a medida que a energia do estado excitado aumenta, uma estrutura
mais complexa aparece para pequenos parametros de impacto, principalmente para
baixas velocidades, como no caso aqui considerado.

Para os cédlculos a 100 keV utilizamos as redes (a) e (d).

e rede (a): extensdo -15 a 15 w.a. e dz = 0,18 com 1623 pontos

e rede (d): extensao -20 a 20 w.a. e dz = 0,2 com 200 pontos

As figuras 4.11 e 4.12 representam, respectivamente, a probabilidade de excitacao
para o estado 2s em fungao do pardmetro de impacto com as redes (a) e (d). As
figuras 4.13 e 4.14 representam a probabilidade de excitagao para o estado 2p em
fungao do parametro de impacto com as redes citadas acima. As figuras 4.15 e 4.16
representam a probabilidade de excitagao para o estado 3s em funcao do parametro

de impacto.
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Figura 4.11: Probabilidade de exci-
tacao 1s—2s para protons de 100 keV;
quadrados pretos representam nossos
resultados com rede(a): -lbu.a. a
15u.a.a e dz = 0,18; os simbolos ¢

e * representam os de Kolakowska et
al.[40]
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Figura 4.13: Probabilidade de exci-
tacao 1s—2p para protons de 100 keV;
quadrados pretos representam nossos
resultados com rede(a): -15u.a. a
15u.a. e dxr = 0,18;0s simbolos ¢

e * representam os de Kolakowska et
al.[40]
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Figura 4.12: Probabilidade de exci-
tacao 1s—2s para protons de 100 keV;
quadrados pretos representam nossos
resultados com rede(d): -20u.a. a
20u.a.a e dx = 0,2; os simbolos ©

e * representam os de Kolakowska et
al.[40]
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Figura 4.14: Probabilidade de exci-
tacao 1s—2p para protons de 100 keV;
quadrados pretos representam nossos
resultados com rede(d): -20u.a. a
20u.a. e 0x = 0, 2;0s simbolos ¢ e * rep-
resentam os de Kolakowska et al.[40]
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Figura 4.15: Probabilidade de exci- Figura 4.16: Probabilidade de exci-
tacao 1s—3s para protons de 100 keV; tacao 1s—3s para protons de 100 keV;
quadrados pretos representam nossos quadrados pretos representam nossos
resultados com rede(a): -lbu.a. a resultados com rede(d): -20u.a. a
15u.a. e 0x = 0,18 20u.a. e dxr = 0,2

Podemos observar que o pico préoximo a origem tem seu tamanho aumentado
para todas as transi¢oes. O segundo maximo desaparece completamente. Em par-
ticular, para o estado 2p, o pico se alargou e se deslocou para valores maiores de b.
Nosso resultados sao semelhantes para ambas as redes, o que mostra a pouca sen-
sibilidade dos parametros da malha para altas energias. Verificamos que ha grande

concordancia entre nossos resultados e os de Kolakowska et al..

4.4 Secao de choque diferencial do/db

Estudamos o comportamento da se¢ao de choque diferencial do /db para os paramet-
ros analisados na secao anterior. As figuras 4.17, 4.18 e 4.19 representam, respecti-
vamente, o comportamento das secoes de choque diferenciais 1s — 2s , 1s — 2p e
1s — 3sparaasredes (b) e (d) a 10 keV. Os quadrados pretos representam os resulta-
dos da malha (b) (dz = 0, 18; 200% pontos) e o os resultados da malha (d)(dz = 0, 2;
2003 pontos). Apresentamos aqui o resultado para todos os parametros de impacto

calculados em cada caso segundo uma distribuicao dada pelo método de “Gauss-
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Legendre”[41]. Isto serd utilizado no calculo da integral da se¢ao de choque total. O
estudo das secoes de choque diferenciais nos indica como sera o comportamento das

secoes de choque totais em funcao dos parametros utilizados.
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Figura 4.17: Secao de choque diferencial para excitagao 1s —2s a energia 10 keV;
quadrado preto: dz=0,18, bola branca: dz=0,2
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Figura 4.18: Secao de choque diferencial para excitacao 1s—2p a energia 10 keV;
quadrado preto: dx=0,18, bola branca: dx=0,2
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Figura 4.19: Secao de choque diferencial para excitacao 1s—3s a energia 10 keV;
quadrado preto: dz=0,18, bola branca: dz=0,2

Observamos que para os maiores valores de parametro de impacto, as se¢oes de
choque diferenciais vao a zero, a nao ser na transigao 1s—2s para a malha (d), o
que pode ser devido a um problema de convergéncia numérica e/ou um problema do
valor escolhido para a tolerancia (vide figura 4.17). Todos os graficos apresentam um
formato semelhante para pequenos parametros de impacto, a nao ser na transi¢ao
1s—3s, o0 que ja era de se esperar pelos resultados apresentados na segao anterior.

As figuras 4.20, 4.21 e 4.22 representam, respectivamente, o comportamento das
segoes de choque diferenciais 1s — 2s , 1s — 2p e 1s — 3s para as redes (a) e (d) a
100 keV. Os quadrados pretos representam os resultados da malha (a) (0x = dy =
dz = 0,18; 1623 pontos) e o os resultados da malha (d)(dx = dy = dz = 0,2; 2003

pontos).
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Figura 4.21: Secao de choque diferencial para excitacao 1s—2p a energia 100 keV;
quadrado preto: dx=0,18, bola branca: dx=0,2
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Figura 4.22: Secao de choque diferencial para excitacao 1s—3s a energia 100 keV;
quadrado preto: dx=0,18, bola branca: dx=0,2

Como ja era de se esperar, nossos resultados mostram que ha pouca sensibilidade
dos parametros da malha para altas energias. Todos os gréaficos apresentaram formas
menos complexas do que os analogos a 10 keV. Com relagao a transicao 1s— 2p
vemos que a secao de choque diferencial é mais larga, tendendo a zero muito mais
lentamente do que as demais. Isto trara conseqiiéncias para a secao de choque total,

como veremos na proxima segao.

4.5 Secao de Choque

Apresentamos agora o cdlculo das se¢oes de choque totais de excitagdo (em
unidades de 107!8¢m?) para os estados analisados com as diversas malhas. Nos-
sos resultados sdo comparados com os de Kolakowska et al.(FD e FC) [40] e com os
de canais acoplados de expansao em dois centros de Kuang e Lin [13]. Comparamos
também com alguns valores experimentais disponiveis na literatura [44, 45, 46].

Na tabela 4.2 mostramos os resultados para impacto de préton a 10 keV.



FEstado | rede(b) | rede(d) | FD e FC Kuang e Lin | experimental
2s 5,84 7,16 5,62 - 5,54 5,0 6,1+ 2,83
2 92268 | 21,40 | 21,60 - 19,50 | 21,20 95,0 + 5, 0t
3s 207 | 0,88 1,04-0,70 |09 ;

Tabela 4.2: Secoes de choque para 10 keV em unidades de 10~ *¥em?. Nossos resul-
tados:(b) e (d); Kolakowska et al.[40]:FD e FC; Kuang e Lin [13]; {: referéncia [44];
I: referéncia [45]

Nossos resultados para n = 2 estao dentro da faixa dos dados experimentais,
concordando razoavelmente bem com os resultados tedricos de Kolakowska et al. e
Kuang e Lin. Embora compativel com os valores experimentais, o resultado para

o estado 2s com a rede (d) estd um pouco acima dos demais valores tedricos. Isso

do

“7 nao convergiu a zero (vide gréfico 4.17).

pode ser conseqiiéncia do fato de que
Para o estado 3s os valores obtidos nao sao confidveis uma vez que, pelas analises
anteriores, nao dispomos de equipamentos para aumentar o tamanho da rede sem

comprometer o espacamento da malha.

Na tabela 4.3 apresentamos os resultados para impacto de proton a 100 keV.

FEstado | rede(a) | rede(d) | FD e FC | Kuang e Lin | experimental
% 859 [9.29 9.64-10,0 | 10,0 8. 7+3, 301
2p 96,03 95,50 86,5 - 78,1 | 76,2 82,1+9,852"
3s 1,74 | 2,08 1,96 - 1,74 | 2,1 -

Tabela 4.3: Secoes de choque para 100 keV em unidades de 10~*¥cm?. Nossos
resultados:(a) e (d); Kolakowska et al.[40]:FD e FC; Kuang e Lin [13]; T referéncia
[44]; *: referéncia [46]

Para o estado 2s nossos resultados estao compativeis com os valores tedricos
e experimentais. J& para o estado 2p obtivemos resultados mais altos do que os
demais: 10% maior do que os de Kolakowska et al. e 25% maior do que os de Kuang
e Lin. Para o estado 3s os valores nao sao confidveis, embora estejam dentro da

faixa de valores tedricos.



Capitulo 5

Conclusao e Perspectivas

Neste trabalho foi feito um estudo de colisoes do tipo préton - &tomo de hidrogénio,
analisando-se as probabilidades de excitacao e respectivas segoes de choque resol-
vendo uma equacao de Schrodinger dependente do tempo para a funcao de onda
eletronica.

O nosso método mostrou-se adequado para o estudo de processos de excitacao.
Para energia de 10 keV obtivemos bons resultados para os estados com n = 2. O
estado 3s necessita de redes maiores e, devido as limitacoes computacionais, nao
pudemos calcular bem essas segoes de choque. Para energia de 100 keV nossos
resultados para o estado 2p foram maiores do que os valores tedricos e experimentais.
Deve-se levar em conta o fato de que os dados experimentais sao valores normalizados
e tém uma barra de erro bastante grande.

Todos o0s nossos resultados levam a crer que se tivéssemos uma malha mais
densa e mais extensa conseguiriamos obter valores melhores. Em relacao a isso
serao feitas implementacoes de forma a aumentar a densidade e o tamanho das
redes: (a) paralelizagdo do programa, uma vez que nosso algoritmo é conveniente
para isto, como visto na sec¢ao 3.2 e (b) aloca¢do dinamica de matrizes, permitindo
que o espaco alocado por matrizes que nao serao mais usadas ao longo do calculo

seja liberado.
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Dando continuidade ao trabalho, pretendemos ampliar o estudo da excitagao para
estados mais energéticos, aumentar a faixa de velocidades da particula incidente e
calcular a secao de choque total. Vamos também dar inicio ao estudo de processos de
troca de carga e ionizacao. Para o estudo de troca de carga mudaremos o referencial
do sistema de coordenadas, colocando a origem no projétil. Quanto a ionizagao
tentaremos resolver o problema no espaco de fase.

Estudos de excitacao do atomo de hidrogeénio por impacto de ions nis serao facil-
mente implementados com esta técnica, que poderao ser comparados com resultados
experimentais disponiveis na literatura. Além disso, estudo de processo envolvendo
alvos mais complexos (d&tomos com mais de um elétron) poderao ser analisados com

a ajuda de potenciais-modelo, tipo Hartree-Fock.



Apeéendice A

Unidades Atomicas

Em Fisica Atomica o cédlculo de varias quantidade fisicas pode ser simplificado
introduzindo-se um sistema de unidades chamado unidades atomicas(u.a.).

O raio da érbita do elétron no estado fundamental do atomo de hidrogénio é
conhecido como o primeiro raio de Bohr do hidrogénio e é denotado pelo simbolo

agp.
(47’(‘60)h2

=5.20177 x 10~ "'m
me?

ag =

Neste sistema de unidades, ay é tido como a unidade de comprimento. A massa
do elétron é usada como unidade de massa e h como unidade de momento angular.
Para completar o sistema a unidade de carga é tida como a magnitude absoluta e
da carga eletronica e a permissividade do espago livre ¢y é 1/(47r). Em unidades
atomicas (m = h = e = 1,47y = 1), temos:

Z2

= —u.a.
n
2n?

A energia do estado fundamental do hidrogénio (Z = 1,n = 1) é —lu.a. , e

2
vemos entao que a unidade atomica de energia é equivalente a 27.2 eV (Hartree). A

unidade atomica de velocidade é igual a velocidade vy do elétron na primeira orbita
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de Bohr do hidrogénio:

onde

o =

(4meg)he
que é conhecida como a constante de estrutura fina e tem valor o ~ 1/137.

A unidade de tempo expressa em unidades atomicas é

Qo

t’ll,.(l. -
Vo

Este é o tempo necessario para um elétron na primeira érbita de Bohr atravessar
a distancia equivalente a um raio de Bohr e equivale a 2,41888.10!7s.

Utilizaremos sempre o sistema de unidades atomicas.
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Baixar livros de Literatura

Baixar livros de Literatura de Cordel
Baixar livros de Literatura Infantil
Baixar livros de Matematica

Baixar livros de Medicina

Baixar livros de Medicina Veterinaria
Baixar livros de Meio Ambiente
Baixar livros de Meteorologia
Baixar Monografias e TCC

Baixar livros Multidisciplinar

Baixar livros de Musica

Baixar livros de Psicologia

Baixar livros de Quimica

Baixar livros de Saude Coletiva
Baixar livros de Servico Social
Baixar livros de Sociologia

Baixar livros de Teologia

Baixar livros de Trabalho

Baixar livros de Turismo
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