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RESUMDO

Desenvolvemos neste trabalho, um formaljsmo
alternativo de "dois niveis" sugerido por Cattani, para o
calculo dos alargamentos e deslocamentos de lTinhas espec-
trais produzidos por colisdes, quando & valida a aproxima-
cao de impacto.

Este formalismo foi usado para calcular alar
gamentos e deslocamentos eletronicos de algumas linhas do
atomo de helio neutro em um plasma, para as quais, foi pos
sivel aplicar a teoria de "dois niveis".

A contribuicao das colisdes ionicas aos alar
gamentos e deslocamentos das linhas espectrais foi avalia-
da, utilizando a aproximacdo quase estatica de Griem,
Baranger, Kolb e Qertel.

Os resultados dos calculos foram comparados
com os resultados experimentais de Kelleher, Berg e colabo
radores, Wulff e Diatta e com as previsoes dos formalismos,

convergente e de corte.



1

ABSTRACT

In this work we develop an alternative formalism
of "two levels" suggested by Cattani to the calculation of
widths and shifts of spectral lines produced by collisions, in
the impact approximation.

This formalism was used to calculate in a plasma
the electronic widths and shifts of neutral helium 1lines for
which is valid the "two Jevels" approach.

To take into account the ions eoRtribirtion top
the widths and shifts of the lTines, we have. used the quasi-
-static approximation of Griem, Baranger, Kolb and Oertel.

Our theoretical predictions are compared with
the experimental results of Kelleher, Berg and collaborators,
Wulff and Diatta and also with the predictions of the convergent

and cutoff formalisms.



INTRODUCGCAD

2
As formas das linhas espectrais emitidas (ou

absorvidas) por atomos, moléculas ou Jons em plasmas, sob de-
terminadas condigoes de temperatura e pressao, sao geradas
principalmente por colisdoes dos emissores (ou absorvedores)
com os eletrons e Jons do citado plasma.

Muitas investigagdes tedricas e experimen-
tais foram realizadas e varios formalismos foram propostos pa
ra determinar as formas das linhas (]l

Do ponto de vista tedorico, as formas das 14-
nhas espectrais sdao estudadas por meio da teoria quantica e

teoria semi-classica.

A teoria quantica foi desenvolvida por diver

Sos autores, Baranger(2’3), Kolb e Griem(q), Fano(s) D3

2

Giacomo(s) e Bassalo e Cattani(7). Esta teoria foi aplicada

8,9,10)

por Cattani( » para avaliar o alargamento e deslocamento

de linhas espectrais atomicas e moleculares e no cilculo de

formas de Tinhas geradas por colisoes eletronicas, por Kiveﬂ]])
(12)

b

Bely e Griem Barnes e Peach(]3), Bassalo e Cattanil'4:15,16)

e Dimitrijevic et al(]7).



No tratamento quantico desenvolvido por

(7,14,15,16) =

Cattani e Bassalo , @ matriz de espalhamento e

calculada, usando a expansao de Born ate segunda ordem. Con-
tudo como foi mostrado nos traba1hos(18’]9’20), esta aproxi-
magcao nao & adequada para temperaturas abaixo de 50.000K para

avaliar os alargamentos eletronicos.

¢

(12,13,17)

Outros tratamentos quanticos uti-

Tizam a aproximacao de "close-coupling"”, onde temos de resolver
equagoes integro-diferenciais ecopladas, dependendo portanto,
de calculos computacionais extensos e extremamente dispen-
d10505 .

Este formalismo quantico pode prever bons valo-
res para os alargamentos e deslocamentos das linhas, quando
todas as transigoes virtuais envolvidas no processo sdo consi
deradas. Como em geral o numero destas transicoes e grande e
as dificuldades de calculo aumentam rapidamente com o numero

de estados envo]vidos(]7)

» @ sua utilizacao torna-se imprati-
cavel na maioria dos casos.

Acreditamos que os alargamentos e deslocamen
tos das linhas espectrais causados por colisdes eletronicas ,
possam ser obtidos de maneira mais simples, com precisdo com-
paravel a dos calculos mais sofisticados, através dos formalis
mos semi-classicos e de aproximacdes convenientes que estimem
os efeitos das colisoes fortes para as quais a teoria  da
perturbacao nao e valida.

A teoria semi-classica pode ser dividida em dois

formalismos Tigeiramente diferentes: o formalismo com cortes



e convergente.
Muitos autores(]) adotaram em seus <calculos,

a teoria semi-classica com cortes. Este formalismo foi exten-

1,21) 18)

sivamente usado por Griem( , Griem et al (GBKO)(

Saha]—Bréchot(22’23’24), para calcular as formas de linhas es-

e por

pectrais de atomos neutros e Jons, produzidas por elé&trons e
ions. "

A teoria convergente originalmente proposta
por Vainshtein e Sobe1'man(25) na aproximacgao de dois niveis,
foi modificada posteriormente por Cattani(26) e Dyne e OWhr427?

Este formalismo convergente modificado, foi

(28)
aplicado por Yamamoto eYamamoto e Cattani(29’30’3])

s, Mo calcy
To do alargamento e deslocamento de algumas linhas da molecula
de amonia.

Dyne e O'Mara(27), Bassalo, Cattani e Walder

(32) e wa1der(33), aplicaram a teoria convergente na aproxi
magcao de muitos niveis para calcular efeitos das colisdes ele-
tronicas aos alargamentos e deslocamentos de linhas espectrais

do helio neutro em um plasma.

Procurando explicar os alargamentos das 1i-
nhas de emissao da amonia para os quais, os resultados das teo

34,35) eram insatisfatorios, Lin et a1(36)

rias existentes! for
mularam uma teoria para sistemas de dois estados. N3o consegui
ram entretanto, perfeito acordo entre os resultados teoricos
e experimentais.
c . (32) s s
attani e Yamamoto fizeram um estudo cri-

tico da inadequacia dos formalismos convergente e de corte, pa



ra tratar a forma das linhas da molecula de amonia e utiliza-
ram um formalismo de dois niveis modificado, para calcular 0
alargamento de algumas linhas de inversdo da molécula de amo-

nia, obtendo bom acordo entre teoria e experiéncia.

Apesar de haver razoavel acordo geral entre
as previsoes dos formalismos convergente e de corte, com os re
sultados experimentais para alargamentos e deslocamentos das
o g (33) .

inhas do helio neutro » observa-se que para algumas das rie
feridas linhas, o acordo & insatisfatorio, principalmente para
0os deslocamentos.

Entao neste trabalho, nos propomos desenvol-
ver o formalismo de dois niveis, sugerido por Cattani e Yamamoto
(37). Aplicamos este formalismo na avaliacdo dos alargamentos
e deslocamentos de algumas linhas espectrais do hélio neutro em
um plasma, para as quais, foi possivel empregar o referido for
malismo. Em particular, tratamos as linhas cujos deslocamentos,
nao sao bem descritos pelos formalismos convergente e de corte.

Em nosso desenvolvimento teorico, usamos as

(2’3) e Kolb e Griem (4),

formulas gerais obtidas por Baranger
que definem o alargamento e deslocamento de uma 1linha espectral
isolada, causados por colisoes de particulas rapidas, na apro
ximacao de impacto.

Resolvemos a equacao de Schrﬁdinger para um
sistema de dois estados, que interage com uma particula pertur
badora atraves de um potencial dipolo dependente do tempo. Ex-

pressoes explicitas para o alargamento e deslocamento e]etrﬁni

cos sao entao, obtidas, por meio das formulas gerais acima men

cionadas.



A contribuicao a forma das linhas devido as

colisoes dos Tons foi calculada usando a aproximacao quase es-

18) (1,21)

tatica de Griem et a1( e Griem i

Os resultados dos calculos sdo comparados com

38) 39)

0s resultados experimentais de Ke11eher( » Berg et aT( "

(40) (41)

Wulff e Diatta e com as previsoes dos formalismos con-

vergente(32) e de corté18).



CAPTITULO I

CALCULO GERAL DA FORMA DA LINHA ESPECTRAL N

I[.1 - Introducao

0 estudo da forma de linhas espectrais, per-
mite obter informacoes sobre o comportamento de muitos corpos
e da estrutura dos sistemas complexos. Estas informagoes sao
obtidas, relacionando a forma da linha determinada experimen-
talmente atraves de medidas espectroscopicas, com calculos
usando a Mecanica Quantica e a Mecdnica Estatistica.

Em plasmas, atraves do estudo da forma das
linhas de emissao (ou absor¢do) de atomos neutros ou de jons,
podemos determinar a temperatura e as densidades eletronica e
ionica do sistema.

0 alargamento e deslocamento de linhas gspec
trais emitidas (ou absorvidas) por moleculas, atomos neutros
e Tons, em gases ou em plasmas, Sio causados por varios pro-
cessaos (]’42X

Para certas condicoes de temperatura e pres-
sao em um gas neutro ou plasma, oS processos mais importantes

que produzem alargamento e deslocamento de linhas sio: (i) o



efeito Doppler e (ii) as colisdes entre as particulas do sis
tema — alargamento e deslocamento por pressao-—.

Como e bem sabido, quando uma molecula (3ato-
mo ou ion) em um gas se move com componente da velocidade Vs

a frequencia w do foton emitido pela mesma €

Nesta formula, 0 € a frequencia da transi-
cao molecular em estudo e ¢ & a velocidade da luz no vacuo.

Sendo T a temperatura do sistema e M a massa
da molecula emissora, o numero de moleculas por unidade de vo
lume com componente da velocidade entre Y, B U ok dvx,é dado

pela distribuicao de velocidades de Maxwell

( ) M 1/2 MVi
dN(v_)dv_ = N . exp |- —= dv_ »
R [ZWKT] [ 2KT J X

onde N, & a densidade das mol&culas e K a constante de Boltzmann.
Combinando as duas relagdes acima, o numero
de moleculas por unidade de volume com frequéencias observadas

do foton emitido entre w e w+dw e

Desta forma, o efeito Doppler contribui com

uma intensidade



na forma de uma Gaussiana centrada em w . A semi-largura AwD

deste perfil e dada por

" Tif 2 /
= _0 ZKT = e L ] 5 5 2
AUJD = - [ Zn 2] 436] X wU(M) (CQS)-
0 alargamento Doppler e importante em altas tem
peraturas ou baixas densidades. Para as densidades e tempera

turas que iremos considerar, o efeito Doppler e cerca de dez
vezes menor do que os efeitos devido as colisoes, que causam

0s alargamentos das Tinhas.

A forma da linha resultante F(w), devido ao efei

to Doppler e as colisdes, & dada pela convo]ug50(42)

onde FD(m) e o perfil Doppler e Fp(w) e o perfil provocado pe

las colisies.

Nas proximas secgoes, faremos o calculo da



forma da linha espectral, considerando os efeitos devido as
colisoes entre as particulas do sistema. Em nossos c3lculos,o
alargamento natural da linha ndo sera levado em consideracido,
por ser desprezivel comparado com o produzido por efeitos co-

lisionais.

I.2 - Forma Geral da Linha Espectral

Consideremos um sistema constituJdo de duas
especies de moléculas que indicaremos pejos indices 1 e 2.
Mais adiante teremos que considerar um sistema mais geral,
constituido de trés espécies diferentes de particulas, tal co
mo um plasma. Contudo, os resultados agora obtidos, podem ser
facilmente adaptados para o caso de sistemas composto de di-
ferentes particulas. Suporemos que somente as molaculas 1y in
teragem com o campo de radiacao incidente. Isto significa que
as moleculas 2, ndo tém ressonancia na frequéncia da radiacao
incidente. As moleculas 1 s3do chamadas emissoras ou irradiado

ras e as moleculas 2 sao chamadas perturbadoras.

Para uma molecula do tipo 1, interagindo com
: (2)
0 campo de radiacao incidente e com todas as N outras mole

culas 2, o Hamiltoniano total do sistema & da forma

5 C1a1]

onde



'.-{.0:

H, e o Hamiitoniano das particulas livres, T & o ope
rador energia cinetica, G o operador energia interna, V e o
operador energia de interacdao entre todas as moleculas do 518
tema, HR o Hamiltoniano do campo de radiacdo livre. H]R e a
)
interacao entre o campo de radiacdo e a molécula 1, que supo-

remos na forma
Hyp = - d..E (1.3)

e - 3 - . - . -
onde d1 e o momento dipolo eletrico (ou magnetico) da molecu
la emissora e E @ o campo de radiacao elétrico (ou magnético)
incidente.

Cenotemos por ]n(Nk.... N -..)> os autovetores do

operador HR e E ﬁcka 0S seus autovalores correspondentes,
k
ou seja
Heln(Npoooo Npol)> = g'ﬁck Np I0N ool s )

onde Ny e o numero de fotons com energia hkc = ﬁwk. Indique-
mos por |¢n> » 0s vetores estados internos da molécula emisso
ra, que participam das transicdes a serem analisadas. 0s ai~
tovalores €, Ccorrespondentes a [¢n> sao obtidos da equacao
de autovalor

h(]){tpn> = e [V >,

n



1)

onde h(1) = G(1) - G‘(T) e o operador energia interna de in-
teresse. Admitiremos que os estados do sistema molecular pos-
sam ser descritos pelos vetores |wn> |¢m>, onde |¢m> e 0
vetor estado que descreve todos os graus de liberdade do sis-
tema molecular, exceto aqueles descritos por |wn>.

0 operador evolucdo temporal U(t,t') para o
sistema total, moléculas e o campo de radiacdo, satisfaz a

it}
equacao de Schrgdinger

i L U(t,tt) = H U(t,t") (1.4)
ot
e a condigao inicial U(t,t') = 1.
Se o sistema total esta inicialmente em t'=

no autoestado

l\*F-iI(O)> = Iwi>|¢I>fn(...Nk...)>

do operador HO + HR’ a probabilidade de transicao dP%? de en-

contrar o sistema total no estado

Wep(ty)> = [ve(t))> [op(ty)>In( . N +T. .. t,)>
no instante t=t0, e dada por
dPIe = e (t )] U(t) | (0)>]" (1.5)
if Yer(to o) i1 ’ '

onde U(to) = U(to,t' = 0). 0 vetor estado lY fF(t)>, satisfaz

a equacgao de Schrgdinger



s 12

9
= 1 ep()> = Hop IPep(t)>

onde

e o Hamiltoniano molecular - H0 + V - mais o Hamiltoniano do
campo de radiagao Tivre HR'
Indicando por UmR(t,t‘), 0 operador evolu-

cao temporal que satisfaz a relacdo

[Wep(t)> = U p(t,t! ) 1P ep(th)> 5 .UmR(t',t') =1,

obtemos da equacao de SchrSdinger acima para “?fF(t)>’ a equa

¢ao de movimento para UmR(t,t')

i‘ﬁ—a—UmR(t,t‘):H U o (t,t'). (I.6)

mR mR(

Em termos de UmR(tO), a probabilidade de tran

sicao na equagao (I.5) torna-se

IF
dPLe = [<op|<ucl<n(...N

i s ] e 50 B U

’ T Ut ) n(. > o> o]

+ T : -
onde UmR(to) indica o conjugado Hermitiano de UmR(

Vamos a seguir, escrever o produto W = U
em (I.7) numa forma conveniente para o calculo. Obtemos com

ajuda das equagoes (I.4), (I1.6)e a relacio H = H #V+H o +H H_ +H

R™MR ~ "mr 1R



w13

d P o
— W =& yTys U B U= — U, (-H U + HU)
= 5t Ypp U UmR BT i MR mR

1 )

Convertendo esta equacao diferencial para W
numa equagao integral equivalente,obtemos
e ) =1+ 2 [ 7 ar ot reyn. u (t)W(t) (1.8)
ol ?% mR 1R “mR ’
0
com a condicao inicial W(0,0) = 1. Resolvendo esta equacao por

aproximagoes sucessivas, obtemos ate o termo de primeira ordem

em |E|

t
0
_ 1 T
w(to) =1 + ;% J dt UmR(t) H]R qu(t) (I.9)
0
Ao fazer esta aproximacao, estamos supondo
0 campo de radiagao E incidente suficientemente Traco., de

forma que nao ocorra "efeito de saturaggo"(43).

Substituindo (I.9) na expressio (I.7), obte-

mos (44)
IF _ 1 Yo
dpif = E? l JO dt exp(iwkt)<@F[<wf| <n(...Nk+])...)|

T'(t) Hip T(t) (N> s> Jegs 2, (1.10)



.14,

onde ﬁwk e a energia do foton e o operador evolugcao temporal

T(t) satisfaz a equacao

2 Tttt = (H

£ V) T(t,t"). (L1700
5t :

Calculemos agora, a parte do elemento de matriz em
(I.10) relacionada com o operador interacao H]R' De acordo
com a teoria eletromagnetica classica de Maxwell, o caﬁ;o de
radiacao livre, pode ser descrito em termos do potencial ve-

tor A, que satisfaz a equacdo de onda

-—

Q
r

=4

P = = 0

O
[§]

(s3]

ot
N

e a condicao adicional

%.K = O,

com o potencial escalar ¢ = 0. A condicao adicional equivale a
dizer que A & uma onda transversal.
A expressao mecanico-quantica para o potencial vetor

-

A, pode ser escrita na forma de uma superposicao de ondas pla-

nas(45)

.'i(;,t) s Z [ ZTTCZ“T‘]J
k

- . > > -
*a expli(wt - k.r) }g EPEE



515

onde ¢ e a velocidade da luz, Wy = kc e a frequencia angular

da onda e k o vetor propagacao. V_ e o volume onde o campo es

0
ta contido e € o vetor polarizagdo unitario, considerado igual
para todas as ondas planas. a, e az sao respectivamente, 0S
- A - _ -
operadores aniquilagao e criacao de um foton com momento k e

energia ﬁ“& = fick, que satisfazem as regras de comutacao

_ !
| + & . = T T -
[fk’aki] = Oy {Ek’aki] (}k=ak{] 0.

Usando a equagao (I.3) e observando que 0

campo elétrico E & dado pela relagdo

‘e

my
|
o=
| @
| =4

a expressao (I.10) torna-se

21w, (N, +1) g
IF k' .
dpif = | dt exp(1wkt)

v
0

>

<¢F]<wf|T*’(t)E.d1 exp(-iK.F )T(t) [v> (05|12 (1.13)

onde usamos o campo eletrico E na representacao de Schrodinger

- sem a dependencia temporal - e os resultados
ak[n(...Nk...)> = YN |n(...N -1...)>

ayIn(...Np...)> = /AT [n(...N



.14,

onde ﬁwk e a energia do foton e o operador evolugdo temporal

T(t) satisfaz a equacgao

2 T(t,t') = (Ko + V) T(t,t'). . CL11)
0
at
Calculemos agora, a parte do elemento de matriz em

(I.10) relacionada com o operador interacado H]R‘ De acordo

]
com a teoria eletromagnetica classica de Maxwell, o campo de
radiagao livre, pode ser descrito em termos do potencial ve-

oy K, que satisfaz a equacgao de onda

2—}
P = L 2R o
C2 atz
e a condigcao adicional
v.h = o0,

com o potencial escalar & = 0. A condicdo adicional equivale a
dizer que A & uma onda transversal.

A expressao mecanico-quantica para o potencial vetor
->

A, pode ser escrita na forma de uma superposicao de ondas pla-

nas(45)

+ az exp i(wkt - ?.?) }E (I:12)
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A expressao (I.13) foi obtida, supondo que
os fotons tenham uma unica frequéncia. Contudo, o campo de ra-
diacao nao possui uma unica frequencia w, , mas frequencias w
distribuidas em um pequeno intervalo dw. Entdo estamos 1nteres
sados em determinar a probabilidade total de um foton ser emi
tido com energia entre hw e h(w+dw). Esta probabilidade total

e dada por

dpIf(2dn) = aplf 0 2 4y 40
if T (2,”)
IF Y Wb 4y 95
= @it ;
(2m)?3 ke

onde 2d°n € o ndmero de estados do foton com energia no in-
tervalo B dw com mesma polarizacao, se propagando no elemen-

to de angulo solido dQ. 0 fator 2 corresponde as duas poss7i-

veis orientacdes do spin do foton.

A potencia media total emitida pelo sistema

no intervalo de tempo to’ com frequencia entre w e w+dy para
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todas as direcoes de emissao e dada por

T t
0 0]
3(:3 27Tt0 0 0 - .
o , >
<®Il<w1!e+(t')wa>z@F>-<¢F!<wf|e(t)|w1>l®1>- (1.14)

Nesta equagao, N(w)dw - com N(w) >>1 - & 0 numero de fo
tons incidentes com frequencia entre w e w + du e

8(t) = TT(t) a4, exp(-ik.7,)T(t),

Fazendo uma media na equacdo (I.14) sobre to-
dos os estados iniciajs e uma soma sobre todos os estados fi-
nais do sistema, obtemos a poténcia emitida por unidade de fre
quencia

4 w* N(w)

Flw), (1.15)
3¢

Nesta expressao, F(w) € o espectro da luz emi

tida ou absorvida dado por




.18.

onde

p.(|1) = <IP1|

exp(-gh{ ') [9;>/7,

e a matriz densidade correspondente aos estados internos Y da

molecula emissora,
1
2y = Twgl exo(- 0ty > )
e a funcao partﬁgio, B = 1/(KT), K € a constante de Boltzmann

e T a temperatura absoluta do sistema. A matriz densidade Py e

dada por

oy = <o exp[—B(How-h(”)][cpI;» Iz,

onde

~N
n

o Z<<I>m| expEB(HOJrV-h(”)] le >.

m

Estamos admitindo ao escrever (I.16), que 0
sistema esta em equilfbrio té@rmico e a perturbacdo nos estados

internos wi seja pequena, de forma que o operador densidade

p = exp[:B(HO+V)J IZ 3
. 5 44)
seja diagonal na representacao {¢n>|®m> .
Fazendo esta aproximagdo, a equacdo (1.16)

pode ser escrita como
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E t

o] 0
. 1 : . ik 2ty
Flw) = Zﬂto J dt JO o exp{}w(t t j.Tr[E@ (t )O(ti}
0

(1.17)

onde Tr indica o traco da matriz [...].

No Timite em que t0-+ », esta equacao torna-
"]

-se
Flw) = _L.J ds exp(iws)®(s)
21 -
(I1.18)
onde
o(s) = Tr[}@fﬁ(siw . 8T 35%(s=0)
e chamada funcao correlacdao temporal. Observamos de (I.18)
que @(s) e a transformada de Fourier do espectro F(w). Uma
vez que F(w) e real
0*(s) = o(-s)
e o espectro em (I.18) torna-se
Flw) = Re 1 J ds exp(iws)o(s). (1.19)

0

Ate o momento, sO consideramos uma particu-
la emissora. Para levar em conta N(T) particulas radiantes,
e so inclui-las no Hamiltoniano i = B, + P

0 espectro F(w) da luz emitida dado pela equa

cao (I.19), fornece a forma geral da linha de transicdo, con-
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siderando tanto o efeito Doppler como também, a perturbagao
nos niveis internos de energia da molecula emissora, que
participam das transicoes observadas. A formula geral (I.19),
constitui o ponto de partida para o desenvolvimento das teo
rias da forma da linha espectral. Ela pode ser aplicada a
gases (plasmas), 17quidos e solidos. Vamos aplica-la somen-
te aos gases (plasmas) sob algumas condigoes especiais, que

]
agora descreveremos.

1.3 - Gases (Plasmas)

Nos gases (plasmas), consideraremos somente
0 caso em que nao existem movimentos coletivos das particu-
las (ondas sonoras). O movimento de translacdao das molécu-

las individuais ocorre quando

ou seja, quando o comprimento de onda de de Broglie h/p, &

T 1/3
muito menor que a distancia inter-molecular (VO/N) /.

A condicao acima

p>>h(r) 3
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e satisfeita quando a temperatura do gas e suficientemen
te alta e a pressdao e baixa.
Vamos considerar o problema supondo as se-
guintes condigoes:
i) a probabilidade de colisdo entre trés particulas e despre
zivel.
r
i1) a razao entre a duracdo media de uma colisdo e o  tempo
q
medio entre'as colisGes & muito pequena.
Quando estas duas condigoes sdo satisfeitas, temos o que €
2,3)

chamada de "aproximacgao de impacto"( .

A condigao

P >>h (g
garante o movimento translacional e a condigdo
1 N -
>> o— OV
j VO z

a aproximacao de impacto onde

v e a velocidade relativa média entre duas particulas,
o a secgao de choque de colisdo e

T. o tempo de colisdo.

0 sistema se comporta entdao como um gas per-
feito. 0Os estados translacionais das moleculas siao descritos

por ondas planas

|p> = Hé%; exp(ip.r/H)

e o operador evolucao temporal pode ser escrito na forma de



il s

um produto de matrizes de colisoes S, para as colisdes entre
duas moleculas, como sera mostrado mais adiante.

0 vetor estado da molecula emissora pode ser

escrito como

> = |
lv,> = la>[v>[p >
onde |a1> e 0 vetor estado que descreve 0S graus internos de
liberdade restantes.

A funcao correlagao 2(s) equacao (I.18), pode

ser expressa na forma

1 o
os) = I I ey of") w315 v
lPile plpl 1 -
- ot
<Yep [T'(s) @ T(s)Ipy¥i>iay, (1.20)
onde [...], ~ indica uma média sobre os estados internos e

translacionais das moléculas perturbadoras e sobre o0s estados
internos |a1>.
Introduzindo os projetores
I lplwt><y'p!] e Lo lpyut><ytpyl,
d}‘p]‘. I!)“p:l'

a expressao (I1.20) pode ser reescrita como

el = I % oy pg]) lzwipllé% [P V>
lbilbf w w" 1 -
PP, B,P;

.<wfr31] TT(S)fpi'w'><¢"PI'f@fp;¢ll><1b']p;|T(s)|p1w1'i[Av- (1.2])
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Vamos a seguir, considerar 0 caso particular
importante de Tinhas que n3do se superpoem, ou seja, de Tinhas
isoladas. Multiplicando o termo na soma em (I1.21) por
Bt s S, w, » O espectro total F(w), e dado entdo pela soma de

v wf LA
contribuigoes independentes de todos os pares de vetores esta

dos |0y |vg>

sy = F F
wi:wf ’P;
P, P,

(1) l> 5t 5
o Ppy P |<¥;pl07] P we>
1

. <¢f51|T+(S)|p;¢f><wfp;|6|p;wi><¢ipriT(S)]Piwig}Av‘

Para um par de estados inicial e final wi,wf,

a funcao correlacao acima torna-se

3 1) =t =
8..(s) = 1. I o ot [«p.p R
e PP Plopt Pa T v

1 1
<wfp;lﬁlp;¢i><¢f51ITT(S)Ip;¢f><w1p;IT(S)Iplwig]AV.
(1.22)

0 calculo exato da fungdo correlacao 2. 0(s)
nesta equacao € muito dificil. Contudo, & possivel tratar a-
proximadamente o problema, considerando os seguintes casos
(44)

particulares : (a) a perturbacdao dos estados internos v

e desprezivel, (b) o efeito Doppler & desprezivel e (c) a per
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turbacao dos estados internos b, e a redugao da largura
Doppler sao efeitos nao correlacionados.

Para valores da pressao do sistema que ire-
mos considerar, o efeito Doppler & cerca de dez vezes menor
do que os efeitos devido as colisoes como ja mencionado na
introducao deste capitulo. Entdo consideraremos somente o ca

so (b). O0s outros casos estao descritos no trabalho do

Cattan1(44)f

I.4 - Forma da Linha Produzida por Colisoes

Se o efeito Doppler nao e considerado, pode-

>
mos fazer k=0 no operador g = 31 exp(—if.?l) =d, § @ ex-

pressao (I1.22) torna-se
2.(s) = o8} <o ]d | v,> 2 1 oy, ERICALOIE
1

e TH () ve>Hp > 4 (£.23)

A formula acima mostra que a contribuicao a
funcao correlacao ®1f(s), e essencialmente devido as perturba
coes dos estados internos ¢ do emissor. As perturbacdes sao
descritas pelo operador evolucao temporal T(s).

Neste ponto, vamos considerar um sistema mais
geral do que o ate agora considerado. Um plasma por exemplo, &

um sistema em que temos atomos neutros ou Tons (emissores) e
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fons e eletrons que constituem as particulas perturbadoras.
Alem disso, usaremos a aproximacao da trajetoria classica,
que consiste em tratar os perturbadores como particulas c15§
sicas, se movendo ao longo de trajetorias independentes do
estado particular do sistema emissor.

Com esta aproximacao, a equagao (I.23) pode
3)

ser escrita na forma( N

256(s) = o8 Lewg T 1uy> 12 teuy 1T0s) [uyo<u 1T7(s) 1o,

(1.24)

onde {...}AV indica uma media sobre os estados internos dos
perturbadores, media sobre os estados translacionais dos emis
sores e perturbadores e media sobre as orientacoes relativas
entre os sistemas emissores e perturbadores.

0 operador evolucdao temporal do sistema T(s),

satisfaz a equagao - analoga a equagdo (I.11) -

ﬁii—Tu)= Eoﬁ-VJS)+ h(sﬂ T(s) (I.25)
3s
onde H% & o Hamiltoniano do sistema na auséncia de perturba-
dores, Ve(s) e Vi(s) sdo respectivamente, as interacdes do
emissor com todos os elétrons e Tons do sistema. Estamos des
prezando a interacao entre os atomos neutros como tambem, as
interacoes entre os elétrons e Jons perturbadores.
Agora vamos admitir que as velocidades dos

eletrons sejam muito maiores que a dos Tons no plasma. Entdo
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podemos, escrever o operador evolucdo T(s), na forma separa-
(46)
vel

T(s) = Ti(S)Te(S)

onde Te(s) e Ti(s) descrevem respectivamente as perturbacoes
eletronicas e ionicas. Substituindo este produto na equagao

(I.25), obtemos as seguintes equacoes para Ti(s) e Te(s)
¢

a =

ih 55 Ti(s)= _H° + Vi(s)j T;(s) (1.26)
a oo

i T(s)- I:.r(s) Ve(s)Ti(s):lTe(s) (1.27)

Como os eletrons se movem com velocidades mui-
to maiores do que a dos Jons, estes podem ser consideradospa
rados durante cada colisdo elétron-emissor, ou seja, 0S ions
podem ser considerados estéticos(18). Entao fazemos Vi(s)=V”

;
uma interacao constante e da equacao (I1.26) podemos escrever

T,(s) = exp [-1(H° + Vi)s/ﬁ:]-

A equacao (I.27) para o operador Te(s), pode

entao ser escrita aproximadamente como

d
iJﬁ;Te(s)= ve'(s)Te(s) (1:28)

onde

Vi(s)= exp(1H°s/’ﬁ)ve(s)exp(-iHos/h), (1.29)
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As equagoes (I.28) e (I.29) mostram que
nesta aproximacgao, Te(s) e independente dos efeitos dos Jons.
Entao podemos estudar separadamente, os efeitos dos 7ons e
dos eletrons. A funcgao correlacao, equacao (I.24), pode ser

escrita na forma

0.e(5) = ol Teucld, 10012 T CewsITols Wy T (s gt
e = 2 Vel lv; sl il
A m,n Av
m + . eletrons
(T () [bpeve L) W™D (1.30)
onde introduzimos os projetores
Iolems<yp™| e Iolw"s<p™,

m n

Para calcular as medias na equacgdo (I.30), de-
vemos especificar modelos para o movimento dos eletrons e

ions perturbadores.

I.4 -{a) - Contribuicao dos Tons a Forma da Linha

Para os ions utilizaremos a aproximacdo quase
estEtica(]S), ou seja, 0s ions sao considerados estaticos du
rante as colisoes eletronicas. 0s efeitos produzidos pelos
ions perturbadores na forma da linha, sdo descritos pelo mo-
dulo do campo elétrico estatico F criado por eles, ou seja,
o efeito Stark estatico. Para considerar o efeito medio pro-
duzido pelos diversos valores do modulo do campo ionico ?,

introduzimos a fungao distribuicdo de Holtsmark W(F), (1) de
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forma que W(F)dF da a probabilidade do campo ionico F ter md
dulo entre F e F + dF.

Fagamos o calculo da contribuigcdo devido aos
fons na equacdo (I.30). A equacdo de Schrgdinger independen-
te do tempo, associada a equagdo (I.26) para os vetores es-

tados |y™> &

A energia de interacao Vi entre os Tons pertur

badores e o emissor, sera suposta na forma

- interacgdo dipolo Stark linear -, onde d & o momento dipolo
do emissor e'?i 0 campo eletrostatico produzido pelo iésimo
1B

Usando teoria da perturbagdo independente do
tempo, a corregao na energia E ate segunda ordem, e dada

por (45)

!
_ m' i
E = E, + <¢m]vi[¢m> + ;m a— 8
J m j
(I.30a)

A correcdo na funcdo de onda |[y™> &

<Vl Vilw >
(W™ = [y >+ ] o
J#m Em-Ej

[w5> + ... (1.30b)
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onde Eg e ij> satisfazem a equacao de autovalor

0 .
HO ;> = ES vy

Usando as equagoes (I.30a) e (I.30b), obtemos

T1(5)|wm> = exp[}i(Eg oo Fz)s/ﬁ}

<. |Vl >
v > + 7 L . B 2 .. (I.30¢)
m . EO_g© J
L J#Em i m
onde
o B2 = [<VplVs 195
m . 0 0
J#m Em-Ej

Na expressao (I.30c), somente a contribuicdo do
efeito Stark em segunda ordem na energia Em aparece. 0 elemen
to de matriz diagonal do operador dipolo d & nulo - exceto

para o atomo de hidrogénio(45).

Usando a equagao (I.30c), a média corresponden-

te aos ons na equacdo (I.30) pode entdo ser escrita como

7 ions
(< [T (s) [0 <p™ TL(s) |ve>? = exp(-iw;. s)
FH i " Av 1f
{ dF W(F) exp[}i(ui-af) Fzs/ﬁJ Gim S (1 +:31)

onde

_ 0 0
wig = (Ej - Eg)/R
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Substituindo este resultado na expressdao (I-30)

obtemos

®1f(s) & D$1)|<¢fl31|¢i>|2 exp(—iwifs)

J dF W(F) exp[—i(ai—uf)Fzs/‘h‘!

+ eletrons ; g
S EAENISROINN (Te(s)ped > [v>]

onde definimos

<‘1b1- ITe(S) !1p1-> <¢f{TZ(S) M’f> 5<¢1‘ |<¢fI(Te(s))i1‘(Tz(s))ff wa>lw1‘>-

I.4 - (b)-Contribuicdo dos Eletrons a Forma da Linha

Achemos agora, a média correspondente a contri-
buicao dos eletrons em (I.32). Devemos considerar entao a e-

quacao (I.28) para o operador Te(s), que descreve a dinamica

(45)

-

dos eletrons. A solucdo formal de (I.28) &

S

T (s) = 7 exp[-%J Va(t) dt |
0]
o[ [ weed e [ nerwd]}

(1.33)
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Vé(t) = V;(t) ¥ wim V&(Z)(t) e V'l(t),...,VE:I(2

sao as interacoes dos 2 eletrons perturbadores com o ato

mo emissor e T e 0 operador ordenacao temporal de Dyson(45).

0 calculo de (I.33) e muito complicado pois te

2) - - .
mos um produto de A operadores ordenados por T que nao tem
forma simples. Para calcular (I.33), introduziremos a apro-

(47): "o

ximagao de impacto enunciada na forma alternativa
alargamento e o deslocamento da linha s3ao produzidos por uma
sucessao de colisoes que ocorrem em instantes ao acaso t. e
a duracao de cada colisao e pequena, comparada com o inter-
valo de tempo entre duas colisoes sucessivas".

Com esta hipotese, o operador evolucdo tempo-

ral Te(s) pode ser escrito na forma de um produto de opera-

dores

Te(s) = S(tn)s(tn-l)"' S(tz)S(tl),
onde t = 0,..., tn = S sao 0s instantes de tempo em que
ocorrem as n colisoes no intervalo de tempo 0 a s. )

sao matrizes S que descrevem colisdes nos instantes de tem-
po t. |

Sendo W, = 1/1C a frequencia de colisdo, a pro
babilidade para a ocorréencia de n colisdoes no intervalo de
tempo s e dada pela distribuicao de Poisson

(S/Tc)n

n.

P(H,S,TC) = exp[-s/TC]
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A media na equacdo (I1.32) sobre todas as coli-

soes € entao dada por

4 eletrons

{(Te(s))ii (Te(S))ff}Av =

= - (S/Tc)n L "
. nZO exp[-s/t_] e H] {sﬁ(tj)sff(tj)}Av

: 2=
]

2 (sls. )" s
= 1 exp[-s/t.] _—_TE__ (S Sely,

n=0 n.
= exp E%— {s.; SLf - ]}Aé] = expliflyo s/h], (1.34)

I

onde(45)

S =1 exp[z_% J VI(t) dt:J VE 35D

denota a matriz S para a colisdo entre o atomo emissor e 0
perturbador e V'(t) a energia de interacdo entre os mesmos.

1
0 operador Hif e dado por

_ ih it
flie = 70 54i5¢r - Thay
= -ih JN‘(e)de(] - <siis;f>) F1.56)

onde N'(8)dé & o numero de colisdes por unidade de tempo, com
parametro de impacto entre b e b+db, com velocidade relativa

entre v e v+dv. A integral em § considera todos os tipos de
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colisao entre o atomo emissor e os elé@trons perturbadores.
Observamos que quando a aproximacao de impacto
e valida, o calculo da média em (I.34), corresponde calcular
o operador nao Hermitiano independente do tempo Hif’ relacio
nado com a matriz de colisdo S.
Explicitamente, Hif na equacgao (I.36) pode ser

reescrito na forma

Hhc:-i‘ﬁzmqj dbbJ dv v F(v)
0 0
+
) P, <n|(1 - S:iSee)|n> (133

onde N e a densidade dos perturbadores, b o parametro de im-
pacto da colisao, v a velocidade relativa entre o emissor e
0 perturbador. F(v) e a distribuicdo de velocidades de

Maxwell-Boltzmann |n> e p_ o vetor estado.interno e probabili-

n
dade respectiva de achar um perturbador no estado n.
Substituindo o resultado da media nos eletrons,

equacao (I.34), na expressao (I.32), obtemos finalmente

¢1f(5) = p$1)|<¢flglf¢i>|2 exp(—iwifS)

jmdF W(F) exp[}i(ai-af)Fzs/ﬁ]

0

<hs<ve| exp [ii Hie S/ﬁ] [Ve> [wi>- (1.38)

Levando este resultado na equagdo (I.19) e fa-

zendo a integral em t, a forma da linha torna-se
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0

F(o) = - = In “m dF W(F)

-1
<"’1|<‘f’fiE‘" oif - o3 Oy FP - Hif/ﬁ:[ Ve>1vy> }

e K

(1.39)

onde nao incluimos os fatores constantes nao impontantes

[<wf§§1{wi>[2 e pgl) (3) e usamos o fato que a parte imagina
ria do elemento de matriz de Hif e negativa. Usamos tambem a
notacao de GBKO(]S) para a quantidade (ai-af)/ﬁ = E% Cy» OO
de C, e o parametro Stark quadratico. )
A formula acima da a forma da linha espectral

isolada, produzida por colisodes. Ela constitui a base para o
calculo de perfis Stark, em que os efeitos dos Tons perturba
dores sao tratados segundo a aproximagao quase estatica, en-
quanto o calculo da contribuicao a forma da linha devido aos
eletrons, & feito usando a aproximacdo de impacto.

Para o caso de linhas isoladas, o perfil Flw)

em (I.39) pode ser reescrito como

Flu) = -8 of W{F) - (1.40)

2 _ _ _ZTT' 2|2
0 “’eJ‘EJ Wif ~ Se TCHF]

onde W e a semi-largura e Se 0 deslocamento do perfil de

(3,18)

dispersao - ou Lorentziana - devido as colisdes eletro

nicas.
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sao dados r
wg, € Se a po

>
I}

- Im (H.o)/h 141}

f)/ﬁ' (1.42)

No proximo capitulo, vamos considerar o calcu-

1o explicito de w, € S, atraves do uso dos diversos metodos
q

existentes, para a avaliacao da matriz de espalhamento S.



tABRITULG 1II

METODOS DE CALCULO DO ALARGAMENTO E DESLOCAMENTO 5-BE
| LINHAS ESPECTRAIS

II.1 - Introducdo

Neste capitulo, vamos analisar os métodos mais
empregados para o calculo do alargamento e deslocamento das
Tinhas, usando. a aproximacao de impacto. Descreveremos o me-
todo semi-classico do parametro de impacto com corte(18), 0

formalismo semi-classico convergente(32’33)

S8 sa )

e o formalismo de
dois nTveis( Usaremos estes metodos, para avaliar a
contribuicao ao alargamento e deslocamento .de linhas espec-
trais, produzidos por colisdes do atomo emissor com particulas
rapidas, tais como el&trons.

Os resultados dos calculos obtidos atraves dos
formalismos acima citados, estdo baseados na hipdtese funda-

mental da validade da aproximagdo de impacto, ji discutida

no capitulo anterior.

[1.2 - Calculo de w, e Se usando a Teoria de Corte

Vamos agora obter explicitamente, o alargamento
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e deslocamento de linhas espectrajs isoladas provocados por
colisoes eletronicas. Suporemos que os el&trons perturbado
res sejam particulas cldssicas, movendo-se ao longo de tra-
jetorias retilineas.

A equagao (I.40) fornece a forma da linha es-
pectral emitida (ou absorvida) em que a parte referente as
colisoes eletronicas com o atomo emissor sio tratadas‘fegun—
do a aproximagEo de impacto. Ela se aplica a linhas espec-
trais isoladas em que os dois éstados; - ‘iwietal (wi) e fi-
nal (wf)-entre 0s quais ocorre a transigao, sdo perturbados.
Quando as particulas perturbadoras sdo el&trons, o calculo
do operador Hif em (I.37) se torna mais simples, pois 0s
graus de liberdade internos dos eletrons sao desprezados (ndo
sao consideradas no cdlculo da média em (I.37), mudancas de
spin).

Entao se os perturbadores s3o eletrons, Hie na

equacao (I.37), pode ser escrito como

Hie = - 2nih r db b Jm dv v F(V)E . sﬁsiJAv (I1.1)
; i id
onde [...]AV indica uma média sobre todas as possiveis dire
coes do eletron incidente.
0 metodo proposto por Anderson(34) e adotado por Griem
et a1(18) para o calculo de f%f, consiste em escrever a ma-
triz de espalhamento S, equagdo (I.35), na forma de uma ex-

pansao



£ DB

1+ (if)™ dt V'(t.) +

w
1]

25
+ (i) dt J i, WE e YT Bl 8 L. (11.2)

ate segunda ordem de Born. Esta aproximacdo €& valida quan-
do as colisoes sao fracas, ou seja, quando o potencial, de
interacao V'(t) entre o emissor e o perturbador e pequeno.

A forma particular para S, depende do sistema
emissor considerado, ou seja se o emissor & um atomo neutro
molecula ou Ton. Vamos considerar como exemplo, o calculo do
alargamento e deslocamento de linhas do helio neutro. Outros
casos sao tratados por Griem(48) tais como, as linhas do hi-
drogenio e de Jons.

Por simplicidade, vamos desprezar a perturbacdo
do estado final Pe- Podemos fazer entao ST = 1 2 usando

EF
(IT.2), obtemos

1= <y |S|ys> = - (if)™’ [ dt Vi.(t)
. . tl -0
- (i)~ l dt | l dt E VR Loy b ol e, B =

onde

Vi(t) = <o V() (9> = expling )<y [V(E) |y, >

8 g = (B, ~ E /A ,
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ou mais explicitamente

{5 - <¢1IS!w1{}AV = [:- (i)™ (m dt V.. (t)

J_eo

(£1.3)

1

Fazendo no segundo termo desta equacao, a mu-

danca das variaveis t , t para t, , T = t, -t,, obtemos

i

I = %%-E J dt, J dt exp(iwikf)vik(tl)vki(tl-T), (I1.4)
-0 0

Consideremos a seguir, a transformada de Fourier

G(w) do potencial V(t)

Gla] = -l [w dt exp(iwt)V(t)

2m 0
e (I1I.5)

Jm dw exp(-iwt) G(w),

L=y
—_
5.3
[N—
1}

Usando os resultados

L Jw dt exp(iwt) = §(w) (I1.6)
4 S

(o]

Jm dt exp(iwt) = 76(w) + iP —, (I1.7)

0
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onde P denota o valor principal de uma integral, a equacao

(IT.4) pode ser escrita na forma

deik(w)Gki (-w) -l

2m : ”
I:—ZEG. (w, )G.(—w.)+1PJ

2 ikt ik’ ki ik - _ 3
2k Wi w —

(11.8)

—~— 4 —
Uma vez que o potencial de interagao V(t) e um
*
operador Hermitiano, Gki(—m) = Gik(w) e observando que
|G1.k(w)|2 e uma func¢do par de w, a equagdo (II.8) pode ser

reescrita como

© dw|6; (w)]?
i %E EIGik(“’ik)'z * e J ]

W
2 ik

(I11.9)

1
>,
|

Substituindo esta equagdo em (II.3), obtemos

R AT PP IR KL E NI

(I1.10)

o

£
—
1
&
[
N’
i
-

Av

Consideremos agora explicitamente, a interacao
V(t) entre o atomo emissor neutro e o elétron perturbador, ad
mitido na forma do potencial dipolar

2 >

vit) = 2 ClE) (I1.11)
7 (t)]?



e

onde ¥' & o yetor posicdo do el&tron atdmico e
F(t) = B + Vt (I11.12)

o vetor posigao do eletron perturbador, b eV seu parametro
de impacto e velocidade respectiva, ver Fig. II.1.

Achemos a media angular na equacao (II.LO),usaQ
do a interacao V(t) em (II.11). Com ajuda dos resultados para

E - >
as medias dos produtos das componentes de v e b

1T .2 . I =1 2
EVXVX] g A H I:vay = 0, [bXbX:I = § b
[vax = [vay = 0 etc, achamos que termos Tmpares
na soma se anulam, pois V(t) e uma funcdo Tmpar das coordena-

das do eletron perturbador. A média no segundo termo da

[T e D: 6, [ at, exp [y eyt

(I11.13)



Figura II.1-Geometria da colisao entre o eletron
perturbadar e o atomo emissor.

A2,
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Definindo novas variaveis admensionais

b(E;~E, )
Wy = ——, (II.14)
ik £y

.V : b
i _bt]_,z ? Z'Ik \

a expressao (II.13) pode ser reescrita na forma

EGik(wikHﬂAv -

2
] 2 . : “ :
T [ = J |<n13i|lT]||nka>Izj dx, J dxzexP[ﬁzik(X1hxz)]

2mbv

-0 -00

1+ %R,
’ (EL.15}
(14x2) ¥ 2(14x2) 372
onde st> = InSJSmS> com s = i,k e Jg» M, sao respectivamen-

te os numeros associados ao modulo do momento angular j  do
eletron atomico e sua componente jz, ng descreve o restante
dos graus de liberdade. Tambem <niji|ITll|nkjk> e o elemen
to de matriz reduzido, obtido da média de ]?ik12nos numeros

quanticos me, m

K
Decompondo as exponenciais na expressao acima,
obtemos, usando a notacao de aako(18)
- 2 [ - 2
Afz) = J dx_cos zx| {g_ J dx cos zx ]
0 (]+x2)3/2 9Z ‘g (]+xz)3/2 J

ou

A(z) = 22 rki(z) . Kf(z)] ] (I11.16)
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onde
m dx exp(izx) _ 2 f dx cos zx ]
., (1ex2)? 7 NTIOINE

0

: - s . (49
pois sen zx e uma fungao impar e usamos os resultados gma1s( )

o n 1
J dx cos zx _ 2 n: _n K (2) (11.17)
. (T+X2)n+]/2 (zn)'

%; [%nKn(z{l - ann_](Z). (IL.18)

As funcgoes Kn(z) sao fungoes modificadas de se-

gunda especie de Bessel(ag).

Combinando as equagdes (II.15) e (II.16), a

equacao (II.10) torna-se

_ 2 o2 . ]
E - <1p1,|s|1p1.>:[Av =L (m) E [<n g Tyl U E(Zik) -

iB(zik)] ... (I1.19)

onde conforme GBKO(18)

B(2) =E£pJ' g fifz') (11.20)
™ 0 Z2 _ 212

que deve ser calculada numericamente. Observamos que A(z) e
uma funcao par, enquanto B(z) & uma funcdo Tmpar de z. A Fig;
I1.2 (18)‘mostra 0 comportamento das fungoes A(z) e B(z) com

a variavel z = buw/v.



A(Z),B(2) —

«45.

1,5¢

—
o
I

0451

Figura II.2 - As funcoes

A(Z) e B(Z).
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Combinando as equagoes (II.1) e (II.19), obtemos

<1{U1|HI’(}J> - _ 4Tf'iﬁ

NGTE feng gl Tyl ngd )

A integracao no parametro de impacto b nesta e

lagao, pode ser expressa em termos das funcdes

a(z) - Jw 2 AzT) | be) - Jw 4 Blz]) . (11.22)
z z z 4

Estas integrais divergem para pequenos valores
do parametro de impacto b. Esta divergencia & uma indicacao
que a teoria da perturbacao falha para valores pequenos de b.
Para evitar a divergencia, Griem et a1(]8) introduz entao um
corte na integracao no parametro de impacto b, ou seja, espe-

cifica um valor Timite inferior bmi na integracao em b. Para

n
colisoes com parametros de impacto menores que bmin (b<b

min)’
a teoria da perturbacdo falha. A condicdo para se obter uma
estimativa para bmin e quando o modulo do elemento de matriz
- <¢i|s|w1£]Av se aproxima de 1. Para situacGes em que
ocorrem colisoes fracas, termos de maior ordem na equacgao
(I1.21) sao despreziveis. Comparando esta equagao com a equa-
¢ao (II.1), com [1 - <¢1|8|¢1S]AV ~ 1 e S;f =1 , uma estima-

-

tiva para o parametro de impacto biin €

>

'
L]
CEHTRAL
REG. 25 8

CLIGTECA

ol

B

(3117814 BEFISI!




..

) 2 1/2 ‘h I . . 2 min
bmin = (§) my ’ E !<n.iJ.il|T]|Inka>| A(Zik ) ¥
. 1B(z“.”'”)] , (11.23)
ik
onde Zmin e definido como
ik
zmin = bmin I1.24)
ik T Tv Yik- G

Para todos os tipos de colisdao, Griem et a1(]8)

-]

adota entao o seguinte modelo: para as colisoes fracas,a con-
tribuicao ao elemento de matriz <¢1|H[¢i> e dada essencialmen
te pelo termo em segunda ordem no potencial de interacao V(t),
desprezando todos os outros termos de mais alta ordem que sao
despreziveis. A integracdo no parametro de impacto b, & feita

desde o parametro de impacto minimo (bmin) ate infinito ( «)

uma vez que nesta regiao, e valida a teoria da perturbacao.

Para as colisoes fortes, que correspondem a parametros de im-

pacto menores que b (b<b onde a teoria da perturbacdo

min min)’

falha, a contribuicdo a <wi|lei> e dada pela estimativa de

Lorentz-Weisskopf

7N J dv v F(v) bmin(v)'

0

(11.25)

Entao considerando tanto as colisoes fracas co-

mo as fortes,a equagao (II.21) e finalmente dada por



1

<o lHlp> = - Ay (?,;)2 J JFL0)
3 0 v

[ ] : : i , i
Szl Ty ling 1 LAl « sl

¥ E [<ngd I Tyling 3 > 12 l:a(z?:(n) - 1b(zT;”)]}, (I1.26)

2

onde foram usadas as equagoes (II.21), (II.22), (II.23) e
(I1.25).

Usando estes resultados nas equacdes (I.41) e
(I1.42), obtemos o alargamento Wy €0 deslocamento Se ( em

hertz) devido aos eletrons

1

%)2 N[ dv F(v) {"2' ‘ . |<n1‘jiHT]|Inkjk>|2E(z?1n) i

2
e = 3
JO v

e
1 min : s o [2 min
- (™ | o lengdg ITqll mdpl®  alzyy )},

(11.27)

_ 2
=3

(2}2 N J dv F(v)

. B <3l Tylingd 12 b5 ). (11.28)

0

Estas equagoes devem ser avaliadas numericamen
te, com ajuda de tabelasdas funcGes A(z), B(z), a(z) e b(z)

que podem ser encontradas em Griem(]).
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I1.3 — Ealeule d8 w, e S, Atraves da Teoria Convergente

Na secgao anterior descrevemos a teoria semi-
-classica de "cutoff". Neste paragrafo vamos considerar a
teoria convergente,originalmente proposta por Vainshtein e

Sobe]‘man(zs).
26)

Esta teoria foi aprimorada posteriormente por

(27) (27)

Cattani( e Dyne e 0'Mara

(32)

Dyne e 0'Mara e %assalo,

Cattani e Walder , aplicaram o metodo convergente para es
tudar algumas linhas do helio neutro em um plasma.

0 problema basico, & novamente calcular o ele-
mento de matriz <y[S|y> da matriz de espalhamento S, que
agora sera obtido através do método convergente. Utilizare-
mos como ponto de partida, a equagao (I1.28) do capitulo I

para o operador evolugao temporal Te(t) = U(t) associado aos

eletrons, na representacao da interacdo

i u(t) = vi(t)U(t), (11.29)
ot
onde

Vi(t) = exp(iHOt/R)V(t)exp(-iHt/h) Pl .80

com U(t) satisfazendo a condigao inicial U(-=) = 1.

Das equagoes (II.29) e (I1.30), os elementos de
matriz do operador U(t) em relacao aos vetores estados nao
perturbados de HO, - H° lwm> = Eg [wm> — satisfazem a equa

cao
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onde

it
0 proximo passo agora, & estabelecer uma rela-

cao entre os elementos de matriz do operador evolugao tempo-
ral U(t) e os elementos de matriz do operador matriz de es-

palhamento S(t). Esta relacao e dada pela equagao(so)

t
Upn (t) = S, () exp Ii%'}[_mdt' vmm(t')]

{152

Diferenciando esta equagao em relagcdo ao tempo
e substituindo o resultado na expressdo (II.31), a equacdo di

ferencial para os elementos de matriz de S(t) toma a forma

b %—E Vi 08, [Ed exp{}wmkt + 1nmk(t{_’ (IT.33)

onde n_, (t) e definido como

no (1) = %J dt‘Eme(t') =V (t) ] (I1.34)

—_00
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Agora podemos escrever a soma em (II.33) na for
D Uk (836 () exp [Ty £+ dngy ()] = Vo) s, (8)

5 é mG(t)skn(t) exP[Ewmk B inmk(t{}’

onde o simbolo £' denota uma soma sobre todos os valores pos-
k

siveis de k exceto para k=m. Usando o resultado acima, a equa

¢ao (II.33) pode ser reescrita como

LR (E)S, (1) (I1.35)

onde

VE(E) =V (t) expEmmk t 4 mmk(t)], (11.36)

Temos interesse em calcular o elemento de ma -
triz diagonal Snn(t). Fazendo na equacao (II1.35) m=n, obtemos

a equacao diferencial para Snn(t)

VT (t) s (t). (11.37)

p) i
-85 (t) = - 13
B h k nk kn

ot

Para resolver esta equacao para Snn(t), necessi
tamos do elemento de matriz ndo diagonal Skn(t). Da expressao
(IT.35), obtemos a equagdo diferencial para Skn(t)

o g

ot kn(t) -

Vi ()5, ().
(11.38)

an(t)snn(t) - % gié
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A integral desta equacao e

[t
=3 *
Skn(t) = ]—%" J_mdtl an(tl)snn(tl) 7+
t
1 , J "
L3 dt, Vo (t,)S, (t,), (11.39)
ik aEn L B TR AT g ML

Usando repetidamente os elementos de matriz nio

j(t) dados pela equacao (II.39), podemos obter

95 ,(t)/3t na forma de uma série infinita em poténcias de

diagonais Si

3

1/ifi, contendo somente o elemento de matriz diagonal Snn(t)

ou seja
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Esta equagao apesar de conter somente os elemen
tos de matriz diagonal Snn(t)’ nao pode ainda ser integrada,
em virtude de S (t) comparecer sob o sinal de integracao.

nn

Contudo, podemos escrever a relacao

t
_ 7 4oy D :
Snn(tl) = Snn(t) + J dt ;;T Snn(t ). (11.42)
€
it
Substituindo Snn(q), Snn(tz),... dados por esta

expressao na equagao (II.41), obtemos

t
3 N 14 ma
— S = ((? : [ at v vt
t i,
g J dt J dt, V(W (E)V, (£,)+...|S, (t)
7 ¢ fpg Vom dem k% n nn
e a % e 3
+ (—) ' J dt. V_, (t) (t.) J dt' — S__(t')+
it ? o 1 "nk kn ! agr NN
(I1.43)
Usando os valores de as ,(t")/at’, aSnn(z")/atﬂ...

da equagao (II.471) nesta expressao e repetindo o processo de
substituir Snn(t) dada pela relagao (II.42), BSnn(t)/at pode

ser escrita somente em termos de Snn(t) (51)

£
3 RrErnee o
= Spn(t) = LE?E) E J dt, v . (t an(t )
o (11.44)
: E t,
+ (?%) E- iié J_mdtl qu dit, vnk(t)vkg s )v AlE) . _j o B,
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Integrando esta equagao de t=-» a t=+w, obtemos

o resultado

San(®) = Spp(-=)exp(-A,)

ou

w
=
=
—~
8
S—
I

exp(«An), (I1.45)

]
onde usamos a condigao inicial para U(-«) =1 e a relacgao

(I1.32). A quantidade A, em (II.45), e dada por

“ t
] I J J * *
Al’l =%—2—-E . dt - dtl Vnk(t)vkn(tl)
co t tl
L)z g J dt J dt J dt, Vo (t)Vo, (t Ve (. )+
) (?%) E Rin - S, 4t Y (Ve (B WVop(E, )+

0 elemento de matriz diagonal da matriz de espa
Thamento S, escrito na forma exponencial, equacdo (11.45), de
fine o chamado formalismo convergente.

Contudo, S so pode ser escrita na forma exponen
cial, quando nao ocorrem mudancas nosestados dos perturbadores
durante as colisoes. Realmente da relagdo (I1.37) do capitulo
anterior, observamos que existe uma correlacao entre os esta-

dos final e inicial dos perturbadores(26), ou seja

+ _ 1 !
<N|S;5 Seeln> = e TR e L
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Assim, quando nao ha mudangaé no estado do per-
turbador, n'=n e a matriz S pode ser escrita na forma expo-
nencial. Quando ocorrem mudancas nos estados dos perturbadores,
n'# n e todos os elementos de matriz nao diagonais na soma
acima, devem ser considerados. Neste caso, a matriz de espa-
Thamento S nao pode ser obtida na forma exponencial sendo ne-
cessario usar o tratamento de Griem et a1(]8). .,

Uma das vantagens do metodo do calculo conver-
gente (quando nao sao considerados mudancas de estados dos per
turbadores) para a matriz S, @ que n3o & necessario se intro-
duzir corte na integracdo em relagao ao parametro de impacto.

A Fig. 11.3 (27)

mostra respectivamente, o comportamento dos
integrandos nas expressoes para o deslocamento e alargamento
- partes imaginaria e real de 1 - <y|S|y> - em funcdao do para
metro de impacto b, calculados por meio dos formalismos de
corte e convergente. Vemos entao que quando tratamos as co
lTisoes por meio do formalismo convergente, nao ocorre diver-
gencia no calculo do alargamento e deslocamento de linha, pa-
ra nenhum valor do parametro de impacto b. Podemos considerar
de forma continua, todas as possiveis interacdes entre 0
emissor e os perturbadores para qualquer valor de b. Nao e
necessario usar expressoes diferentes para a matriz de espa-
Thamento no caso de colisces fortes (valores pequenos de b) e
colisoes fracas (valores grande de b) como & feito na teoria
do corte.

Em virtude da dependencia exponencial de Sn

com A na expressao (II.45), e possivel aproximar os efeitos

de An ao alargamento e deslocamento de 1inha, considerando S0
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mente o primeiro termo na soma em (II.46). Esta aproximacao
e razoavel, pois os termos de major ordem sdo pequenos para
colisoes fracas, comparados com o primeiro termo. Quando as
colisoes sao fortes, o potencial de interacdo V(t) seri in
tenso, mas entao Snn sera pequeno e contribuira muito pouco
ao alargamento e deslocamento.

Entao, considerando apenas o primeiro ,termo

na expressao (II.46), An toma a forma aproximada(S])

=
* *

o 1. em
A, = o 5 J ) dt J_w dt, Vo (t)V, (t))

ou

*
onde usamos a definigao de V (t) da equagdo (II.36) e fizemos

a aproximacao nnk(t) - nkn(tl) = 0 cujo erro e desprezivel.

Comparando esta expressao para An com o0 segundo
termo da expansao na equagao (II.3), vemos que sdo identicos.

Entao usando a equacdo (II.9), A, torna-se

Ay = (5) 20 dml<w 16w )] v >]% +

© dof<y [G(w)] v, |®

2 2
w - W
. nk

¥ 12 i, P J , (11.48)
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Introduzindo as funcgoes r, e e, pela relagao

_ 1 )
A, E z T+ 1 ¢ (I1.49)
e comparando com (II.48), obtemos
2 2

Too= () 2 < |6(w ) ]v,>]2 (11.50)

k 2]
B P = dof<y,|G(w) |y |* (11.51)

o =7(g) I' w P .

n Jh: k nk 2 2
0 CE®

Em termos destas funcoes, o elemento de matriz

diagonal ST e dado por

Sanl®) = expj-( 7 Oy + 1®n[1

I
(0]
=

o
—
]
|
L |
=
~—
(4] !
o
wn
L=
b

L}
-
w
1]
=

o
=
I
.
—
Loan |
—
($3]
(RS
—

Usando esta expressao na equagao (II.1) para

n=1,f, o elemento de matriz do operador Hif torna-se

(H)if = -2¢ih N Jj db b J?dv vF(v)[j - exp[}(% Tip * i@ifij}
ou
(H)if = - 27ihN jm db b{wdv vF(v) {] - exp{—[-% Tip *
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onde

1
=
+

1
L=2
1
e

i Bl

4
Combinando as equagoes (II.53), (I.41) e (I.42),

a semi-largura w, €0 deslocamento Se eletronicos expressos

em hertz, sao dados por

&
1l

. N JU db bjo dv v F(v) {1 - cos([@if] Yexp(- % [Pif] )}’

(I1.54)

Sg = - N J db bj dv v F(v) {sen([@if} Jexp(- %[Fif] )}‘

0 0

(11.55)

Assim, o problema de calcular a contribuicao dos
eletrons a forma da linha, atraves do uso da teoria convergen
te, esta em principio resolvido. Para realizar calculos prati
cos, € necessario definir o sistema emissor e portanto, o po-
tencial de interacao particular V(t) entre o dtomo emissor e
o perturbador. Com V(t), avaliamos sua transformada de Fourier
G(w) em (IT.5) e entao, as funcdes Fif € ®5¢- As  equa-
coes (II.54) e (II.55) para o alargamento e deslocamento ele

tronico sdo finalmente, calculadas numericamente.
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Para o caso do atomo de helio neutro em um plas

ma com potencial de interagao V(t) dipolar, as funcoes r e

® tomam a forma(32)

. 4 2 d a
eI =3 (ﬁbvo) g [<n®g|] r|l n®g'>]2 A(zna%nagl)
(11.56)
e
2 8230 2 a ; 2
(@(b,v)] == (ﬁbv ) El |<n®e]| r |In%2">| B(Znag,nag’),
(I1.57)

onde <na£]|r||na2'> sao os elementos de matriz de dipolo re-
zudidos e A(z) e B(z) sao as funcgoes definidas nas equacgoes

(I1.16) e (II.20).

Calculos usando o formalismo convergente(32’33)

foram feitos para diversas linhas do hélio neutro em um plas-
ma. Bom acordo foi obtido entre estes calculos e resultados ex

perimentais.



bl -

IT1.4 - Calculo de wy € S, Atraves da Aproximacdao de Dois

Niveis

Os metodos de calculo dos efeitos das colisGes
— devido a particulas rapidas — a forma da linha abordados
anteriormente, consideram todas as possiveis transicoes vir-
tuais - induzidas por colisoes - entre os estados inicial e
final da 1inha iso1ada e 0s outros estados estacionarios do
sistema emissor. Essas transigoes virtuais sdo essencialmen-
te definidas pelas quantidades |<¢s||TI|l¢k>I2’ que compare-
cem nas equacoes (II.26) e (II1.53) que determinam o elemento
de matriz do operador H. 0Os estados by sao estados estacio-
narios (perturbadores) do sistema emissor e ws = wi’wf 05 es
tados inicial e final da linha isolada, entre os quais, ocor
re a transicao.

Na pratica, o numero de transicoes virtuais con
sideradas, e bastante reduzido. Em geral, as contribuicoes
das transicoes virtuais sao somente significativas pa
ra estados virtuais Yy cujas energias correspondentes Ek’ se
jam proximas das energias associadas aos estados wi ou ¢f do
atomo emissor. |

Este fato sugere a possibilidade de se usar um
formalismo simplificado para o calculo da forma da linha es-
pectral, quando o numero de estados virtuais envolvidos for
reduzido.

Nesta seccao, vamos descrever um metodo alter-
nativo para avaliar a forma da linha espectral, gerada por

colisoes.
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Vamos considerar o caso particular de um siste
ma emissor em que somente, dois estados estao envolvidos na
transicao, o estado inicial ou final da transicao e um esta-
do virtual estacionario (perturbador) do sistema. O metodo
de calculo para tratar este problema foi desenvolvido origi-

nalmente por Lin et a1(36)

» na esperanca de melhorar o acor-
do entre teoria e experimento para o alargamento das_1 1i-
nhas de inversdo da amonia (NH3). Em seu trabalho, Lin su-
poe que a molecula de amonia possui dois estados com mesma
energia.

Cattani e Yamamoto(37)

, aplicaram esta teoria
com modificagoes, para calcular a forma de algumas linhas de
inversao da amonia, obtendo bom acordo com os resultados ex

perimentais.

Consideremos um sistema possuindo dois estados
estacionarios o e 8 , descritos pelos vetores estados |¢u?e

[w5> com energias respectivas Ea e EB’ ou seja

HOlw> = B 19> 5 Kk = a,8 (11.58)

0 - . . ~ : .
onde H” e o Hamiltoniano nao perturbado do sistema emissor.

0 Hamiltoniano total do sistema H' & dado por

H' = H® + v(t), | (11.59)

onde V(t) e o potencial de interacdo entre o emissor e o per
turbador.
A equacao de Schrodinger para o sistema, e da-

da por



i Jp(t)> = [HO + V()] [u(t)>. (11.

0 vetor estado |y(t)> do sistema no tempo

pode ser escrito na forma

[w(t)> = a (t) exp(-iE t/R)[p > + ag(t) exp(-iEgt/h)[v >

(1.

Segundo a mecanica quantica, a (t) e aB(t)
as amplitudes de probabilidade de encontrar no tempo t,
sistema nos estados v, e wBrespectivamente.

Substituindo a expressao para |y(t)>em (II
na equacao (II.60), obtemos equagoes diferenciais para

fungoes ag(t) com & = BaBsss

onde usamos a notacgao

1l

Vor(t) = < V(R wy>s wpy = (Ep-Ey /M,

Explicitamente, as equacgoes para as funcoes

t) sao de (II.62)

éa(t) = ?% [%u(t)vaa(t) - aB(t)VaB(tjexp(iwaBti}

T .

dg(t) = o0 Eu(t)vsa(t)exp(—iwaet) + ae(t)vBB(tﬂ

— il (R = = E a, (t)Vy (t)exp(iw, t), (II.

.63,

60)

.61)

as

62)

63)

(11.64)
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onde

%? a,(t) = a,(t)

Este sistema de equacoes diferenciais acopladas
se simplifica bastante, no caso particular importante em que

o potencial de interacao V(t) e dipolar. Neste caso, os ele-

mentos de matriz diagonais de V(t) sao nulos, Vaa{t)=wbsﬁﬂ=0.
As equacoes (II.63) e (II.64) tornam-se entdo
. O ) -
3 (t) = ;%-[}B(t)vas(t)exp(lwast)J’ (11.65)
. _ _'[_~ =
aB(t) = -y [}a(t)vsa(t)exp( 1ma8t{]‘ (I1.66)

Vamos agora introduzir as condigoes iniciais do
problema. Vamos admitir que no instante t=-«, 0o sistema esta
va no estado estacioniriowa, descrito pelo vetor estado Iwaa
ou seja

agl==) =1 3 ag(-=) =0 (I1.67)

As amplitudes de transicao de encontrar o sis-
tema depois da colisao para t=+«, nos estados o e B sao da-

das respectivamente por

il

o1
—_
8
—
n

W lU(=s-=) [y > = <y [S|v,>» (I1.68)

o3
[or]
—_
8
~—
|

= <hg[U(=,-=) [y, > = <vy|Sly,>,  (11.69)

onde S & o operador espalhamento para a colisao.
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Para o cdlculo da forma da linha, temos interes-
se (conforme a formula bdasica (II.1) em.calcu1ar a amplitude
a4(®) = <¢a[5|wa> que pode em principio, ser obtida atraves
das equagoes (II.65) e (II.66), para o valor limite de t=+e.

Das equagoes (II.65) e (II.66), podemos obter

uma equacao diferencial envolvendo somente a funcao ag(t)

) Voo(t Vo .(t)]2
a (t) - [;was T _Eﬁi_l} éa(t) o i_EEE““l_ aa(t) = 0.

VaB(t) 12
(11.70)

Esta equacao e dificil de resolver de forma fe
chada para aa(t). Contudo, no caso particular importante em

que os dois estados y e wgtém mesma energia, wug = 0 e a

equacao (II.70) torna-se

Vo (t
i (t) - Vgt i (1) + —2B 4 () = o. LEL.95)
Vuﬁ(t) h2

Consideremos agora, a seguinte equacao diferen

cial de segunda ordem(52)

y(t) - (9) y(t) + 2 y(t) = 0 (11.72)
g

[

cuja solugao geral

y(t) c, cos[g(t)] + c, sen [g(t)], (11.73)

onde ¢ e c, sao constantes arbitrarias e g(t), uma fungao

dada de t.
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Comparando as equacgoes (II.71) e (II.72), po-

demos fazer a correspondéncia

i

a(t) qu(t)/ﬁ (11.74)
onde supomos VuB(t) real.

Ent3ao a solucao geral da equacao (II.71) & da
]

forma
_ S 1
a,(t) = a cos{%—J Vasﬁjdt}+ czsem{% Jvasﬁjdt}‘
(I11.75)
Tambem
as(t) = ¢} {cos '% J Vas(t)dt} e 1 sen{ %-J VaB(t)dt}-
(13.76)
Usando as condigoes iniciais em (II.67), as
quantidades au(W) e aB(m) sao dadas por
a (=) = cos {_% J V gl t)dt }, (11.77)
o) = - 7 lJm
aB( ) = i sen { = Vas(t)dt}. (IL.78)

Estas expressoes foram empregadas por Lin et
a1(36), para tratar o problema do alargamento (devido as co-
lisoes) de algumas linhas da molecula de amOnia.

Esta solugao simplificada, ‘contudo, n3o & con-

veniente para o caso em que 0s dois estadosy, e wBtenham ener



gias

para
do a

tipo

67,

diferentes.

Tentemos entdo, achar uma solucdo aproximada

t) com wyg # 0 da equagao exata (II.70). Consideran-
possibilidade mais simples, podemos tentar solugdes do

seno e cosseno em analogia com a equagdo (II.72). Ent3o,

temos das equacoes (II.70) e (II.72)

g

v (t) 1
g - fwyg + NS i (11..79)
VaB(t)

Integrando esta equagdo, obtemos para g(t) e

§(t) = § Vyg(t) exp(inggt)
(11.80)

(=}
—
[
~—
I

j dt VaB(t) exp(iwast)_

=t | —

Assim, para que aa(t) seja da forma

a (8) = &, eos[g(t)] & e, sen [ol®F]; (T1.8073

com g(t) dada por (II.80), a equacao (II.70) deveria ser

a,(t) -

- iaP® &3
ot . B .
+ Vig?;;ﬁlaa(t) + —2%?—_ exp(21qa§)
V2 (¢ .
exp(2iw g t) - —Eﬁé—l = 0. (11.82)
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Entao a solugao (II.81) e uma aproximacao sa-

tisfatoria, quando a seguinte condigcdo for satisfeita
S
op 3 i it N
]_i%mm_}[pxp(ZIwaBt) 1] = 03

ou

20 gt << 1. (11.83)

Agora, para uma dada Tinha, o valor de 0.8 e
fixo. 0 tempo t de interesse a ser considerado, & o tempo de
duracao da colisao do perturbador com o emissor T.» Que pode

ser estimado pela formula

« B . "min
T =i Ers (I1.84)
m
onde Ve e a velocidade media termica dos perturbadores e
bmin o parametro de impacto minimo ou de corte na teoria de
aako(18)

A condicao de validade (II.83) torna-se entao

Bl -
ZwaB [ Akl ] <& ] (II.85)

que devera ser testada, para cada caso a ser analisado.
Se esta condigcao e satisfeita, a solugcdo apro-
ximada aa(w) para a equagao (II.70) e satisfazendo as condi-

¢oes iniciais (II.67) @ (37)
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Tambem obtemos

[w dt VGB(t)exp(iwaBt)}_ (I1.86b)

J -

= —

aB(w) = ~j sen{

Entao para casos em que seja valida a aproxima
¢ao de dois niveis e a condigdo (II.85) satisfeita, Hif na

equacao (II.1) torna-se

Hoe = - 2mihN de b dev vF(v) E 3 ai(oo)aj;(m)jAv (11.87)
0 0
onde a equagao (II.86a) deve ser usada para ai(w) e af(m).
0 alargamento e deslocamento w, € Se sao obti-
dos, usando a expressao acima nas equacgdes (I1.41), (I.42).
As formulas (II1.86a) e (II.86b) foram utiliza-
das por Cattani e Yamamoto(37), para calcular osalargamentos

de linhas produzidos por colisces,correspondentes a transi-

¢oes entre os dubletos de inversao da molécula de amonia.

IT.5 - Avaliacao do Alargamento das Linhas ‘de Inversdo da

Molecula de Amﬁnia(37)

Facamos uma breve descricao do calculo do alar-
gamento das linhas de inversao da molecula de amonia. Confor

me Lin et a1(36)

e Cattani e Yamamoto(37),os estados de in-
versao da molécula de amonia |JKM+> com energias Ejg(2), sao
degeneradas em M. 0 potencial de interacao dipolo-dipolo V(t)

entre as moleculas emissora e perturbadora, geram elementos
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de matriz que conectam um subnivel M do estado inicial, com
0s subniveis M e Mzl do estado final, da emissora e perturba
dora. Entao, temos um problema envolvendo transigoes multica

nais, em vez de somente dois estados, conforme admitimos ini

cialmente na equacao (II.61).

Para contornar essa dificuldade, Lin et a1(36)

" 37 : - ;
e Cattani e Yamamoto( ) usaram uma aproximacao de doLs ca-
nais. 0 metodo consiste em somar as quantidades

2|>

1 (7 :
<|| = J_w dt Vus(t) exp(1maBt)|
sobre todos os possiveis valores dos numeros quanticos M da
componente z do momento angular para o estado final da mole

cula emissora e perturbadora e fazer uma media sobre os re-

feridos M do estado inicial de ambas as mbdleculas. Denotan

| 2>

do a quantidade resultante por <|Va , 0 elemento de ma-

B
triz de transicao efetivo (VaB)ef’ e definido por

—_—

(Vandar = V=1V ]2 (11.88)

Usando esta aproximacao, as equacoes (II.86a) e

(I1.86b) tornam-se

= eos[ (¥

W
—
8
~—
I

as)efj k]
(11.89)
-i sen[(V

v
™
e 3
8
S
I

uB)ef]'

As secoes de choque o_ e o, para os processos
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correspondentes aos valores das frequéncias

w(1) - w(2)

i
=

“up

(11.90)

w(l) + w(2)

w

i
€

oB £ 3

onde w = w(JK) e a frequencia de inversao da molécula de amd

nia e os ndices 1 e 2 se referem respectivamente, asmolécu

las emissoras e perturbadoras, sao dadas por(37)

o_(J,K,J,K,) = 2m J dbbm-swsgs) = 2m J db b [ag(=)[? =
+ 0 0

2 K K
- {2 2w :  — f(q), (I1.91)

W B a) dggamy

onde S = <¢a|3|wa> e as equacoes em (II.89) foram usadas.
Nesta equacao, b & o parametro de impacto da colisdao, U o
momento dipolo das moleculas de amonia e v a velocidade rela

tiva entre as mesmas. A fungao f(q_) e dada por

© q._
fla_}) = J 4 senz| y r|Z ], (11.92)
i o Y2 L‘ vy
onde
Flz) = z° [%2(2) + 4K2(z) + 3K2 (2-1 {11.93)
2
/Z ulos | K K /2

= 1 2 7
Poovie /e |19 41y H,ia,1) |
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e Kj(z) com j = 0,1,2, sao as funcoes modificadas de Bessel.
As meias-larguras devido as moleculas perturba

doras nos estados - e +, Av_, Ay sao dadas por

2
uen- K
AV_(J1K1) = _'/2: ¥ : 1 Z p(J,K;)
+ 3 A 3,1,
K2
f(Q._), (11.95)
. g

onde n_ e n, sao as densidades das moleculas perturbadoras nos
estados - e + respectivamente, p(J,K,) € o fator de Boltzmann

do estado J,K e

com v, a velocidade media relativa.

A meia largura total Av(J,K,), & dada por

Av(J K ) = Av_(J K ) + Av+(J1K1)
com a condicao n_ = n_ = % » sendo n a densidade das molecu-
las de amonia.

Resultados teoricos usando osformalismos de

dois niveis, convergente e de corte para a meia largura
av(Jd K, ) por unidade de pressao P, estao comparados na Fig.
IT.4, com resultados experimentais(36) para algumas linhas
(J,K;) com J, = K

, da molecula de amonia.
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Observamos da Fig. II.4 que existe razoavel
acordo entre as previsoes do formalismo de dois niveis e os
resultados experimentais.

As previsoes dos formalismos ‘de dois niveis e
convergente {(ou de corte) diferem entre si, pele Ffator multi

plicativo 0,785 (30+37)

No proximo capitulo, aplicaremos o formalismo

de dois niveis para o atomo de helio neutro.



CAPTTULO III

CALCULO DO ALARGAMENTO E DESLOCAMENTO DAS LINHAS DO
2
HELIO NEUTRO NA APROXIMACAO DE DOIS NIVEIS

I1I.1 « Introducao

Como descrito brevemente no capitulo anterior,o for
malismo de dois niveis foi aplicado com sucesso, ao calculo
do alargamento produzido por colisoes, de algumas linhas de
inversao da molecula de amonia. O0s estados inicial e final
da mesma, correspondentes as linhas analisadas, sao degenera
dos no numero quantico M da componente =z do momento angu
lar J . Para adaptar entao, o formalismo de dois niveis a a
monia, foi necessario introduzir uma aproximacao, para trans
formar um problema de transicoes multicanais para um envol-
vendo dois canais.

0 sucesso do formalismo de dois niveis, para a pre
visao dos alargamentos das linhas de inversao da amﬁnia(37)
sugere a possibilidade de utilizarmos o citado metodo, para
tratar algumas Tinhas particulares do helio neutro. 0s re-
sultados dos calculos para estas linhas, utilizando os forma

(18) 4

lismos de corte e convergente , sao insatisfatorios,

quando comparados com os resultados experimentais, particu-
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larmente para os valores dos deslocamentos(32’33).

Atraves de uma analise de um trabalho feito sobre o

(33) ; : 0
,as linhas com comprimentos de onda 7281A ,

helio neutro
TBGER . BTN, . SETEN ; EBABR & GAHIA . PPAEE S Erabadas n
principio, por meio do formalismo de dois niveis.

Como no caso da molecula de amonia, a aproximacao
de dois niveis nao e rigorosamente valida para as linhas do
helio neutro. Seus estados de energia, sao degenerados no nu
mero quantico magnetico m (correspondente a componente z
do momento angular). Entao teremos de usaf um procedimento
analogo ao que foi utilizado para a molecula de amonia. Con
tudo, o problema atual e mais simples, porque os perturbado-

res sao eletrons, cujos efeitos devido aos seus estados in-

ternos, sao desprezados.

II1.2 - Obtencao de w, © Se na Aproximacao de Dois Niveis

Vimos no capitulo anterior, que na aproximacao de
dois niveis, as amplitudes de probabilidade de transicao
<wa[S|wa> e <wB|S|wu> , sao dadas aproximadamente pelas e-

quacoes (II.89)

1
v
——
8
S
1

< ISl > & COS[(VaB)efJ

(ITI.1)

1
fe3}
—~
8
-
]

<¢B|S|wa> 8 - sen[(VaB)e{J,

onde (VuB)ef denota o valor efetivo da integral

s Lmdt Ve (t)exp(iu ,t)
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que depende do procedimento empregado para transformar um problema de
transicoes multicanais para um de dois canais.

Usando a equacao (III.1), a expressdo para Hif na

equacdo (II.1) torna-se

Hif = - 2mihN [ dbb J dvv F(v)
0

0

{1 - cos(Vik)ef[Eos(sz)ef]?} : (Ii1.2)

Resta agora calcular (Vaﬁ)ef‘

IT1.2(a) - Calculo de pelo Metodo de Lin

(VaB)ef

Calculemos a segquir, (Vus)ef’ usando o procedimen-

to empregado para a am6nia(36), ou seja, vamos definir

(VaB)ef como

(v .) v o1 LT (TIL. 5]
aB’ef
1 ; 2
onde <|8|?> = <|ﬁ ! dt qu(t) exp(1wa8t)] > (111.4)

- O

e <...> denota uma soma sobre os possiveis valores do nume
ro quantico mg , correspondente a projecao z do momento an

gular total do estado wB e uma media sobre 0s numeros quﬁg
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ticos m do estado
o oL
Introduzindo como foi feito no capitulo II, a trans

formada de Fourier G(w) do potencial V(t)

Glw) = 5— J dt V(t) exp(iwt)

-0

g A(III.5)

-
—
—+
~—

I

{ do G(w) exp(-int)

- o

e usando o resultado

{ dt exp(iwt) = 271 &(w) ,
J

= co

a equacao (III.4) torna-se

2

2 2m)?
<fof"> = {ﬁ—] <| 6y glw g)] >, (I11.6)
onde

G, (w) = <y |G(w)|w6> ; wp T (EQ-EB)/h

Escrevamos agora, os vetores estados do atomo emis

sor iwa> e Jw8> explicitamente

> = j >
[v,> = In,d m,
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[Wg> = [ngdgmg>

onde ji e m. sao respectivamente, 0s numeros quanticos as
7 = & ~ B

sociados ao momento angular total J e sua projecao 3 do

atomo. As quantidades n, ¢ nB , representam outros nume-

ros quanticos necessarios para especificar os estados Ve E

9

wB.

Explicitamente, a equacao (III-6) pode ser escrita

como

2m) % . .
<[@|2> " [ﬁﬂl ) l<n 3 m |G(ma8)|nBJBmB>l2'(IIL7)

a "o o

Para prosseguir o calculo, & necessario avaliar a
transformada de Fourier G(w) do potencial V(t). E conve

niente escrever o potencial de interacao V (t)
(45)

, ha forma da

expansao multipolar

2 i Ye(8,0)
V(t) = e* ] /Sop T Tk

£m

i

g Pon(rse,0) Ty, (111.8)
m

onde Y?(e,¢) s3ao o0s harmonicos esféricos e r(t) = (r(t),s(t),e(t))
e o vetor posicao do eletron perturbador em relacdao ao cen-
tro de massa do atomo. TE e o multipolo de ordem £ , dado

por
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m 4 VL xm ; -
™ = /ETET r Y£ (6',0"')> (II1.9)

onde r',8' e ¢' sao as coordenadas esfericas de posicao

das particulas constituintes do atomo, em relacdao ao centro

de massa do mesmo.

Substituindo o potencial V (t) da equacao 4IIL8)

na equacao (III.5) e o resultado substituido em (III.7), ob-

temos

2

j (o]
‘J dt f&m(t) exp(iwaBt) ; (ITI.10)

- o

onde <nuJa[|T£||nBJB> e o elemento de matriz reduzido e usa

mos o resu]tado(45)

y m : ; m'\T z
] % <naJumalT£|nBJBmB><nBJBmB](TE') lnaJuma>
o B

Zja + 1 . : ' "
-3 |<naJul|T£'|nBJB>I 6mm' §

L
Agora conforme o capitulo II, na aproximacao de dois
niveis, devemos usar o potencial dipolo Vd(t) para assegu-

d d
rar 0os resultados Vaa(t) - VBB(t) = 0.
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Usando a equacgao (III.8) e as formas particulares
para Y%(e,¢) , a equacao (III.10) torna-se para £=1 (di-

polo )

2
e? . ) 2
<fol®> = L [E] Tenydgli Tall ngig]

]

1

(I11:11)

2
+

gt)

{ija>dt.sen8 exp(iwaBt)
r2

- 00 -00

Jw dt cos6 exp(iwa

ré

Suponhamos que a trajetoria do eletron perturbador,
esteja contida no plano zy «conforme a Fig. (II.1) do capi-
tiulo LI.

Explicitamente, temos

b vt

cos 8 = e sen 6 =
(b2 + v2t2)1/2 (b2 + V2t2)1/2

b]

onde b e o parametro de impacto da colisao e v a veloci-
dade relativa.
Substituindo os resultados acima na equacao (III.11),

obtemos finalmente
4

e L

<|®: 3

2 2
(5] IngdollTalingg 2| Alzyg)  (11L.12)

onde foi feita a mudanca de variaveis
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i

<|o

vt
s ) : ZaB aB

As integrais que aparecem em (III.11), ja foram tra

tadas no capitulo II, equacdes (II.17) e (II.18), ou seja

{ dx exp(izx) _ , dx coszx 5,y () a2
J (1 xe) e [ (1 + x2)°/2 '
-® _ 0
[mdxx exp (i (m i
p(izx) _ 1 3 | dx exp(izx)
J (1 + x2)37? 1 3z {1 = xz)s/2 " 1ZK0(Z),
com 0 ze[Kg(Z) + Ki(Z)]

Assim, (VaB)ef na equagao (III.3), & entdo dado

por
(Vas)ef - /ﬁ; Citl.13)
com
I (byv) = 4 [ e 2 [<n 3 |1 Teillngis>|?A(z_ ) (I.EE, 4]
Skl - 3 |hbv ada 1 gIg o i

T e analoga a expressao (II.56) para a funcao
[(r(b,v)1, para o caso de uma unica transicao virtual.
Usando o resultado acima para o (Vv

aB)ef Hd
expressac (II1.2), 0 alargamento w g das lTinhas
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do atomo de helio neutro, &€ dado conforme a relacao (I.41)

por

wg = N J dbb J dvv F(v) {1 - cos/T, cos/Ff }. (I11.15)

0 0

Esta e a expressao para o alargamento produzido por
colisoes eletronicas, na aproximacao de dois niveis.

Observamos que usando o procedimento descrito aci-
ma para obter (Vaplefs o formalismo nao fornece
o deslocamento da Tinha, pois T na equacao (III.14) & uma
funcao real. Precisamos portanto, usar outra aproximacio que
permita obter, alem do alargamento W 5 odeslocamento Se.
111.20) - Gileulo de (Vaﬁ)ef por Comparacao com a Teoria de

Corte

Podemos tentar obter outra forma aproximada para
(VaB)ef’ fazendo comparacgoes entre os resultados do formalis

mo atual com os dos formalismos ja descritos.

Para colisoes fracas ou grandes parametros de im-
pacto b , a teoria de corte fornece para o elemento de ma-
triz diagonal de S o resultado na equacao (II.19), para

um unico estado perturbador - estado inicial wi -
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2 3° : -
I] al <¢)1,IS[¢T.{]AV = ?[WJ E |<n‘i‘]'i||T1||nka>lz

'[A(zjk) + 1B(zik)}, (I11.16)

onde o estado final Ve e suposto praticamente nao perturba
do, ou seja S;f = Contudo, podemos facilmente levar em con
ta ambos os estados perturbados. 0s termos de maior ordem da
expansao em (II.19) sao desprezados, pois sdo muito pequenos

It
comparados com -0 primeiro. Para grandes valores de b

, de-
vemos esperar que (VaB)ef seja pequeno. Assim, expandindo o

cosseno na equacgao (III.2) com |:cos(‘»i]cR)ef]Jr = 1, obtemos

2

(Vi)
| - cos(Vik)ef =i = [1 . ——l‘gﬂ § ] (CIT.70

Comparando as equac¢oes (III.16) e (III.17), obte-

mos aproximadamente

(W )2 ~§-[“

2
. ) 2 .
ikler * Eﬁ] [<ny 33 Tallngd | [A(Zik) t 1B(Zik)]

ou

n

1
Vides = (T4 4 21@1.),/2 (II1.18)

onde T, e dada pela equacdo (III.14) e 3. dada por

_2(822 . 2 2
@1(b,v) i [ﬁBV] |<n13i[|T1||nka>| B(zik) . (LIL. 149
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Vemos que @;(b,v) e analoga a funcdo [&(b,v)]
na equacao (II.57), para o caso de um unico estado virtual.
Da equacao (III -18), obtemos para o caso geral em

que os estados inicial e final da linha sao perturbados

w . FEgie 2 e
AO". = RE(VO’,B)ef = T + L[T] * @Ot:{ 5 (I}I.ZU)
L
Qa
Ba = Im(VaB)ef = ﬁ; (LT T2 )
com a = i,f e R = k,2

Estas relagoes representam (VaB)ef em termos das funcoes
conhecidas T e ¢ para grandes valores do parametro de impacto. Admitin-
do que as relacoes (III.20) e (III.21) sejam satisfeitas para qualquer
valor do parametro de impacto b , o alargamento e deslocamen-
to w, e S, nas equacoes (I.41) e (I.42), podem ser escri
tos em termos das quantidades Aa e Ba (para a=i,f) na

forma

—

We = N [ dbb J dvv F(v) {1 ol [}Os(ﬂi-ﬁf) ch (Bi+Bf) +

J
0 0

+ COS(A1+Af) Ch(Bi'Bf)]}’ (11127}

i ( (
S = 5 N | dbb | dvv F(v) {sen(Ai-Af) sh (Bi+Bf) +
0 v

+ sen(A +A) sh(Bi-Bf)} . ' (111.23)
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As integrais em relacao ao parametro de impacto nas
formulas acima, divergem para pequenos valores de b . E ne
cessario entdo, introduzir um corte, parecido com o que € fei

to na teoria de Griem et a].(]a).

0 metodo de corte que em-
pregamos, consiste em fazer as expressoes entre chaves nas
equacoes (III.22) e (III1.23) iguais respectivamente a 1 e ze
ro para todos_os valores do parametro de impacto b menores
ou igual a um_certo valor bmin s Para os quais, a referida
expressao em (III.22) torna-se menor que zero. Esta forma de
calcular w, e S, sera denominada, aproximacdo de dois ni
veis com corte. ~

Na proxima sec¢ao,descreveremos outro metodo para

lcular
L {VaB)ef'

ITL.2(e} ~ Caleulo de (VaB)ef por Comparacao com a Teoria

Convergente

Finalmente, comparando diretamente as previsoes dos
formalismos convergente e de dois niveis, equacdes (I1.53) e

(I11.2), obtemos

exp[~ [§ Fi + i@i]} =1 - cos[tvjk)e£] (III.24)

para o caso do estado inicial wi
;f= 1). Da equacao acima, obte-

perturbado e o estado fi-
nal Ve nao perturbado (S

mos as relacoes gerais validas para o estado by e wf

B_ = £&nl{% <+ VX;-F1) (ITI.25)
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onde

2

X, = {[{1_exp2(_ro‘)} + exp(-Fa)sen“DOJ% 5 % [1 -exp(-ra)”%,

tg ® :
A, = arctg|s . (I11:76)
(6]

e Aa = Re(VOLB

) . 3B =1 (Vv )

ef * a m aB’ef ° 6= kisd

Usando estes resultados para Aa e Ba » 0 alarga
mento e deslocamento W e Se , sao dados pelas expressoes
(IT1.22) e (IIT1-23). Neste caso, ndao ocorre divergéncia na
integracao em b . Chamamos esta maneira de calcular wy
S de aproximac¢ao de dois niveis sem corte.

e

Neste ponto, e importante salientar que o proble-
ma de obter atraves da aproximacao de dois niveis, o alarga-
mento e deslocamento de linhas para sistemas emissores com so
mente dois estados, - sendo validas a aproximacao de impacto
e a equacao (II-85) - esta rigorosamente resolvido, conforme
equacoes (II-86a) e (II-87). 0 elemento diagonal da matriz
de colisao e obtido numa forma fechada, sem necessidade de
usar a expansao perturbativa para S . Contudo, como os es-
tados do helio sao degenerados, nao temos exatamente um pro-
blema envolvendo somente dois estados. Temos entio que Tan-

car mao das aproximacbes descritas nas sub-secoes FLE 2% a)s

(b) e (c).



<88,

IIT.3 - Procedimento Utilizado no Calculo Numérico de w e S

As quantidades importantes a serem avaliadas no nos
so trabalho, sao os alargamentos w e os deslocamentos S to
tais, para algumas linhas isoladas do helio neutro. Estes
sdao os parametros basicos que definem a forma da linha espec-
tral isolada. 5

EscoThemos entao, algumas linhas particulares do
hélio neutro, para as quais,e possivel aplicar a teoria de
dois niveis. O0s resultados dos calculos obtidos, serao en-
tao comparados com resultados experimentais e com as previ-
soes dos formalismos de corte e convergente.

Ate agora, consideramos somente os formalismos pa-
ra calcular os alargamentos e deslocamentos eletronicos, w

e
S

e’ ‘

Para avaliar a contribui¢iao devido aos ions a for-
ma da linha, suporemos que estes possam ser tratados por meio
da aproximacao quase estatica, discutida no capitulo I, sec-
cao I.% .

(1,21)

Segundo Griem , nesta aproximacao o alargamen
to total w e o deslocamento total S de uma linha isolada,
sao dados com boa aproximacao em termos de dois parametros A

e R pelas equacoes

b=
n
=
3
=2
]
1]

we[1 +1,75A (1 -0,75R)] (ILI:27)

S =S, + S« = 8. & 28l = 0,75R)me : (11I.23)
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Para a validade destas formulas, os valores dos pa
rametros A e R devem estar limitados a R<0,8 e 0,05<A<0,5.
0s parametros A e R em (III.27) e (III.28),sdo0

definidos em termos de outros parémetros(18)

3
Ca FS b P
A=em : R=p—
e 0 g
onde
1
il o [KT Jz
. 47N ¢*
e 0 raio de Debye(48)
1
3 TE
. °n T [MN‘J
e a distancia média entre os Jons. C, e o parametro de
Stark e

2

P B6T e N,

o modulo do campo (normal) de Holtsmark.

Para a avaliacao numerica dos alargamentos e deslo
camentos w, e Se das linhas analisadas, e necessario cal
cular T(b,v) e o(b,v) nas expressdoes (III.14) e (III.19).

Explicitamente, estas funcoes sao dadas por



0

2

4 > 945 g a * v@ .2
Pb.) = 3 lgpe2] [l TEInr 205 Ac2)
CITd .22 ]
2 2
e Sy a N T
e (b,v) = 3 [ﬁBV"} [<n®e]| TT|In'%2'>|? B(z)
onde T; = aOTf com a = h2/me? o raio de Bohr e
it ]
b b :
Z = = = — (E - E )
y naﬂ,n'aﬁ‘ ¥ nde n'de
Os vetores estados do atomo de helio envolvidos nas
transicoes, sao denotados por [na£m> g Neste simbolo, a =1

para estados do para-helio e: a=3 para o orto-helio, n &
0 numero quantico principal, £ e m sio respectivamente, os
numeros quanticos associados ao modulo do momento angular or
bital Z e projecao £, do eletron otico.

Una vez que o potencial de interacdo € do tipo di-
polo, as possiveis transicbes virtuais sao caracterizadas pe
la regra de selecao, £' = £+1 no numero quantico 2

As informacoes relativas aos comprimentos de onda
das Tinhas analisadas, as transig¢des virtuais, as frequencias
CI g e os elementos de matriz reduzidos corresponden-

n L=k e _— (331
tes, foram extraidos do apendice II da ref. .

De posse destas informacoes, os alargamentos e des

locamentos eletronicos e totais foram respectivamente, calcu

lados numericamente por meio das equacoes CGITI A48 ): (LTT.22)

(I111:238), (IL1:27) & {(I1L.28).
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IIT.4 - Tabelas dos Alargamentos e Deslocamentos das Linhas;

Discussao dos Resultados

Usando as equacdes (III.22), (III.23) e as expres-
soes (III.20) e (III.21) para A, e By > obtivemos os
resultados numericos para w e S (com corte) - equacgoes
(III.27) e (III.28) - mostrados nas tabelas (III.1) e £III.2)
para-as linhas ‘consideradas. Nestas tabelas, encontram-se
tambem, os resultados das previsdes das teorias de corte de

(18) (32,33)

GBKO e convergente , juntamente com os resultados

(38)

experimentais de Kelleher ; BEry et a?.(39), Nu]ff(40) 5

Diatta(41).
As tabelas (III.3) e (III.4) mostram as previsoes
do formalismo de dois niveis usando agora as equacoes (III.25)

e (IIT.26) (sem corte) para (Vas)ef’ a teoria de corte, forma

Tismo convergente e os resultados experimentais.

Fizemos um teste para verificarmos a concordancia
entre os resultados teoricos e experimentais, por meio do cal

culo das quantidades

(Xi h Xi(exp.))2

para o alargamento e deslocamento das linhas analisadas.
Obtivemos os sequintes resultados para os varios

formalismos:

(a) para o formalismo de dois niveis (com corte)
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A N T ALARGAMENTOS TOTAIS w (R)
(R) [(10%¢ em™%)| (10°K)| CORTE | CONVERGENTE |DOIS NIVEIS| EXPERIMENTAL
COM CORTE
7281 1,03 20,9 0,91 0,80 0,90 0,88
7065 1,03 20,9 0,52 0,46 0,50 0,47k
6678 1,03 20,9 | 0,88 0,80 | 0,87 0,98K
16,0 | 49,0 6,59 4,60 5,01 5,58
e 43,0 5,29 3,99 4,11 4,98
5876 4,1 20,0 1,59 1,24 187
2.0 18.0 0,76 0,60 . 0,66
1,03 20,9 0,39 0,30 0,33 0,39K
3,2 30,0 5,88 5,20 5,86 4,61
5048 2.0 18,0 3,52 3,09 3,41 3,40
1,03 20,9 1,81 1,59 1,76 1,68K
3,2 30,0 8,04 8,06 8,95 6,24
4121 2.9 18,0 6,96 6,93 7,32 7,00
1,03 | 20,9 2,43 2,32 2,60 2 22K
Tabela III.1 - Alargamentos totais calculados pelas teorias de

corte(]g), convergente(Sz) e dois niveis (com corte), compara-

dos com os resultados experimentais de Kelleher (K)(38), Berg

(39)

et al (B) s, WUlff (W)(40) e Diatta (D)(4T).
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A N T DESLOCAMENTOS TOTAIS S(R)
16 -3 3
() (0t =) (10°K)| copre | convencente DOLS NIVELS ey pERIMENTAL
7281 1,03 | 20,9 | +0,47 +0,38 40,41 +0,473K
7065 1,03 20,9 | +0,25 10,24 40,27 +0,302%
6678 1,03 20,9 | +0,29 40,23 40,21 +0,355%
16,0 | 49,0 | -0,56 .58 e +0,78
13,0 | 43,0 | -0,46 -1,08 1,10 0,08
5876 4,1 20,0 | -0,19 ~0,39 -0,41 -0,30°
2.0 18,0 | -0,099 0,19 -0,20 -0,10°
1,03 20,9 | -0,042 ~0,093 -0,097 ~0,074K
3,2 30,0 | +2,37 +2,2] +2,34 2,00
5048 2.0 18,0 | +1,56 1,44 .57 +0,90P
103 | 209 | $0.77 0,71 40,77 +0,891%
3,2 30,0 | +3,3] 3863 43,93 +2,84
24121 2.9 18,0 | +3,16 3,43 +3,8]
1,03 | 20,9 | +1,06 +1,14 +1,28 +1,124"
i |
Tabela III.2 - Deslocamentos totais avaliados pelas teorias

32)

de corte(18), convergente( e dois niveis (com corte), compa

rados com os resultados experimentais de Kelleher (K)(38),Berg

39) 40) 41)

et a1 (8)3%), wurer ()(40) o piatta (0)(41).
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A N T ALARGAMENTOS TOTAIS w (R)
(R) l(10%e em™3)|(10% k) DOIS NIVEIS
CORTE | CONVERGENTE |opi comvg | EXPERIMENTAL
7281 | 1,03 | 20,9 | 0,91 0,80 0,74 0,88
7065 | 1,03 | 20,9 | 0,52 0,46 0,43 0,47%
6678 | 1,03 | 20,9 | 0,88 0,80 0,77 0,98"
16,0 | 49,0 | 6,59 4,60 4,48 5,55
13,0 | 43,0 | 5,29 3,99 3,67 4,98
5876 | 4,1 20,0 | 1,59 1,24 1,20
| 2,0 |18, | 0,76 0,60 0,58
1,03 | 20,9 | 0,39 0,30 0,29 0,395
|
| 3,2 | 30,0 | 5,88 5,20 5,13 4,6"
5048 | 2,0 | 18,0 | 3,52 3,09 3,02 3,4
C1,03 | 20,9 | 1,81 1,59 1,54 1,68
;
| 8.7 | 30.0| eo0s 8,06 7,97 62"
gizi | 2,9 | 180 6.9 6,93 6,76 7,0°
| 1,03 | 20,9 | 2,43 2,32 2,36 2505

Tabela III.3 -

de corte(]8)

, convergente(32)

Alargamentos totais calculados pelas

teorias

e dois niveis (sem corte), com-

parados com os resultados experimentais de Kelleher

Berg et al (B)(

39)

, Wulff (W)

40)

41)

e Diatta (D)(*1).

gy B4R
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" | . g DESLOCAMENTOS TOTAIS s (R)
Esierne it DOIS NIVEIS
R) |(10%an™) |(10°K) | CORTE | CONVERGENTE | 2piS MTYETS| experimenTaL

7281 | 1,03 | 20,9 | 40,41 40,38 +0,36 +0,473%
|

7065 | 1,03 | 20,9 | 40,25 10,24 40,23 +0,302K
|
]

6678 | 1,03 | 20,9 | 40,29 +0,23 +0,20 +0,355K
16,0 | 49,0 | -0,56 |  -1,30 1,32 | 40,78
13,0 | 43,0 | -0,46 -1,08 21,10 0,08

5876 | 4,1 | 20,0 | -0,19 -0,39 -0,40 -0,30°
2,0 |18,0 [-0,009]|  -0,19 -0,20 -0,10”
1,03 | 20,9 |-0,042| -0,003 -0,095 -0,074%

32 |00 | e287 2.7 .78 12,00

5048 2,0 | 18,0 | +1,56 1,44 +1,41 +0,90"

105 | g0 | 2079 +0,71 +0,69 +0,891K

37 | 3.0 | +8.m +3,63 +3,50 w2,8"
4121 2,9 | 18,0 | +3,16 +3,43 +3.35

1,03 | 20,9 | +1,06 1,14 +1,12 1, 12a

Tabela III.4 -

de corte(]g), convergente
parados com os resultados experimentais de Kelleher (K) (38)

Berg et al (8)32), wurer ()(*%) ¢ piatta (p)(41)

Deslocamentos totais avaliados pelas
(32

e dois niveis (sem corte),

teorias

com-

3
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KE = 0,86 , x2 = 0,56

onde X, © Xg se referem respectivamente, ao alargamento

e deslocamento da Tinha;

(b) para o formalismo de dois niveis (sem corte)

e = DLBE | 2= Bed0
X! Xg ;

(c) para a teoria de corte(18)

2 . 0,54 , 2w 0L,
Xm XS ’

(d) para a teoria convergente(32:33)

x% = 0,47 R X2 0,48
w S

1]

Entao, estes resultados mostram que a teoria de cor
te se ajusta melhor aos resultados experimentais para o des
locamento, enquanto a teoria convergente se ajusta melhor pa
ra o alargamento da linha.

Vemos que os resultados dos calculos do formalismo
de dois niveis (sem corte), sao intermediarios dos resultados

fornecidos pelos formalismos de corte e convergente.
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II1.4(a) - Condicoes de Validade dos Calculos

Consideremos agora, as condicoes a serem satisfei-
tas para a validade dos calculos na aproximacao de dois nj-
veis. Nossos calculos sao validos com boa aproximacao,quan-

do a condicao na equacao (II-.-85) for satisfeita

b .
min
2 w8 { ] Gk oo (I1.85)

Fizemos um teste desta condicao de validade, para
todas as linhas analisadas. A tabela (III.5) lista os valo-

res das quantidades

bm'ln
L, = 2w
1 ik m
b
min .
e Ig = 2 uwg, [ m ]

correspondentes aos estados inicial e final da transicao. 0b
servamos da referida tabela que a condicao de validade na e-
quacao (II.85), e razoavelmente satisfeita para a transicao
virtual envolvendo o estado inicial (Zi < 1) mas falha pa-
ra o estado final (zf > 1) .

Contudo, fizemos calculos considerando (a) somente
o estado inicial mais perturbavel e (b) ambos os estados ini

cial e final da transicao. Verificamos que a diferenca per-
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A N T B .
min
-3 ; A R R Z3 Ze
Ry | (oteen ®y| (10%K) (R)
7281 1,03 | 20,9 0,0805 | 0,2897 | 12,60 | 0,7117 | 2,570
7065 1,03 | 20,9 0,0649 | 0,2897 | 10,50 | 1,026 4,070
6678 1,03 | 20,9 0,1937 | 0,2897 7,70 | 0,0339 | 1,570
16,0 | 49,0 0,1628 | 0,2988 4,90 | 0,0722 | 1,240
13,0 | 43,0 0,1520 | 0,3081 4,90 | 0,0770 | 1,324
5876 4,1 | 20,0 0,1063 | 0,3728 7,70 | 0,1775 | 3,051
2,0 |18,0 0,0883 | 0,3486 770 | u.a8m | 2206
1,03 | 20,9 0,0754 | 0,2897 7,70 | 0,1736 | 2,985
3,2 | 30,0 0,1760 | 0,2920 | 21,00 | 0,4070 | 3,575
5048 2,0 |18,0 0,1606 | 0,3486 | 25,90 | 0,6481 | 5,692
1,03 | 20,9 0,1346 | 0,2897 | 24,50 | 0,5689 | 4,997
3,2 | 30,0 0,1923°| 0,2920 | 33,60 | 0,5300 | 10,87
4121 29 | 18,0 0,1952 | 0,3709 | 40,60 | 0,8267 | 16,96
1,03 | 20,9 0,1485 | 0,2897 | 38,50 | 0,7275 | 14,92
Tabela III.5 - Valores numericos dos parametros A, R, Bm‘in
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centual maxima entre as duas avaliacoes foi da ordem de 3%
para o alargamento e 6% para o deslocamento. Este resulta
do, alias, confirma afirmacoes analogas ja feitas em outros
traba1hos(3’18’27’32’33).

Assim, nao cometemos grande érro em nossos calcu-
los, considerando somente o estado inicial mais perturbavel.
Desprezamos entao, para consisténcia da aproximacao, as peque
na contribuicio devido a perturbacao no estado final para o
qual,, Z¢ > j

Para os parametros A e R que comparecem nas e-
quacoes (III.27) e (III-28), as condicoes de validade s3o ple
namente satisfeitas, conforme mostra a tabela (III.5).

Finalmente, em nossos calculos nao consideramos as
influencias devido ao "screening" de Debye e da trajetoria do
perturbador ao alargamento e deslocamento da linha. Confor-

me estudos rea]izados(33)

, as modificacoes causadas por es-
tas influencias sao muito pequenas, correspondendo a corre-
coes da ordem de no maximo 10% e 15% respectivamente, nos a-

largamentos e deslocamentos das linhas.



CAPIT T ULE TV

CONCLUSDES

Neste trabalho, desenvolvemos o formalismo de
dois niveis proposto por Cattani e Yamamoto(37), para avalia
¢ao de alargamentos e deslocamentos de linhas espectrais pro
vocados por colisoes, na hipotese da validade da aproximacao
de impacto.

Nosso proposito basico foi atraves da aproxima
cao de dois niveis, tentar explicar os resultados experimen-
tais, principalmente para os deslocamentos de algumas linhas
do helio neutro, para os quais as previsoes dos formalismos
de corte e convergente sao insatisfatorias.

0s resultados dos calculos descritos no III ca
pitulo, mostram que o formalismo de dois niveis preve para
os alargamentos e deslocamentos das linhas do helio neutro,
resultados parecidos aos dos formalismos de corte e convergen
te.

Com base nos resultados obtidos para os alarga
mentos e deslocamentos das linhas espectrais do helio anali-

sadas, podemos concluir o seguinte:

SERVICO DE
BIBLIOTECA E
INFCRMAGEOD
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formalismo de dois niveis, este preve resultados tao bons
quanto os dos formalismos de corte e convergente;

2 - os resultados dos calculos do formalismo de dois niveis,
sao intermediarios dos resultados fornecidos pelos formalis-
mos convergente e de corte. A precisao dos resultados e en-
tao semelhante para os tres formalismos.

Destas conclusoes, vemos entdo que nao conse-
guimos explicar as discrepancias existentes entre os resulta
dos experimentais e teoricos, fornecidos pelos formalismos
convergente e de corte para os deslocamentos das 1linhas do
helio neutro.

Acreditamos que para obtermos informacoes mais
conclusivas sobre a validade da teoria, & necessario termos
disponivel, mais resultados experimentais das linhas analisa

das.
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