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Resumo

Tunelamento em superficies de energia multidimensionais ¢ um problema
interessante e desafiador em varias areas da fisica. Em fisica nuclear o tratamento
microscopico de fissdo leva a superficies multidimensionais, das quais deve-se extrair a

trajetéria de tunelamento. Teorias como Hartree Fock Dependente do Tempo Adiabatica

e Hartree Fock com Vinculo(Constrained Hartree Fock) devem nos dar meios para obter

a trajetoria de fissdo. Entretanto estas prescrigdes ndo sdo tinicas, ¢ deste modo, podem

gerar diferentes potenciais e inércias para o processo. Temos ainda o problema de que a

trajetéria ndo define um grau de liberdade exatamente desacoplado, e a influéncia dos
outros graus de liberdade n3o é levada em conta para céalculos unidimensonais. Neste
trabalho, nds investigamos a aplicabilidade do método de bases gaussianas ndo 6rtogona.is
(Makri e Miller[13]); para tratar o grau de liberdade de tunelamento acoplado a N
osciladores harménicos iguais. O método & aplicado para um modelo de muitos cérpoé,
proposto. recentemente por Arve e seus colaboradores[10]. Nossos resultados sdo
.comparados com os seguintes métodos: Hartree Fock com Vinculo, Hartree-Fock
‘Dependente do Tempo(em tempo imaginario), Movimentos Coletivos de Grande

Amplitude e os resultados exatos.
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Abstract

Tunnelling in a multidimensional energy surfaces is still a challenging and
interesting problem in several areas of .physics. In nuclear physics the microscopic
treatment of fission leads to multidimensional surfaces from which is necessary to extract
the tunnelling path. Theories like Adiabatié Time Dependent Hartree. Fock and
Constrained Hartree Fock could give us means to obtain the fission paths. Nevertheless,
those prescriptions are not unique and they could generate different potentials and
" inertias for the process. Furthermore the path does not define an exactly decoupled
degree of freedom and the influence of the other degree§ are not take into account on
one dimensional calculations. In this work we investigate the applicability of the non-
ortogonal gaussian basis method, proposed elsewhere(Makri e Miller[13]). to treat the
tunnelling degree of freedom coupled to N equal harmonic oscillators. The method is
applied to a many body model recently proposed by Arve , Bertsch, Puddu and
Negele[10]. Our results are compared with the foﬁowing methoﬂs: exact solutions,

Constrained Hartree Fock, Imaginary Time and Large Amplitude Collective Motion.
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Cap. I - Introdugdo

Tunelamento em sistemas de muitos corpos € um problema interessante e

desafiador em varios campos de conhecimento. -

O termo tunelamento[6,9], deve ser entendido como uma modificagdo na
configuragdo do sistema, ocasionada pela possibilidade de transigbes entre estados

separados por uma regido proibida classicamente(regido de barreira).

Em quimica, por exemplo, sabe-se que esse efeito tem grande influéncia em

processos que envolvem a transferéncia de particulas leves(protons e atomos de

hidrogénio),[1,2}.Em muitos casos, & possivel utilizar esse efeito como uma "correcgao
quéntica”[1], em tratamentos convencionais(i. & tratamentos classicos), da cinética de

reagdes quimicas.

Outro exemplo, agora em fisica nuclear, onde esse efeito é dominante, é o

fendmeno de fissdo nuclear espontéaneaf6].

Como é bem conhecido[1,2 e 9], os estados estacionarios, de sistemas que
apresentam essas barreiras, que possuem energia abaixo da barreira aparecem em pares
degenerados. A possibilidade de tﬁﬁelamento através da ‘ barreira quebra essa
degenerecéncia, e os estados sdo separados em um estado simétrico e um estado
antissimétrico(com energia mais alta). A resolugio do problema de tunelamento consiste

em obter a separagao de energia(“spliting"), desses pares, ja que esta quantidade esta



diretamente relacionada: - com a probabilidade de ocorréncia de uma determinada

reagdo(no caso quimico); € com a meia vida do micleo pai(no caso de fiss@o espontinea).

A resolugdo do problema consiste em duas etapas distintas. A primeira, que é
comum as varias teorias, consiste em obter uma parametrizagdo para os diversos graus de

liberdade do sistema de interesse. Como ilustragdo, vamos citar dois exemplos:

i - Isomerizagdo da molécula do Malonaldeido[2]},(ver fig.[I-1]

Flg[l'n ~ Esquema 1 daretf.[2]. Molécula de Malonaldeido.

Neste caso, © espectro & resolvido, de algum modo, e os estados 530
parametrizados através da; distancias entre os constituintes da molécula(ver fig.[I-2]),
obtendo-se assim uma superficie multidimensional(em termos dos parametros). Pode-se
observar nesta figura que alguns parametros sdo mais significativamente modificados

durante o processo de isomerizagao.

ii - Fissdo Nuclear. No caso nuclear, pode-se parametrizar os varios graus de

liberdade em termos de um conjunto de parametros de deformagao. Por exemplo, as



F]g[I'Z] ~ QGeometria dos estasdos estaciondrios ‘e wansiente{a e b respectivamente), para .4 wansferéncia

intermolecular de ptoton'na molécula de Malonaldeido. Figs. [I-a] e [I-b} davef {2].

varias multipolaridades associadas a forma do micleo. A descrigdo realistica do

processo de fissdo exige, a0 menos trés pardametros[6],(ver a fig.[1-3]),:

- um parametro c, que descreve a distdncia entre os fragmentos em

formag#o(coordenada de elongagiio), associada ao momento de quadrupolo;

- um pardmetro h, que descreve a formagdo do pescogo entre os fragmentos(
coordenada de pescogo);
- um pardmetro ag, que mede a assimetria das massas( no caso de fissdo

assimeétrica), (coordenada de fragmentaga@o), o que também nos leva a uma superficie

multidimensional de energia.
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Flg! 1‘3] = Algumas formas, em uma paramstrizagio aproprisda {ch). As linhas solidas mostram as formas simétricas e

as linhas pontilhadas mostram formas onds o parametro de assimetria & diferents de zero.Fig.[1-14] daref [6).



A segunda etapa consiste no tartamento dindmico na regido proibida.

Muitos métodos vem sendo desenvolvidos e estudados para tratar,
microscopicamente, a dindmica na regiEo proibida, porém a maioria destes métodos estdo
restritos a  tratamentos  wvnidimensionais(via teorias de campo médio
autoconsistente(Hartree Fock Dependente do Tempo Adiabatica(HFDTA), ou Hartree

Fock com Vinculo(HFV)).

Estas teorias desprezam os efeitos dos acoplamentos com os outros graus de
liberdade(ndo coletivos),[8]. Isto, porque os tratamentos de tunelamento baseados em
teorias autoconsistentes(de campo médio), buscam extrair da superficie de energia do

sistema, uma trajetdria de tunelamento.

A extrag@o da trajetdria, desta forma, depende da imposigao de critérios fisicos.
Estes critérios sdo implementados, nas varias teorias, fazendo-se prescrigdes para a

dinamica local do sistema.

No capitulo II, estas teorias para a extragdo de trajetdrias coletivas serao
apresentadas. Como vamos observar, estas teorias trazem diferentes prescrigdes para a
obtengdio da trajetdria coletiva e sé fornecem uma soluglo iinica para a trajetdria de

tunelamento, quando o grau de liberdade coletivo for exatamente desacoplado.

Estes acoplamentos com os outros graus de liberdade modificam as probabilidades
de tunelamento, ja que uma consequéncia direta destes acoplamentos é a criagao de uma
hamiltoniana efetiva(i. é, os acoplamentos modificam tanto a massa como a barreira de

potencial, modificando assim a probabilidade de tunelamento[1]).



Recentemente um modelo foi proposto[10], para estudar estas teorias para
movimentos coletivos de grande amplitude, O modelo consiste de um grau de liberdade
coletivo(associado a fissdo), acoplado a um conjunto de osciladores harmonicos ndo
acoplados( que representam, de algum modo, os graus de liberdade ndo coletivos).
Motivados por esta discussdo e pelo trabalho de Makri e Miller[13], vamos estudar um

método diferente de atacar o problema.

Este método, que consiste em obtef uma hamiltoniana efetiva para o sistema, onde
os acoplamentos sdo levados em conta expliucitamente( e, deste modo, estariamos
resolvendo o problema de tunelamento multidimensional), sera apresentado no capitulo
II1. Ai também apresentamos a base de gaussianas localizadas(BGL)[14,15], que
utilizamos para a diagonalizagdo da hamiltoniana efetiva.

A apresentagdo do modelo e a solugdo do problema, que consiste em obter a

separacgdo de energia(quebra de degenerecéncia devido ao tunelamento da barreira),

utilizando a metodologia apresentada no capitulo III, é apresentada no capitulo IV.

Para finalizar, no capitulo V, apresentamos nossos resultados, ¢ comparamos com
os exatos, HFV e tempo imaginario[10], e aqueles obtidos via trajetdria de Vale[11], e

tecemos alguns comentaris e conclusSes.



I

IT - Teorias de Campo Médio

Este capitulo & destinado ao estudo das teorias de campo médio e das varias
. prescrigdes utilizadas para a obtengdo de hamiltonianas coletivas.(Obs..quando estas

hamiltonianas possuem um unico grau de liberdade, sio chamadas trajetorias coletivas)
2.1-Teoria de Hartree Fock Dependente do Tempo (HFDT)

Nesta teoria[6-8], as equagbes de HFDT podem ser geradas do principio de

minima agao quantico,

sl <ot - cdela>dE - o, an

~
(=1 ),onde H é uma hamiltoniana genérica de muitos corpos

3/

(Vij € uma interagio genérica de dois corpos), e os estados variacionaisl¢(+)>s§o

H = =T + &N
_ ¢ LJ

determinantes de Slater.E possivel obter uma parametrizagio biunivoca para os



determinantes de Slater (i.é, pontos no espago de parametros ——» determinantes de
Slater), de tal modo que estes pardmetros estardo associados aos modos de excitagao do
sistema(graus de liberdade).Vamos entdo supor que exista uma parametrizacdo tal que os

determinantes de Slater possam ser escritos como

L)y =13 $)7 ar2)
onde
Z%:C%\e}ff“‘/?f ) %;?L' \)7': ""\DM )

e cada par (qc,pg) esta associado a um modo de excitagdo do sistema.

Substituindo (1I-2) em (II-1), obtemos
&(@CQ}.?)}\:{ +Z gé"(\%q() -Tg P F"\\(\X%\é)> = O, (1I-3.a)

onde

RS e AR

éé\¢(§o§)>= ¢'é§f\d(§'!€)>/ (I1-3.c)

d

sdo geradores infinitesimais no espago de parametros.

Vamos agora efetuar a variagao na eq.(11-3.a)



3 —p UG = -Qgé___<®‘> * §<8 3 KBy, @
%% o o o

:)__—) JRGE - 4 LL(Q‘)Jf ‘f)—-<p>
S Q0= 44

(11-4.b)
g 3= <oq.9) s ILICRDY

3q¢ Q) = -¢<¢‘§~5(\\‘§353?c - S.pcjgrg\(b(q..\§3>/(n-5.a)
AQ“<©‘> =C <¢(§ ‘F)‘ éQfAQ“‘ ‘3"1'(' ‘)_;)FC \d \q\§\>/(n-5.b)
JQC <é" —"‘-4(‘)@ ? \é?uaft - ‘—-?'_\GLC;‘@\>\/ (11-5.c)

Spc<\3¢> = C<Cb(3r.§)\3‘ec5§¢ —:):}i c\_?ec\Cqu.p), (1-5.d)

onde

_— . égc;é__.
50(0— %—Q?L »/ TS

As equagses (II-5) podem ser escritas como(ver as eqs.(II-3.b) e (I1I-3.c))



é(\“<éc> = - [ \SC \ CAQ‘X \d?>/ | (11-6.2)
t\c}‘<\5\> =-¢{ 4\ [dét dcl \ DY (11-6.b)

éQ“<éL>=(’<¢\[\3hécX \ &7, (11-6.c)
Pl By =edalp oY - o

~ A
Os geradores Q € P podem ser construidos de tal forma que obedegcam as

seguintes regras de comutagdo(ver ref. 8):

(A [C5° | §81\®>: C‘SS ) (11-7.a)
<@l[@‘ﬁ(§jll@> =9 )("A J (11-7.b)

<4)' [éd« '%1 \@7 =0, Vn\\ N A1-7.0)

(Obs.: E importante observar que as regras de comutagdo (II-7) sdo obedecidas se o
espago de fases possui a estrutura simplética(i.é,uma estrutura de espago de fases
classico(ver caps. 3 e 4 da ref.[8]).

Deste modo, as equagdes de movimento sao
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- H(Q.: 0) ) (11-8.a)
éqtd

AL
Ct 3 P\'_ / ' ' (11-8.b)

,0'
C.
}

i.é, quando as equagbes de HFDT sdo escritas em termos dos parametros (para
determinantes de Slater parametrizados apropriadamente), elas sdo equagles de
Hamilton.

Devemos observar também que a equagdo variacional (II-3.a), tem a forma de
uma equagao variacional com vinculo. Entretanto devemos enfatizar que se a
parametrizagiio dos determinantes de Slater for completa(i.é,cada grau de liberdade esta
associado a um pm"(qi » Pj)), esta equagao nao possui apfoximagfies.

Na medida em que n#o fizemos hipSteses restritivas(e o teorema de Thoulees
garante a estrutura simplética[7,8]), a fora a de que nos restringimos a dinamica de um
corpo, as equagdes de HFDT nos ddo, a principio, a dindmica de todos os graus de
liberdade.

Se estivermos interessados em um particular grau de liberdade (o coletivo
associado a fissdo, por exemplo), deve-se impor critérios que permitam a extragdo deste
grau de liberdade. Apesar de que muitas vezes & possivel(impondo critérios fisicos),
extrair, pér meio de transformagdes de coordenadas(transformagdes candnicas), o par
(9%,pc), associado ao modo coletivo, nao se pode garantir, a principio, que o sistema uma
vez inicializado com (posigﬁo e momento coletivos, evolua sempre no plano de
fase(q®,pc), ja que a dindmica, governada pela hamiltoniana classica pode, através dos

acoplamentos, langar o sistema para fora do plano (9%.pc). Em outras palavras, a

coordenada(ou trajetdria), coletiva q© ndo &, obrigatoriamente, solugdo das equagOes de

HFDT.
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Deste modo, deve-se partir para esquemas que permitam obter a trajetdria
coletiva, e tratar os acoplamenfos posteriormente, ac menos de forma aproximada*.

Na literatura, sugeriu-se trés prescrigbes para a obtengdo de trajetdrias
coletivas(de forma auto-consistente), para hamiltonianas H(q,p) quadraticas nos

momentos.

2.2 - Trajetbrias Coletivas

As teorias para trajetdrias coletivas buscam extrair um modo maximalmente
desacoplado que possua caracteristicas coletivas. As condigGes de desacoplamento podem
ser derivadas a partir da analise local da hamiltoniana, até segunda ordem nos momentos
e coordenadas.

Se

&*QU)}‘?) = ¥ \3}% Lq‘\’?&\sﬁ - \th_\ ) (11-5)

r . . s - » .
(com soma nos indices repetidos), a expansdo em torno de um ponto gg(generico),

e um momento p=0, até segunda ordem, nos da
¢ -\ ® & _ \J ' 3 RPN
GP) =3 ¥ .LC\.D) Paks » & C\%\a—gf‘)a; o+ 3(0{-3%)%»(& o) + LO((E- 1%)

(\i' )¢ a derivada segunda covariante do potencial).
Agora, pode-se fazer prescrigdes, a fim de obter uma dinamica desacoplada

localmente(i.é, na vizinhanga do ponto ao)-

0 Pdmvtmémwmmﬂbm'm-mdmmam&éﬁﬁﬁm

descreva da methor forma possivel 0 moda coletive{ Ver fig (TV-3)).
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Vamos primeiro tomar a hamiltoniana local em primeira ordem nas coordenadas

m«ﬁ[ ‘a() :"Z'GLB@°\P"Q§ "(Qt&' Qtt\éo\"& \}(ﬁtﬂ ) | (11-11)

€ prescrever.

i)- o tensor de massa
st . . :
B (_q,o) =0 , (_3\* e) ]

(onde c é o indice associado ac modo coletivo);

ii)- o gradiente do potencial (azf\ V ) é tal que

3Vige) = 0 WEe).

Isto & o tensor de massa B ndo acopla o grau de liberdade coletivo com os
restantes e a forga (&\& \/ ). s6 tem componentes na direg@io da coordenada coletiva.

Isto gera a seguinte equagéio para coordenadas coletivas

Q%(to = _“—‘_':‘-% Q2 c}at& \J(Ei(a\ ) 1-12)

M é definido por
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X8 .
- 11-13
B M 3 8 CS X ( )
(M, é o tensor de massa inverso de P*®), F é o0 médulo do gradiente

%

F - [ B&S é (’*& \}(q,o‘ Aﬂs \)Lﬁo) ) (I1-14)

e X% (q) descreve a curva cujo vetor tangente é paralelo ao gradiente do potencial

e corresponde, em cada ponto, a um dos eixos coordenados locais. Esta trajetéria &

denotada Linha de Forga. A coletividade &, neste caso, definida por condigOes iniciais, e
toma-se por hipdtese, que o gradiente(forga), que usualmente leva a um ponto de minimo,
é sempré tangente a trajetoria. Num processo de fissio com energia acima da barreira,
por exemplo, leva do ponto de sela ao ponto de minimo

Na segunda prescrigdo para trajetdria, toma-se uma extensio para pontos fora de
equilibrio da teoria de RPA(Randon Phase Approximation). No contexto da Fisica
Nuclear, os modos de RPA estdo associados as excitagdes harmdnicas do sistema na
vizinhanga de um ponto de equilibrio(estado de Hartree-Fock). Os modos de RPA sdo,
neste contexto, os modos normais, que no formalismo apresen{ado sao obtidos pela
resolugdo da hamiltoniana quadratica na vizinhanga do ponto de equilfbrio. O grau de
liberdade coletivo &, usualmente, associado ao modo de frequéncia mais_ baixa. A
extensdo desta teoria para pontos fora do equilibrio pode entdo ser efetuada, obrigando-
se o sistema a evoluir serhpre na diregio do modo de freqpéncia mais baixa, o que leva a

seguinte equagdo para a tarjetdria

= D - )
%.8 3 \}3;5 %q.%’ = Jla_a‘_l‘_;_ ; (I1-15)
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ondeé C\!"/g)s € uma componente do vetor tangente a curva e fé & o autovalor
associado a frequéncia mais baixa. Esta curva(trajetdria), é denotada Linha de Modos
Normais.

Uma analise das duas trajetdrias anteriores em conjunto com a hamiltoniana local
nos leva a terceira trajetdria. Nesta, a jungdo das duas hipdteses nos leva a um
desacoplamento maximal, isto & a hipdtese de que a forga € paralela ao modo local de
freqéncia mais baixa e leva a um grau de liberdade desacoplado. Esta tarjetoria
corresponde a um vale numa superficie multidimensional e tem como equacdo(esta

denotada Linha de Vale),

Bix iy BV o e

Pode-se mostrar que, se houver um modo coletivo exatamente desacoplado[8],
estas teorias coincidem(isto é, s@o equivalentes).

Esta ultima trajetoria foi investigada no médelo de Arve e seus colaboradores[10],
por Bulgac e seus colaboradores[11](os resuitados sdo apresentados no cap. V).

Visto que em cauculos realisticos, € muitas vezes proibitiva a utilizagﬁb de teorias
para trajetdrias obtidas de forma autoconsistenté, procura-se obter trajetdrias coletivas
de equagSes de Hartree-Fock com Vinculo(HFV), e, ja que € do nosso interesse(ver cap.
V), vamos dar uma breve descrigdo desta teoria. Com este intuito, vamos tomar uvma

hamiltoniana genérica do tipo
A
H= T¢a \/C& . (I1-17)

Para obter uma equagao de trajetoria, vamos propor uma fungdo de onda do tipo
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| 19 =\ ®(§)>’ | | (11-18)

C\ QU’{_\ > é um determinante de Slater).

Nesta teo'r.ia a hamiltoniana de particula inica(s.p.), é obtida tomando o valor
esperado da hamiltoniana(eq.(1I-17)), em (1I-18) e variando (® (69\) .

A equagio de trajetoria & obtida pela variagio da hamiltoniana de s.p.

vinculada(via multiplicadores de Lagrange), a operadéres coletivos(éc). Deste modo, os

estados variacionais podem ser parametrizados através de um ou mais operadores
coletivos. Por exemplo o momento de quadrupolo(associado a deformagao), € o momento
de hexadecapolo(associado a formagdo do pescogo), no processo de i;issﬁo., Assim,
tratando a deformagdio como coordenada coletiva, pode-se obter estados de menor
energia associados a cada valor da deformacgdo, através de um calculo variacional com

vinculo

§Lom) A - 2@ \GwY) e

. A
onde o operador de quadrupolo Q, fixa a deformagéo

A . ) :
K = <) | Q Loy . (11-20)
Estes estados entdo, permitem a obteng#o do potencial coletivo

V) = LR\ A\ S\ (11-21)
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Para se construir a hamiltoniana coletiva € necessario obter a energia cinética
associada a este modo. Para tal pode-se obter a massa através da aproximagdo

¥Cranking”(ver cap.11 da ref.[7]). Entdo o operador de energia cinética € definido como
\‘2 - -Li-d. -‘L_. d \ -
2lax MX) dx 3 ! (11-22)

onde
ML) = Y_&(Q&ﬁ)\%; (R_s:—/-E) %; \ (bb()> l . (11-23)

Portanto, nesta abordagem também precisamos impor critérios fisicos(vinculos),
§ara a obteng@o da trajetéria coletiva. |

Aésim, estas trajetdrias coletivas podem gerar, sobre a superficie multidimensional
de energia, diferentes caminhos, pafa o sistema evoluir de um minimo a outro. Portanto o
potencial (coletivo), associado a cada trajetdria sera diferente, ‘e estamos obrigados a
escolha de um particular. Esta éscolha implica em um potencial cuja altura e largura(da .
barreira), ndao sao necessariamente as reais. Além deste, temos ainda o problema de que
os acoplamentos com 05 outros graus de liberdade, que sdo desprezados nestas teorias,
influenciam a probabilidade de tunelamento, o que poderia ser traduzido como uma
modificagdo na barreira, ou seja, a criagdo de um potencial efetivo.

Visto que estas tarajétérias coletivas podem gerar diferentes potenciais € massas
coletivas, elas podem gerar diferentes probabilidades de ‘tunelamento, o que pode ser
visto no calculo desta probabilidade pelo método W.K.B.[1]. Nesta téoria o "spliting” &

" determinado por

AE 2 sl ex@\pﬁ 969(\3 , (1-24)

onde
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' A
D= [6 Mq) (E - \l(o(])lz, (11-25)

e W) éa fréquéncia angular classica né regido permitida.

A exponencial aparecendo na equagdo(I1I-24), € vsualmente denotada como
Penetrabilidade da Barreira na aproximagao W.K.B.[1].

A menos que se tenha uma trajetdria coletiva otima, todas as trajetdrias podem
ser consideradas como uma primeira aproximagao, e somente quando se tem um modo
coletivo exatamente desacoplado os potenciais obtidos correspondem as barreiras

~dinamicas. Estas barreiras dindmicas levam em conta os acoplamentos com os outros
graus de liberdade durante o processo de tunelamento. Por vezes elas podem ser

simuladas por potenciais e massas efetivas.
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I1
Cap. III - O Método e as Bases

A idéia presente na maioria das teorias para movimentos coletivos (fissdo por
exemplo),é a de que o sistema evolui ao longo de uma calha ou vale(trajetéria coletiva),
sobre a superficie ﬁlu]tidimensional- de energia(Na fig. [IV-3], pode-se observar
_claramente um vale sobre a superficie bidimensional V(q,x)), sendo que as coordenadas
ortogonais ao fundo da calha estariam associadas aos outros graus de liberdade. Como
vimos no capitulo anterior, as varias teorias fornecem, separadamente, trajetdrias
coletivas diferentes, cada uma desprezando, de algum modo, os acoplamentos com os
graus de liberdade nao coletivos.

Estes graus de liberdade ortogonais{n@o coletivos) ,podem(como discutimos no
capitulo anterior), gerar potenciais efetivos que modificam as probabilidades de
tunelamento. Por outro lado, eles podem ser tratados,. a0 menos na vizinhanéa da
trajetStia coletiva, como osciladores harmnicos ortogonais(ndo acoplados). Isto nos

permitiria descrever a dindmica como

A £ ‘“l’ -
H = E‘{%‘:‘&Pi * Q‘%Q“\.‘X *Z.A\IU\ *\lti\ * ;:Q(* KL‘\, (1I-1)

onde (qapa), estdo associados aos modos ortogonais mencionados acima, (W, X )

ao modo coletivo e o ultimo termo envolve o acoplamento dos diversos graus de
liberdade com o grau coletivo.
A presenga dos acoplamentos implica que tratamentos do tipo W.K.B., onde apenas a

hamiltoniana coletiva
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o wE N
\‘\ eol = M) ) (A11-2)

é levada em conta, desprezam termos que ndo necessariamente sao despreziveis.
Em outras palavras, trajetérias coletivas para modos ndo exatamente desacoplados nao
fornecem rigorosamente uma resposta unica para o problema de tunelamento

multimensional.

Deste modo a presenga dos acoplamentos afeta a probabilidade de tunelamento, o

que poderia ser simulado através de uma hamiltoniana efetiva

Ha} = Zﬁ* T ox Ve () | (I11-3)

Neste trabalho vamos empregar um método, sugerido por Makri e Miller{13],
para investigar as diférengas nas probabilidades de tunelamento entre este método e
alguns que utilizando equagBes para trajetdrias analisam tunelamento em vma dimensdo.

A seguir descrevemos o método.
I11.1- O Método

A esséncia do método proposto por Makri e Miller[13], é formular uma
prescrigdo para somar os efeitos dos modos ortogonais "a trajetdria, de forma a obter
uma hamiltoniana efetiva. Com este fim, eles propSe um “ansatz" para a fungdo de onda
do tipo

@ > = § SR

(I11-4.a)
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\CQ\':'; V= ‘I\‘-QJ\A\ ) 4 (111-4.b)

onde (Cb,_') depende apenas da coordenada coletiva e ((Qi) ¢ uma fungdo de onda
de um oscilador harmdnico deslocado, obtida cofno segue.
Com o auxilio das fungSes de onda ( (bg), pode-se obter a seguinte hamiltoniana,

restrita as coordenadas ortogonais(ver eq. (11I-1))

HU}*\ =é3;2\f& * QE\QT];‘ *<‘§L\Ku)\®c>0‘a. + {® el Heal \d;&l (I1I-5)

H(q_) = {:H(ﬂa), que é claramente a hamiltoniana de um oscilador harmdnico

deslocado, cujas fungSes de onda sdo dadas por

| L Y y
@5, Lqe-x) = € ° ® Wonlg - %) o

KC:'<¢(: l Ku‘)\(b\'»' : (II1-7)

Obviamente, a funcédo de onda ((();'I) depende do particular estado ( <bc) escolhido.
Dai a origem do supra indice em ( (_Qo‘: ).

Deste modo, a base para o sistema total sera
Pa &) =40 TR g2 -k, | | a1-8)

e os clementos de matriz para a hamiltoniana(eq.(I11I-1)), nesta base, serao dados

por(por enquanto a base ( QC ) & genérica) Vs
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H&‘a :(‘;(‘.Qui*\@&&‘)){\'\ég\ x Z{(@L\@;\)(u\&-& L «\%\_(_-})

-L(K‘—xKQKM-Z_Ln‘wm) |G e ﬂ&\\ﬁ_&ﬂl , o
| \pa <<Qum%> PONATR Y | |

onde

(I11-10.a)

HEL = L) Hed 10T,

K4 = < Qe | KO \Q);\)} (I11-10.b)

K = Kéée&/' | (III-11)

(ver apéndice A-2).

Ja que o ﬁnsatz paré a fungdo de onda & gerél, a equacao (III-9) nio possui
abroximagﬁes. Por outro lado, esta também n&o fomef.:e nenhuma simplificagdo, porque
para resolver o problema, precisa;"iamos diagonalizar esta matriz inteira.

FA préposta de Mak_ri e Miller[13], é entdo, tomar como hamiltoniana efetiva do
sistema(na aprokimagﬁo de ordem zero), a parte da equagio (III-9), que é diagonal nos

nimeros quénticos dos osciladores, i.é, .

Mo ‘) - MM&:\\:A ) I1-12)

e para a matriz hamiltoniana efetiva, temos entao
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X Y o _ . . PN
W= FEHED « (Zlown) + i TCION - 5 (et axd) K i,
(I11-13)
Os coeficientes (Fé(@&\@;)), que aparecem na equagao (I1I-13) s3o denomi-

nados fatores de Frank-Condon(FC), cuja forma € (ver apéndice A-1)

2 - M

vt s oy (ah) :
PERET S e[0T

onde

% . A (ke ’
A(‘.s - )_(K“ - K?&),
e, obviamente, carregam uma grande contribuigdo dos acoplamentos.
Aqui devemos enfatizar que os acoplamentos entre os graus de liberdade ja estdo
sendo levados em conta no prdprio ansatz. Neste sentido ele difere da forma usual e a

escolha da base ( (b ¢ ) torna-se crucial. |

Com o objetivo de compreender melhor esta prescricdo, vamos separar a matriz
(111-13) em suas partes diagonal (na base ( Q )
C (< ( C' \ IA
& = Heol o %; Canay) -\ ) ' (II-15)

e nao diagonal

2. )_\'\Q:\ “ [itu\&« ) ¥e K3\<¢‘\® >’~-L(\<‘*M\‘ﬁ 33 (I11-16)



Aqui, poderiamos ficar tentados a escolher a base ( @C ) para ser aquela que

diagonaliza a hamiltoniana coletiva. Neste caso, teriamos

b

« C — R
W% =Heol 4 %L%»«%) - X,

= (I11-17.a)
[+

N YIS
Ha' = EX Ll SOLSY ) (111-17.b)

e podemos observar claramente que uma escolha deste tipo despreza algum efeito
dos acoplamentos. Ainda devemos lembrar que uma escolha deste tipo nos limita a

»

sistemas cujos termos de acoplamento possuam elementos diagonais na base coletiva(i.é,
Kﬁ¥0),' © que ndo necessariamente & verdadeiro para qualquer sistema. No caso de o
acoplamento ndo possuir termos diagonais, precisamos incluir, perturbativamente, termos
de ordem supeﬁor[l 3],(isto &, deveriamos considerar as transigoes para estados n'fn dos
osciladores).

Deste modo a escolha da base ( ¢g: ) € guiada, nao como usualmente para ser
‘ équela dos estados cqletivos, mas sim para preservar os efeitos dos acoplamentos na
hamiltoniana efetiva, ja na aproximagéo de ordem zero.

A Sﬁgmtﬁo de Makri e Miller[13], € usar uma base nao ortogonal localizada (Base
de Gaussianas Reais Localizadas), que apresentaremos na préxima segao.

Como em qualquer esquema aproximativo, este tambem apresenta uma j)erda de
generalidade, e este talvez seja o aspecto mais dramatico desta aproximagao. Podemos
observar que a hamiltoniana efetiva eq.(11I-13), depende das fungoes ( (b( ) via os

pardmetros K; , e deste modo, uma modificagdo nestas fungdes implica em uma mudanga

no sistema efetivo. Isto &, uma transformacao linear na base ( (p ¢ )
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= %:Xi U‘& ! (I11-18)

néo leva a uma transformagdo unitaria da hamiltoniana efetiva eq.(11I-13), i.é,

.- — t | V1N .

S ‘e - . -
TR 77\ U‘.M Ha U“S' 11-19)

Esté perda de unitariedade para a hamiltoniana efetiva implicq que seus
autovalores dependem da particular escolha da base. Por outro lado, é possivel recuperar
esta importante propriedade, retornando para o sistema total(i.é, para matriz completa
do sistema), desde que a base ( d).‘_ ) seja completa.

Concluindo, o procedimento acima descrito nos fornece uma hamiltoniana efetiva
que leva em conta, explicitamente, os efeitos dos acoplamentos. Devemos ressaltar que a
teoria de Makri e Miller permite um tratamento em todas as ordens, e a aproximagdo de
ordem zero é um caso particular, onde incorpora-se mais acoplamentos do que no
tratamento susal.

A seguir vamos estudar a Base de Gaussianas Localizadas(BGL).

I11.Z - Base de Gaussianas Localizadas{BGL)

Em 1985, 1.P. Hamilton e J.C. Light[14], motivados no trabalho de M.J. Davis e
E.J. Heller[15]( este trabalho traz uma proposta de utilizagdo de Bases de Gaussianas
Complexas, cujas localizagbes sobre as trajetorias cléssicas‘ do espago de fases estd
fundamentada em argumentos semicldssicos), propuseram a utilizagdo de Bases de
Gaussianas Reais Localizadas(BGL), também sobre argumentos semiclassicos, para
resolver problemas variacionais(ou de campo médio autoconsistente), de estados

vibracionais.



Nesta segdo vamos apresentar a proposta dos autores e discutir alguns aspectos
desta b.ase.

Porém, antes de apresentar a BGL, vamos discutir algumas implicagtes de se
utilizar bases nao ortogonais.

Vamos supor que desejamos diagonalizar um operador hermitiano fl(qualquer),

em uma base ndo ortogonal. Neste caso o problema de autovalores difere da forma usual,

-

i.e,

T

0=50

gy

(I11-20)

A ~ -~
(onde U e E sdo as matrizes de autovetores e autovalores de H, respectivamente,

~
e S é a matriz "overlap"), e deste modo somos obrigados a diagonalizar a matriz

"overlap” primeiro. Agora, se T é a matriz que diagonaliza S ("f"' T=T 'F=i), entdo

A PN .\' ~ - ‘
Sd = T f) T }

(I11-21)
e podemos escrever a equagao (1II-20) como

ﬂ‘ffo =z 6dT+DE ) ' (II1-22)

(H=T'H T). Decompondo §d=§at %d,,io problema de autovalores sera entdo

{/:\IE)

T

(I11-23.a)

onde

T
1]
.()\)
[+
X
o
-
r

(I11-23.b)
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R A.\t ~ + -~
V= d T U, (I11-23.c)

e a matriz dos autovetores pode ser obtida invertendo a equagdo matricial

(111-23.¢)

() = % 6;\& V. ' (111-24)

Portanto, a diagonalizagao do operador i—I(qualquer), exige a inversdo da matriz
dos autovalores do “overlap”, e precisamos garantir(ac menos numéricamente), a
independéncia linear da base. De outro modo ficamos impedidos de inverter esta
matriz(ja que a dependéncia linear implica no aparecirﬂento de avtovalores de S nulos).
Para eliminar este problema, a escolha da base ( ¢‘_' ) deve ser cuidadosa.

A sugestdo de Hamilton-Light[14]}, &

Qclx) = (Z___.é‘iﬁexe [- Aclr - xdl:\ ) | (111-26)

onde os pardmetros A; e xj(larguras e centros das gaussianas, respectivamente),
devem ser escolhidas seguindo critérios que satisfagam a fisica do problema e busquem
manter a base de tal forma que ela admita uma representagao completa e linearmente
independente através das operagOes descritas acima.

Visando problemas gerais, eles propde que:

1- os centros das gaussianas estejam dispostos de tal forma que descrevam as

autofungtes verdadeiras(com seus nodos), de forma svave;
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2-a independéncia linear da base seja garantida por um ajuste das larguras A;

que seja compativel com o espagamento.

Vejamos a proposta para espagamento semiclassico.

Vamos supor que desejamos descrever n estados ligados de um sistema, utilizando
a BGL (eq.(11I-26)). Entao a fungéo de onda para um determinado estado (n), possui (n-
1) nodos espagados, semiclassicamente, de tal modo que a agdo semiclassica, entre dois

nodos & dada por

x4\

] - %* D) Aax, AI11-27)

onde p(x) é o momento classico de uma particula com energia E;; em x. Ja que a

funcdo de onda deve ser uma combinagido linear de gaussianas, precisamos no minimo,

uma funglo centrada entre dois nodos. Deste modo podemos localizar,

semiclassicamente os nodos e entdo distribuir as fungSes da base entre os nodos. Se for

necessario incluir outras fungBes para aumentar a precisdo dos resultados(i.é, melhorar a

descrigdo do sistema), estas podem ser incluidas também semiclassicamente(ver abaixo).

Vamos entdo definir a quantidade Ry (fi=1),

Res k(T

Fromai

SSX. P % (I11-28)

onde Ry, € o nimero de niveis para uma dada energia E(ver apéndice B.1), € Xnin
€ Xmax 5a0 o5 pontos de retorno classicos. Entao para o caso E=E,; RL=n+l, e os centros
das gaussianas podem ser definidos como o3 x; que satisfazem

S’W pyax = IL
Ko d (11-29.a)

<L



At
S ) Qu)dx - T, (111-29.b)
*{

ou, para o caso mais geral, onde o nimero de fungBes é maior que o mimero de

niveis(M>n),

g*u

Koy =

RLHSK = I‘_-‘(: [U. Ru- )] (2™ - ), (111-30.a)

R TR W (2m-A)Y
3)‘» @md* = w LL2Re- ) 1) | (ITI-30.b)

(ver apéndice B.2)

A referéncia [14] também traz a proposta de utilizagdo de uma BGL com centros

x; distribuidos igualmente entre os pontos de retorno classicos, i.é,

Ae = o ! (I11-31.a)

- (- 0 X
L= A A4 (E-)) ) (111-31.b)

onde

A)( = ()(MQ; - )‘w\v\) IM*\ Y
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e m é o nimero de fungSes que desejamos utilizar,

Agora para completar a especificag@ao da base, ainda precisamos escolher as
larguras A;. Assim se desejanos uma boa base(localizada), para descrever n estados
ligados de um sistema, esta deve ser capaz de fornecer fungBes de onda suaves(em outras
palavras, ja que vamos localizar o pacote, os elementos de matriz da Energia Cinética ndo
devem ser muito grandes), e portanto os A; devem ser pequenos(ver apéndice B.3). Por
outro lado, como vimos acima, a base deve ser, ao menos aproximadamente, linearmente
independente. Deste modo o5 A; ndao devem ser muito pequenos.

Assim devemos escolher as larguras A; de tal modo a obter um balango entre os
elementos de matriz de Energia Cinética(A; pequeno), e uma razoavel independéncia
linear da base(A; grande).

A proposta da ref.[14], & escalonar as larguras A; através do mimero mb de
fung'éts que serao utilizadas mais um paramefro livre "c"(que serve para otimizar alguma

medida de energia e/ou controlar a independéncia linear da base),

L
Az et [(ke-#n) ) (111-32.a)

Aw= CI‘L*M -‘A\A-\.\L )

1 .
A,; = Hol , L)(‘v\\.-)(i-\.), A11-32.c)

Podemos observar que estas definigdes para as larguras também vao fornecer uma

distribuicdo semiclassica das fungOes da base via os centros x;.

(111-32.b)
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Como ja mencionamos no inicio desta segdo, a solugdo de problemas de
autovalores em bases nd3o diagonais exige a diagonalizagdo do "overlap” e a inversdo da
matriz dos seus autovalores, e deste modo precisamos a garantia de independéncia linear

da base.

Para discutir esta importante propriedade, vamos tomar uma BGL com centros x;

igualmente espagados(ver eqs.(11I-31) e (I11-32)), i.é,

L
(et ()t I-Cl % ~~L‘\
ch\ = [\l‘-ﬂ Y\ ex o TL(M«- Yo (¢ %) \ 11-33)
onde (V=Xmax-Xmin)- Assim o overlap sera

o -c! L AL (4 gt

. (I11-34)}

A equagdo (1II-34) pode ser escrita como

.

6‘:2 - Sy de e - wanprn 1g¢2‘“lm-x§)l 35
onde

‘)‘:?"\76“ , 32%9;_1, K‘%s‘. ) (11-36.2)
e

W ozuaa . (m'3_6'b?

Agora no limite onde o numero n de fungdes tende a infinito(n-po0 ), as

exponenciais que aparecem na integral da eq.(1II-35), podem ser consideradas como uma

sequéncia delta[16], centradas em (x; + xj)}2, i. &,
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z
R ~wr[UB (% -~ treax)ie) ] L
g\.:é[ﬁ"&dxe A < (- Lecy)| ),° au-37)
Deste modo, para n finito teremos
pn ) .
5:.& 2 F(\c—;\\,cl\ ) (111-38)

mas a medida que n cresce o overlap aproxima-se do overlap de fung¢les delta

isoladas, centradas sobre (xi+x;)/2

e dBNOS A exd [Fet Pt (# - (reaxy)2)
b RN @ xg [e ) \é R 1139
Deste modo o overlap Sij tende a zero exponencialmente com [i-jj . Agora

devemos lembrar que apesar de que os elementos de matriz i ‘ndo dependem de n, os

autovalores de S depehdeih, ja que a sua dimensédo é nxn. Por_ém, como vimos, para esta
base, podemos aumentar o numero de fungdes e as defini¢Ses para os cehtros e larguras
garantem autovalofes de S diferentes de zero(i.é, S continua p'ositi‘#a definida, para um
dado c fixo).

Portanto a BGL parece ser completa, ac menos na regiédo d‘eb interesse(i.€, sobre os

nimeros racionais x;), € ndo formalmente supercompleta; Hamilton-Light{14], ainda

sustentam que os argumentos acima se aplicariam para qualquer dominio de x e qualquer

distribuigédo dos x; , desde que

e Wt - terll —p o

A =—D00 (HI—40)

porém achamos que estas questdes merecem uma investigagdo mais cuidadosa.
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No entanto, para propdsitos praticos a BGL € bem comportada[13,14,15 e cap. V

deste trabalho]

A seguir vamos aplicar esta prescrigdo para o Modelo de Arve[10].
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IV

Cap. IV - A Hamiltoniana Efetiva de Tunelamento

Em 1987 Arve e seus colaboradores[10], propuseram um Modelo a fim de
comparar varias prescrigoes utilizadas(ver cap. V), para estudar tunelamento em sistemas
de muitos corpos.

Neste capitulo vamos apresentar este Modelo e a obtengdo da Hamiltoniana

Efetiva com a aplicagdo da proposta apresentada no capitulo III.
IV-1-0 Modelo

Um modelo, para ser utilizado na comparagdo de teorias diferentes, deve ser
simples o suficiente para que se possa encontrar sua soluglio exata. Além disso, para
pérmitir uma representagio de tunelamento, deve simular minimos isolados por regioes
de barreira. Para preencher estes requisités, os autores propuseram[10]}, um modelo cuja
hamiltoniana, que governa a dinamica de N particulas di‘vstinguiveis, cada uma possuindo

uma coordenada continua q; (que simula a dependéncia dos estados de s.p. sobre a

posigdo), mais uma coordenada intrinseca(de spin), € dada por

N N b N\~
H - 'lz' gﬂ‘(ot; —\Qt) + X -Z:K;\.%L G-,.(_g) 4 A %ztgx (<) :Q;( \3‘ ) (IvV-1)
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Os primeiros dois termos a direita da equagido (IV-1), representam a hamiltoniana
de Hartree(uma parte de oscilador de um corpo, mais uma parte de dois corpos que
acopla a coordenada q ao spin). O ultimo termo, € a interagdo residual, incluida para
quebrar a simetria dos estados de Hartree.

Este modelo é uma generalizagao do modelo de Lipkin[12], estendido para incluir
uma dependéncia continua sobre a posigdo.

Para compreender um pouco melhor o modelo(eq. IV-1), vamos denotar M o
valor médio do spin total na diregao z( ng}uy. Deste modo sem interagao residual, M é um

bom nimero quantico, € a hamiltoniana de Hartree sera dada por
H-E({-(Q‘}*'Q’{)*KM ) |
2 & 1 7. | (Iv-2)
A equagdo (IV-2) é a hamiltoniana para N osciladores harmonicos deslocados,

nao acoplados. Portanto, os estados de s.p. serdo

-y lqoaem)t

$L Q) = ¢ My (qi vemde ) (Iv-3)

isto &, para uwm dado M, os estados de s.p. serdao estados produtos das fungdes de

oscilador deslocado. A energia para estes estados é dada por

TR ARy = TARIZ 4R s @Gy kw2

LU a N L NKYY
hoed < B 2

(Iv-4)

onde
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. : . * . IV—S
Ry = GiA XM av-s)
Deste modo, o estado de menor energia, para um dado M, sera dado pelo estado

fundamental dos osciladores(\§; = O), e teremos

T§<M\\Y¢=O\H\M\J¢:0> =L“Z -—‘ZN\(LML‘ (av-6)

Podemos observar, na eq.(IV-6), que a encrgia ¢ minima quando M| possui seu
valor maximo, e que ela cresce a medida que o |M] diminui. Isto é a ocupagio de spin

providencia a barreira desejada(ver fig. IV.1).

.1 ) -__.A-".‘-.

310

FlgIIV'I] ~ Barreira devido a ocupag3o de spin.

40
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Uma simplificagdo final pode ser obtida, notando que o movimento interno €

desacoplado(somente o centro de massa é acoplado ao spin total), e introduzindo novas

variaveis
%7 ’Vi—i’ ? A (IV-7.a)
= J\)_T:i zg e / (IV-7.b)
e
57 % & G (gExanE) av-7.c)
obtemos
W= 3pteqt)- 53“”“‘*‘“‘ vl g B 4 b O3 av-s
Desprezando o segundo termo da equagiio (IV-8), temos

) L

He $RFq)) x 2K N o‘fn ~ UMK av-9

Qbs.: Neste trabalho vamos considerar N=2J+1, onde J é o valor do momento
angular total para a banda de estados que inclui o estado fundamental.
A solugio exata foi obtida pelos autores da ref.[10}(©Obs.: Os resultados obtidos

por Arve para as energias de excitagao e respectivos "“splitings”, conjuntamente com
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alguns comentérios, sdo apresentados no cap. V), diagonalizando numericamente a

hamiltoniana eq. (IV-9), na base natural da hamiltoniana sem interagio residual,

Mo = Qolg vxmiimy ( (Iv-10)

( Qv  sdo os autoestados do oscilador deslocado), e os pardmetros apropriados
para tunelamento nuclear em fiss@o espontdnea(ver abaixo). Os autores da ref.[10],
_encontraram cinco niveis abaixo da barreira(Na fig. IV.2 podemos observar um diagrama

esquemitico (sem escala), para os cinco niveis abaixo da barreira).

(FlgW‘Z] - Diagrama esquemético{sem escala), dos cinco n('i’eis ababio da

barreira e dos “splitngs” de unelamento

Os parametros sao escolhidos como segue,

N é escolhido para ter a ordem de grandeza do nmimero de niveis cruzados(num
- tratamento de HFV), abaixo da barreira(~ 50)[4,6]. Além disso, existem trés escalas de
energia na hamiltoniana(eq. (IV-9)). A primeira, associada ao movimento de s.p. da
hamﬂténiana(parte de oscilador), fixa a escala de energia. No problema de fissdo
espontanea, a frequéncia de s.p. € identificada com a vibragdo de quadrupolo gigante
(~10-15 Mev). As outras escalas sdo obtidas para fixar a altura da barreira. Em fissdo
esponténea ela € da ordem de cinco Mev, e portanto a barreira deve ter uma altura de 1/2

-1/3.
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Olhando para os elementos diagonais da hamiltoniana(eq. (IV-9)), na base

natural(eq. (IV-10)),

LA AN Y 204 - SN, AN SN LW

observamos que tanto N quanto X afetam a altura da barreira. Assim K é

escothido para fixar a altura da barreira, ¢ N para simular a energia de um “gap

pairing"(~2 Mev), para configuragSes adjacentes (i.6, M > M!2). Assim, M é escolhido

_para possuir um valor tal que os elementos ndo diagonais da interagdo: residual possuam
uma ordem de alguns décimos no meio da barreira(M=]MMaX}/2). Os parametros

propostos sdo

-3 " -
N =4O | Kz §uodxio0 Nz -§0 xS av-12)

O sinal de )\ & escolhido para simular uma interagdo residual atrativa(ja que a

interagao pairing tende a baixar a energia).

L
Obs.: B importante frizar que a interagdo residual » 5;\ simula a energia do Ygap

pairing” e ndo a interagao pairing.

A Seguir vamos aplicar a pfe'scrigﬁo do capitulo anterior para o Modelo de

Negele.
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[V-2 - A Hamiltoniana Efetiva de Tunelamento

Vamos agora aplicar a metodologia apresentada no Cap. III, para obter uma
hamiltoniana efetiva para o modelo apresentado na segédo anterior .

Com este fim, vamos tomar uma parametrizagdo[8], tal que os operadores de

"spin” serdao dados por

‘ A,
A —> -RLL- TIRY) Fcosx,

(IV-13.a)
L
40 —» NR(L=-mNY)Tsex (IV-13.b)
onde
JU=T+%  Ju= E?:..
Entdo a hamiltoniana classica sera dada por(egs. (IV-9) e (IV-13)),
L(ptent)-2n0g (R2- 1) hoox v HARI-MYY bel «
ng= Ry ) %
(Iv-14)

‘Considerando a aproximac#do para baixos momentos(ver apéndice A daref.[8] e a

ref.[7]), obtemos

Yo =0 + Blgu ) T 4 \/(q, 1)

av-15

onde

(IV-16)

%L(\.\X) = (Z'K ’W]q_gobx - HA QQ_\ALX



)
_\I(Q“ﬁ\ = &9t ~KN“q.cos;< x ANbseulx . av-17)

Na fig. (IV.3), podemos ver um contorno da energia potencial V(q,x).
! S

Pol awatal N (Q %)

F]g [W“3) ~ Contorno da energia potencial Y{gx){sem escala).

Analizando o potencial V(g,x), nés encontramos que V é minimo para

PaS

h

$

3

-
-
4
A

;) (AV-18)

r / av-19)
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e possui pontos de sela em

X = Llw-\\.\ﬂi ) %=°)

(IV-20)
onde
Us = WNT av-21y
A altura da barreira(h), é entio
- ANT A XN | | (av-22)

2

que € idéntica a definigdo para a altura efetiva da barreira dada na ref.[10].
Para prosseguir com nosso objetivo, vamos reescrever a hamiltoniana (eq.(IV-

15), na forma

Moo Ps w301 [%‘Eﬂl - KN’”’XCO&X C% p
(IvV-23.a)

onde

1 \ l t
S,Qb = AN Sl - HAsewstx W5 aV-23.5)

Agora, utilizando o método apresentado no cap. III, obtemos a hamiltoniana

efetiva, na aproximagac de ordem zero, como

e ul R Celi)geyid - (crey) Lo
\.\\,\-Fﬂ)’\ﬁ x (nay e —z”“-\p g (e 3)C5X, @av-24)
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onde

HE = iy ms Yy,

(IV—2_5.a)
oz CA.U‘\\'ﬁ
€4 < s (IV-25.b)
Cec= CL\&(&;’\'\/ | 25
e(ver ap. A.1),
ébﬂ = X {_ﬁ'.{ﬁ , COB R &g-xmmcoa;{
a | (IV-26)
\-/:\.3 = )\NleV\L)ﬂ( - )\ ‘.ﬁ:\{ﬁ:\ bQV\IX &g ’
av-27
- 2l =3) _
-\:L\" =z T‘. ('l)“‘* Beg -\ er?\_‘(fkcsy"x
s &=° o\ [lnna) \.'y‘ , (IV-28)

onde
A(\'\: -‘Z(CC+ CA) .

Ja que a energia do oscilador fixa a unidade de energia, e € bem maior que as

outras escalas envolvidas, podemos considerar(como uma boa aproximagdo), que o
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oscilador permanece no estado fundamental deslocado da posigao de equilibrio(ver

também o resultado exato no cap. V).

Neste caso teremos.

TR F:&[H%:\Mi(&*‘ac&\ & \\‘Q -+ () G 1 o av2y

Utilizando agora, como base para o sistema efetivo, a BGL apresentada na segdo

2 do cap. IiI

| (IV-30)

Q) = () enp [ §F rmn)

obtemos para os elementos de matriz(ver ref.[12]),

RN N -‘Lx ‘-('&%
LAY -(&Xﬁsya QL ¥4 il vt

-t
C"'Q ___{3‘*9‘3) 2 9\38 -NT. (3“‘ 33 (“' "z\_“\)}%‘icoﬂ&\s)

[(an. ‘-33\&31 T SQMLS‘.A\S<L\\\» )

N (IV-32)
L‘l- {(J\ 6\\) ZL [L M\S_}i— cob(Z&\'\)e‘. 3¢y

« U -d) g T8 \_—L sewn (28:y) & i

VY | 2 > "L~'
[ - w8 e e By,
av-33)
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(IV-34.a)

L
(3-'\3-] i’- (%<
sy = x< =¥y . Iv-
(ﬁ\) 2 *a‘i - 3 ) . ( 34.b)

Para diagonalizar a hamiltoniana efetiva(eq.(IV-29)), precisamos ainda

especificar os pontos x; (localizagio das gaussianas).Com este fim, vamos tomar a parte

diagonal da hamiltoniana efetiva (eq. (TV-29)),

Hesl = Beottt) T 4 Veollx)

(IV-35)
onde
Qeallx) = ﬂ_b.{ﬁf}:’_’ _ se~lR X

ol / (IV-36)
e
\'QQ\L}(\ = >\‘\)l - \’\CODLX . (IV-37)

com h definido pela equagao(TV-22).
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Na figura(IV.4), podemos ver a forma da parte diagonal do potencial efetivo.

-0.80

-0.90

Ragrsassaebagannssns)

I
o
o

-1.10

Potencial Coletivo
| |
W )
o [»)

L
3

15t nuulluulllllululllllnuluullllul T8

|
—
' 8
g
]
-
o
&
N
e
[#Y)
+
&

X

F\g[W’4] Parte diagonal do potencial efetivo({eq.{IV-37)

Analisanda o potencial(eq.(IV-37), obtivemos

40>
\]\M—\\-\-; ‘K . *:\.A“

¢ ’ ) (IV-38.a)

Ne = NNT ) A=(nanmin,

13}

(IV-38.b)



Deste modo, a altura da barreira h, € igual a altura da barreira para a superficie

multidimensional.

‘ L
A fim de obter Vg= 0, vamos adicionar a constante AN 7 na Hgi(eq.(IV-35)).

Assim

V'eatr) = V) =Nt

entao

\]\col(&) = \ncodx .

(Iv-39)
Deste modo, para uma energia E=0, o momento sera
: -y
Tny ? i
MK) = ‘:;.(\Sz-\{t‘- -fmvxlx) covx

/ (IV-40)

e para o primeiro pogo(ver fig. IV.4), Xppin= - € Xmax= % . Assim, para a
'R

quantidade Ry, definida no cap. III, teremos

’ . MB é L
o e WL$ X + d
Rz 5 Xﬁ\‘-\\. L z @av-a1)
A integral do momento(eq.(IV-41)), é ,
-
r 2 EY
3 nu)i\x=“>‘—g‘°°““U.\<‘N5-l N'\AXX'
. | (1v-42)

o que da para Ry,
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QL - %.O L .
v-43)

Deste modo, temos, na aproximagéo semiclassica, nove niveis em cada pogo.

A localizagdo semiclassica para nove gaussianas no primeiro pogo ( as gaussianas
parh o outro pogo sdo definidas por reflexdo ), fornecidas pelas egs.(1I1-29), esta dada na
tabela [Iv-1.]

Os resultados obtidos para as energias e respectivos "splitings"‘ para
ambos(espagamento semiclassico e espagamento igual), para bases com um niimero

variado de elementos, conjuntamente com alguns comentarios e conclusdes estio dados

no cap. V.
i x; (rad) i x; (rad)
1 -1,25 6 0,26
2 -0,82 7 0,51
3 -0,51 8 0,82
4 -0,25 9 1,24
5 0,02

Ta.b ela. IIV" 1] - Localizag¥o Semicldssica p/ o primsiro pogo{P. =3}
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Cap. ¥ - Resultados e Conclusdes

Vimos nos capitulos anteriores, varias prescrigdes utilizadas para a obtencdo de
hamiltonianas coletivas, e discutimos que elas podem levar a potenciais e massas
diferentes, que por sua vez ddo respostas diferentes paré o problema de tunelamento.
Desta forma, vamos aprméntar e comparar os resultados obtidos por algumas destas
prescrigoes, majs precisamente HFV[10], e Linha de Vale[11], com os resultados obtidos
sem negligenciar os acoplamentos entre o grau coletivo( de fiss@o), e os outros grau§ de
liberdade[cap.IV].

Nés diagonalizamos a matriz hamiltoniana efetiva(eq.(IV-29), para varios
conjuntos base(para espagamento semiclassico e espagamento igual), Com nimeros
diferentes de elementos da base. Os resultados se m.antém aproximadamente constantes,
mas a medida que o numero de fungSes cresce muito, os resultados comegam a apresentar
problemas devido a dependéncia linear da base(isto €, os autovalores da matriz “overlap”
tornam-se muito pequenos). Na tabéla[V—3], podemos observar ¢ menor autovalor da

matriz “overlap”( 4. j ) para varios conjuntos base. O numero N de fungbes e o

parametro livre "c"(para ambos, espagamento semiclassico e espagamento igual) foram -

escolhidos fitando o primeiro estado excitado fornecido pelo resultado exato[10].
Nas tabelas [V-1] e [V-2], nés apresentamos nossos resultados e aqueles obtidos
por Arve e seus colaboradores[10], utilizando um calculo de HFV(para duas escolhas do

operador de vinculo : {}) < {G ))), e Hartree-Fock Dependente do Tempo(em tempo



imaginario), e pdr Bulgac e sevs colaboradores[11] com a Linha de Vale, para as energias
de excitagdo a partir do estado fundamental, e respectivos splitings.

Os resultados exatos foram obtidos por Arve[10], para n & 4(n é o nimero
quantico do oscilador), e os resultados obtidos para n=0 e n=4 sdo virtvalmente
idénticos(as diferengas sendo da ordem de 10‘2). Deste modo, a aproximagdo que
consideramos (isto &, de que o oscilador permanece no estado fundamental deslocado), é
razoavel.

Os resultados obtidos para espagamento igual sio melhores do que aqueles obtidos
para espagamento semiclassico, porém achamos que esta questio merece uma
investigagdo mais cuidadosa.

Também podemos observar na tabela[V-2] que a escolha de trajetorias nos
fornece splitings bastante diferentes, e como j@ mencionamos, estas diferengas estdo
associadas as diferentes massas e potenciais coletivos que afetam de maneira diferente as

probabilidades de tunelamento.

Exato | ~ B.G.I1.E.- N=36
En. de excitagio *Spliting" En. ds excitagio , »gpliting”
g.s. R 13,00 g.s. A v 12,25
0,154 8,96 0,154 8,01
0,289 5,92 0,288 4,95
0,403 3,51 0,397 2,77
0,489 1,92 0,485 1,73
Tﬁb. lV‘l] Energias de excitagio média e raspectivos "splittings*{o valor dos “splittings"s&o dadas por . - \ 03 A E

onde QE.= E}-Et

-B.G.1.E.Base de Gaussianas Igualmente espagadas



HFV(z) HFV(S,) _BGSE. BGLE HFDTI HFDTA
. . " : N=18 N=3§ - -
'8 . Spliting i Spliting Splitng
_Spliting Spliting | Spte pyee
135 153 1e 127 1200 1253
s 1o 5 st o 0
83 &5 454 4% 519 547
4 as 3 27 285 asi
22 . 21 342 1 100 132
Tdb[V—Z] ~ 'Spliting dos estado fundamental{g.s.} e dos 4 primeiros astadas excitados.
B.G.1.E.- Espagamento Igual
B.G.S.E.-Espagamento Semicldssico
E.l E.S.
N=24 N=36 N=48 N=18 N=36
c 1,39 1,83 0,53 1,53 0,95
kg 2,8x1071 63x100 | 31%10°7 | a0x10! | 91x1074

FlglV‘gl = c-parmetro livre

K, - menor autovalor da matriz “overlep”

E.l espagamento Igual
E.S. espagamento Semicléssico

Vamos agora apresentar os potenciais e massas coletivas, obtidas por estas

prescrigtes.
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No caso de HFV, Arve e seus colaboradores[10], obtiveram hamiltonianas
coletivas para dois vinculos diferentes. Primeiro, vinculando a coordenada continua z,

obtiveram o poteflcial coletivo
\I(é) = }\ML( L & )\/NKZ) QObze/ v-1)

com minimos em ©=AW e sela em G=@w+[E, e uma barreira
z

Moy = NNV(L+ AR

(V-2)
Para a Massa, utilizando a equagao (I1-22), encontraram
‘ | L
A 2202 2 1
M: KZNS" [____. SaA"® ('V—3)

L) v NKH

Quando utilizaram como vinculo o operador {C'St-} , obtiveram para o potencial
coletivo
A Ly N A 2
Ndars = ‘(—-Nl 2 (Gr? s 6,
V-4
com minimos e sela localizados em 67 AT ¢ @sgst) l:; respectivamente, € uma

barreira

A 1 PRV
R T v-5)

Para a Massa

- 4
A-- clyu? 8}\5&\/\2@]
M(?r) AL [ .
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Para a Linha de Vale, Bulgac e seus colaboradores[11], obtiveram uma
hamiltoniana coletiva igual a obtida na aproximacio de Born-Oppenheimer(esta também

obtida na ref.[11]), onde o potencial coletivo € dado por

8
Neoll®) = HAR - (UxR v2NnxER) codte
(V-6)

onde
[ = JCI+L) ) 'SZI:’i V-7

com minimos e sela localizados de maneira idéntica as trajetdrias de HFV, e uma

barreira

W = (NN = KIN?) & AN & NIKE
* ’ vV-8)

€ para a Massa

- Y
M8 = [LekM 8N )coste - 82| V-9

A fim de fazer vma comparag3o(apesar de que ndo estamos obrigados discutir
estas questOes nesta metodologia), vamos tomar a parte diagonal de nossa hamiltoniana

efetiva(eq.(IV-29)), o que nos da

A
Heaoltr) = Dealtr) T 4 Nedtx) ~v-10)

onde
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%eo\Lﬁ) = ﬂ_l'i (\-<le _ el p ) ) (V-11)
N A"

Jeol(x) = AN =W codtx |

(V-12)
com minimos e sela localizados como acima, e uma barreira
L Ly
[(EEBN T 1
z (V-13)
e para a Massa
M= N© {‘i‘ﬁf’ - sety (V-14)
i L T '

Obs.: Aqui devemos ressaltar que na metodologia por nds utilizada, a maior

contribuigéo dos acoplamentos aparece via os fatores de F-C, que aparecem na frente do

lado direito da'eq.(IV-29), e que, para os elementos diagonais, sdo todos iguais a um(1).

Portanto, a hamiltoniana que apresentamos acima € uma aproximagdo para nossa

hamiltoniana efetiva, onde os acoplamentos sdo desprezados.

Lembrando das definicOes para os operadores de spin(eqs.(N-li)), podemos

escrever a hamiltoniana efetiva(parte diagonal), como

1 L L
Heael = - 2NKFOz 4 MM Ox. (V-15)
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A hamiltoniana efetiva(eq.(V-15), é idéntica aquela obtida por Bulgac[11], a
menos das prescrighes para os operadores de spin.- Para-observar meclhor estas diferentes
quantidades, nés plotamos na fig.[V.1] as Massas e na fig.[V-2] os Potenciais obtidos pelas
prescri¢gOes mencionadas acima.

Podemos observar da fig.[V-1] as diferencas entre as Massas, e na fig.[V-2] as
diferengas das barreiras, € nos reportando a tabela[V-1], observar os efeitos sobre os

splitings(para as varias trajetorias).

Q0.010

0.008

0.006

0.004

0.002

AN EEEREEEENEEENEE BN RS RN AN RIS NS SN NN RN

0.000.r T Tr T T IO T T T T T T T T T

~1.60 ~0.60 0.40 1.40

e-s-ssa Bgses Gaussionas
Flg[V‘I] - Oinverso das Massas Coletivas

Obs.: O gréfico da Massa para a Tarjetbria de Vale € id€ntico ao da Massa para Bases Gaussianas, por
isso ndo sparece na fig[V-1)

Hartree—Fock cam Vinculo (z
~we+ Hartree —Fock com Vinculo

S))
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0.04
10.03

. 0.02

0.06

0.05

0.01

IREEESRESNNSEEEEESASNERERESRASN NS EEREREENEREENNNENEREENEENN|

0.00
-1.57

Fig.[V—l.a] = O inverso da Massa Coletiva(HFV) -
Obs.: Nesta figura aptasenteamos o inverso da Massa para a trajetéria de HFV{com 2 como vinculo),
para mostrar que esta ndo & divergente, como aparece na fig.[V-1).
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Potenciais Coletivos
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~0.80
~0.90
~1.00 \ i ‘~. ]
~1.10
~1.20

-1.30

—1.40

—1.50 Frr1 71 rry1 1ty 1T P T T T T T T T i T T i T i T

-1.57 0.43 ‘ 2.43 4.43
5
os-ae-0 Bases Gaussionas

—— HEV - (z)
———— HFV - (S,

Fig.[V~2 ] ~ Potenciais Coletivos

Obs.: Os potendiais de HFVI(S,), do método de Bases Gaussianas e da Linha de Vale s&o id€nticos.
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Como vimos acima, os resultados obtidos através da metodologia por nds
investigada sdo animadores, prinqipalmente devido a simplicidade de sua aplicabilidade, e
ao fato de que, nesta abordagem, ndo estamos obrigados a imposigio de critérios
fisicos(e\ou vinculos).

Para concluir, devemos ressaltar ainda que esta metddologia leva em conta os
acoplamentos com os outros graus de liberdade, ao contrario das prescrigdes para
trajetorias, que além de exigirem a imposigdo de critérios fisicos, tornam-se de dificil

aplicabilidade para problemas realisticos
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Apéncice A

A.1-Fatores de Frank-Condom

Estes fatores sdao dados por

RO = 4@y ey

° (a-1)
onde
2- ‘Q‘: " e \
(@ | O3S = c\m&a@_e o, (G- DY M (@ v ),
(a-2)

Agora a eq.(A-2), pode ser escrita como

N

. . - (b \ R
4&\:‘_\(-0\-}f.> - & ‘J Q\.\%ﬁd@ \'\u‘ (Q a- b(&)\*\ﬂﬁtmf-‘ B?\ )) (A-3)

onde
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Qn = gn- §xfand).
(a-5)

Mas(ver a ref.[16]),

£ 2a) T b o (A-6)
Wetr-o): &, iy

Agora, substituindo a eq.(A-6) na eq.(A-3), e integrando, obtemos

B ewz e W) T e T 3 |
¢ < w -~ N <l el <R LA G \ A~
A o\ Torw-T? Q" 3 / @D

que & a forma geral dos fatores de F-C, para o problema especifico que tratamos.

A2 -0 Oscilador Deslocado e os Elementos de Matriz

A hamiltoniana quantica(eq.(IV-23)), foi obtida requantizando a hamiltoniana

classica(eq.(IV-14)), de maneira usual,i,é,
n® &u) —o 1 AT pR (A-8)

Agora, tomando o trago, sobre as fungdes ( \{DL» ) da base do sistema

total(eq.(111-8)), na hamiltoniana quantica(eq.IV-~23)), obtemos - -

Mehq) = 4hsd & T 3EE-RE) + T qudxeny a-9)
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que pode ser escrita como

t¥$®=&°*§%($*®§\)

(A-10)

onde

Qx = q.a\ +{ KL#)} )

(A-11.a)

(RYD) = LB V¥FK) Y | (A-11.b)

A eq.(A-10) é a hamiltoniana de um oscilador harmdnico deslocado, cujas fungdes

de onda sao

-tQI
Qo (@) = H%_ e : (A-12)

Para determinar os elementos de matriz da hamiltoniana(eq.(IV-21), na base do
oscilador deslocado, nds podemos definir(do mesmo modo como se define os 6peradores
de criagio e aniquilagdo de quantuns para o oscilador harmdnico simples), os operadores

de criagio e aniquilagdo para o oscilador deslocado que agem para a direita(i.€, sobre o
» estado\(g‘lﬂ)

, ~ ‘ . . y
A?;. - “U—‘iLQi* < Qa) 2 Qg+ KIIT ' P\ = (A) ) s

e para a esquerda(sobre o estado - <£0~i-;.\),

(A-14)
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Deste modo a hamiltoniana pode ser escrita como

a - ~ ~
H:H:;lis_(lquq av) 1-§. fr—ikua.aoa) KixRY o (A-15)

e os elementos de matriz, na base deslocada, serdo dados por((A-13) e (A-14)),

SRR PTRAT R EE S BN L S S PR A A Y

_\_z L\ﬂ‘ -x4) ir 9w s\, 7 A \r; (‘0»—«1\@»;—17
N BRIy QALY 49 e

onde
TLdS 00 =

€ o fator de Frank-Condon(FC).
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Apéndice B

B.1- Numero de Nivess

Para compreender melhor as proposigbes apresentadas na segdo I11I-2, vamos

resolver, semiclassicamente, o proplema do oscilador harm&nico unidimensional. Vamos

supor que precisamos determinar a energia E, para o enésimo estado do

sistema(oscilador), que é representado pela hamiltonianath=1),

W= gz e+ Exet

! | ®B-1)
onde

K = kM\-o\J.I'

Neste caso, o ponto de minimo € x=0, e os pontos de retorno, Para E=E, sdo

onde
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A

Xo =
(B-2.b)

A agao semiclassica € definida por[9],

A.—§Qu~)dx EARUN " '
(B-3)
Fazendo a corregio de ponto zero

(B-4)

A =P Ppwdrs (waxih .

A eq.(B-4), pode ainda ser escrita na forma

(B-5)

2 S*WN \)Uﬂéx A A%

¥oani —~

Agora dividindo os dois lados da eq.(B-5), por 2 T¥ , obtemos

\

—

- Qu)dx- Soaacy

)(Wn‘\~..

| SR Y
. - h =

Vamos agora calcular a integral da eq.(B-6). Das eqs.(B-1)(H=E,), e (B-2), temos

. L \%Xe PR
. = - X X d
I"uw‘t"‘\k )-xo“' LEw ) K)

mas X_ = X3 (eq.(B-2.b). Entdo

I /;o v -\{
T = QuwE~) .1.3-“...(. L-Y ) ..a\/‘.. e Y = X Ko

Podemeos efetuar uma mudanga de variavel
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\[: Sewn @

e obtemos
N <
R = T -2 .
l = (ZMt—\) )(Q S.w oo de . (B-7)
Y

Agora integrando por partes, obtemos

E; KZME;\){)CO [ \f;': de - &E{cos(ec\@—l)

% @ (B-8)
2
e, da eq.(B-7)
1= BT (B-9)
Substituindo a eq.(B-9), na eq.(B-6), obtemos
Exz=laayp)w . | (B10)

Portanto, se a quantidade Ry € o nimero de niveis para a energia E,,, ela deve ser, neste

caso

QU 2 a L —pe vAC S Rue Ao Bany

Substituindo a eq.(B-11.b) na eq.(B-6), obtemos
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Rean @ A
\ AR L

-4
Q‘—‘ T e (B-12)

que é a definigdo dada para a quantidade Ry definida no cap. I1I{eq.(III-26)).

B.1- Localizagdo das Gaussianas

Vamos agora discutir a localizagao semiclassica das gaussianas e sua relagdo com a

quantidade Ry, definida pela eq.(B-12). Isto & vamos supor que desejamos usar uma

BGL para descrever m estados do oscilador harmdnico eq.(B-1), € que vamos utilizar

uma funcao para cada estado. Deste modo, para este caso, a quantidade Ry deve ser

R =m. Mas Ry - pode ser escrita como

| TN ‘
Ru-t 3 pds & 4

Ry ==

At LW I SEPNY Y .
. : o or PO
- %‘\'[ S dex + & Qu)&ﬁ te-o X X MQ(x)dx \ 1

« 7 . . . ~ .
Na hipotese de que os x; indicam a localizagdo das gaussianas e que as

equagoes(111-27) fornecem esta localizagao, teriamos



QL___%[E.)(M—«L)H -\qu-r.\i =D QL:\M

Para o caso mais geral, onde m ) Ry, podemos reescalonar o fator I nas eqs(III-
L » q

27) por
T —> [(ZQ\-"- V[ (L r- L\l :
Para entender melhor, vamos supor que m=Ry +j. Deste modo a defini¢gdo para

Ry, deve fornecer R} =m-j.

Da eq.(B-13) teriamos

L

Ru =3 [...L:("""f:\_-’;)_/@“-ll)g (omnt) T30 L )y

x ‘:.L':(WMS",;)K\M—%)} + L ]

_ o (B-13)

Deste modo, a localizagdo das gaussianas esta fundamentada na regra de

quantizagdo (eq.(B—s)); o
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B.3 - Elementos de Matriz

Nesta segdo, vamos apresentar a forma geral dos elamentos de matriz para o
"overlap"(sij), e para um particular operador de energia cinética(com massa M
constante) € de segunda ordem nos momentos(T=(1/2M) x p2 ), com o fim de
suplementar as discussSes apresentadas no cap. III.

A forma geral dosa elementos de matriz Sif sera

“Ac ot . -
4, 22QN\Q ) = &_HAcA,-)lq Béx N A xt a2 Cey X - \?n\\
- N7 T ok 5

/ (B-14)
onde
A\;\:' Ada Ai , (B-15.a)
BN A
Gc\\z Acx * A&*\ ' . (B-15.b)
QCS: ALK A Ai‘/\\ . v (B-15.c)

Resolvendo a integral na eq.(B-14)[17], obtemos

\

cA . '_ (A' . .y L
6\\ \ A:’ \ ch.);,_._A/_s;_{._\.s_\\xg,,f xl] ] (B-16)

Ja para os elementos de matriz de energia cinética, precisamos determinar

%7 \ 9 \ > (B-17)

?J%

™~ [urcAy | el

“d



_Ar )t

L Al t- xl)
T-‘d :2‘:‘ fq»cA&l[%_%@&]")dxe (r=%¢) (K- x))e

(B- 18)

Resolvendo a integral na eq.(B-18)[12], obtemos

Te = ((Uc AHA\ )(L~2/’“A [Ag)lre-xy) ]63 (B-19).

%



Referéncias

[1] - Bell, R. P. The Tunnel Effect in Chemidtry. Cambridge University Press, England,
1980.

[2] - Bosch, E., Moreno, M., Lluch, .M., and Bertran, J. J. Chem. Phys. 93(9), 1990.

[3] - Lipkin, H.J,, Lie Groups for Pedestrians. N-H Publishing Company, Amsterdam,
1966. '

[4] - Bi2 rnholm, S. The Double-Humped Fission Barrier. Rev. of Mod. Physics, 52(4),
1980.

[5] - Rowe, D. J,, Nuclear Collective Motion{(Models and Theory). Methuen and Co.
Ltd., 1970.

[6] - Ring, P., Schuck, P., The Nuclear Many Body Problem, Springer Verlag, 1980.

[7] - Cruz, F. F. de S,, and Passos, E. J. V_,Local Analysis of Collective Path. Proceeding

in International Conference Nuclear Structure. Cocoyoc, México, 1988.

[8] - Cruz, F. F. de S., Teorias Microscépicas para Mivimentos Coletivos de Grande

Amplitude. Tese de Doutorado, Nao publicada, USP, Sdo Paulo, 1986.

' [9] - Cohen-Tannouji, C., Diu, B., Lalod, Quantum Mechanics. Vol. 1, John Wiley &
Sons. Inc., 1973. .

[10] - Arve, P., Bertsch, G. F., Negele, J. W. and puddu, G., Model For Tunneling in
Many-Particle Systems. Phys. Rev. C, 36(5), 1987.

[11] - Bulgac, A, Kleain, A. and Do Dang, G. on Deacoupling a Collective Degree of
Freedom From a Model for Tunneling in Many Particle Systems. 1987.

[12] - Lipkin, H., Meshkov, N. and Glick, A. Nucl. Phys., 188(62), 1965.

[13] - Makri, N. and Miller, W. H. Basis Set Methods for Describing the Quantum
Mechanics of a "System" Interacting with Harmonic Bath. J. Chem. Phys., 836(3), 1987.



[14] - Hamilton, 1. P. and Light? J. C. J. Chem. Phys., 84(1), 1986.
[15] - Davis, M. J. and Heller, E. J. J. Chem. Phys. 71(8), 1979.

[16] - Morse, P. M. and Feshbach, H. Methods of Theoretical Physics. Mc. Grail Hill,
New York, 1953.

[17] - Gradshteyn, 1. S. Table of Integrals, Series and Products. New York: Acad. Press,
1980.

{18] - Razavy, M. and Pimpale, A. Physics Reports, 168(6), 1988.

[19]}- Kodama, T. Fissdo Nuclear. CBPF-MO-001/1981.



