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RESUMO

Utilizando o método variacional, investigamos o es
pectrb nao relativistico de energias do estado fundamental do ato
mo de:hidrOgénio na presenga de campos magnéticos de intensidades
arbitrarias. Nossbs resultados representam o "estado da arte" no
cdlculo do efeito Zeeman gquadratico. A funcao tentativa utilizada
da uma indicacao da simetria do estado fundamental do atomo de hi
drogénio em campos magnéticos intensos. Todos os cdlculos algébri
>cos nécessérios bara o] presenté trabalho foram-efetuados em um com

putador IBM 4341, sendo para tal utilizadas rotinas REDUCE por noés

desenvolvidas..
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ABSTRACT

The non-relativistic energy spectrum of the. ground
state of the hydrogen atom in a magnétic field of adﬁfnmqrstrength
is investigated using the variational method. Our results . repre
sent "the sta£e'of the art" in éalculation of the gquadratic Zeeman
effect. The trial function utilized gives us an indication of the
symmetry of the ground-state of the hydrogen atom in high magnetic
fields. All neceésary algebraic calculétimm;were performéd on an

IBM 4341 computer with REDUCE routines that we developed.
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INTRODUCAO

0 aspecto fundamental do problema de atomos em cam
pos magnéticos estd relacionado com o que acontece ao elétron quan
do submetido & acao conjunta de forgas dos tipos Coulombiana e dia
magnétiéa. O interesse em tal problema surge, antes de tudo, pelo
fato de ser um dos problemas mais basicos da fisica tedrica, mais
precisaﬁente da Mecanica Quantica nao-relativistica, bem como o ca
so mais simples de uma equacao de Schrddinger com potencial veto
rial. E um problema nao separavel em qualquer dos sistemas de coor
denadas conhecido, com duas’forgas dé'diferentes simetrias e de in
tensidades comparaveis atuando_sobfe o elétron. E, até.o' presente
momento, um problema aberto uma vez que nao existe procedimento pa
ra quantizacao -de problemas-nao-separaveis: Em termos-conceituais,
a importancia do problema estd no fato que os dois casos limites
s3o duas’das poucas situacSes separaveis ( e conseqpentemente solu
cionéveis_énaliticamente ) conhecidas em Meca@nica Quantica. Estas
situacoes limites sao os conhecidos‘prleemas de Coulomb ( para o
qual B+ 0 ) e ae Landau ( pafa o) qual Z > O-); O de Coulomb trata
exatamente do adtomo de hidrogénio livre ( isto &, nao sujeito:. a
campo magnético ), sendo um problema que apresenta simetria esféri'
ca. O de Landau, por sua vez, trata do elétron sujeito & agao de
um campo magnético, o que faz com que a simetria apresentada seja
cilindrica, com o eixo do cilindro sendo definido pela direcdo do
campo. Outro fato que desperta o interesse para o problema € o de
que todas as questoes ligadas ao diamagnetismo atdmico tem larga
aplicacao em varios dominios da Fisica. Por exeﬁplo, em Fisica do
Estado S6lido de Sistemas de excitons e em Astrofisica, apesar de
que no caso deste Ultimo nao ser ainda possivel gérar em laboratd
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rio campos magnéticos tipicos de pulsars ( 10 G ) e anas brancas

( lO8 G ). Tais campos, no entanto, podem ser simulados pelo estu



do de estados altamente excitados ( chamados estadoé_de Rydberg )
que ja podem ser criados com relativa facilidade em laboratorio.

Nosso objetivo com este' trabalho foi basicamente es
tudar a fungao de onda do estado fundamental de um atomo  hidroge
ndide colocado num campo magnetico uniforme. Explorando um certo
tipo especifico de fungao tentativa ( a ser discutida em detalhes
no capitulo II ), pretendémos responder duas questoes fundamentais:
a) Qual a eficiéncia da fungao de onda estudada em gerar autovalo-
res para campoé magnéticos arbitrarios? |
b) Qual a expansao em série_da funcao de onda exata ( ' certamente
nao separavel ), ou seja, qual o tipo de simetria que sobrevive a
aplicagao do campo magnético?

Nao nos propomos a fazer apenas "mais um cdlculo do
espectro Zeeman em hidrogénio", mas sim, utilizando uma fungéo ten
tativa simples e escolhida de modo a conter o maior namero  possi
vel de caracteristicas db problema, determinar " the state of the
art" no cdlculo do espectro, obtendo como consequéncia uma excelen
te fuhgéo de onda que sirva para indicar possiveis solugdes nao se
paraveis para o problema.

No capitulo I, apresentamos uma pequena revisao do
problema de atomos hidrogendides ( isto &, atomos que contém  um
elétron orbitandb em torno de um nlcleo com carga igual a Ze ) em
campos magnéticos uniformes. No capitulo II, discorremoé sobre a
técnica a ser por nods utilizada, qual seja a do Método Variacional,
bem como introduzimos também a funcao de onda tentativa, realgando
as suas virtudes._A partir dai, procuramos mostrar em detalhes: to
dos os procedimentos necessdrios & obtencao da expressao para} a
energia do estado fundamental do atomo de hidrogénio no campo mag
nético uniforme. No altimo capitulo, o que fazemos & comparar nos
sos resultados, bem como © método,‘com varios outrbs . resultados

( obtidos pelos mais diversos métodos e mesmo pelo variacional )



dos mais precisos encontrados na literatura. Finalizamos, entao ,
justificando as aproximagSes realizadas ( pfoblema’do modelo utili
zado ser nao relativistico e da massa infinita do proton ), bem'cg
mo deixando clara nossa intgngéo de, tendo ja conseguido este bom
resultado, partir agora para o estudo dos estados excitados, ou se
" ja, testar a base aqui utilizada para o estado fundamental tambem
para os estados excitados do atomo de hidrogénio no campo magnéti

co uniforme.



CAPITULO I

REVISAO DO EFEITO ZEEMAN EM ATOMOS

I-0 - Introducao

Neste capitulo, vamos rever o problema de dtomos hi
drogendides em campos magnéticos uniformes. Comegaremos relembran-

do o caso do étomo.hidrogenéide livre.
I-1 - Atomos Livres

O hamiltoniano nao relativistico para um dtomo  hi

drogendide livre de carga nuclear Zeé dado por

+>2 Ze2
H=-2 -2 - I-1
2m r

A equagao de Schr8dinger corrspondente e

. 2 2 .
(- b V- 28y y=Ey, I-2
2m r
onde 32 € o operadcr laplaciano e E e y sao, respectivamente, a

auto-energia e autofuncao atdmicas.
Como sabido, a equagao I-2 pode ser separada em quatro'ldiferentes
vsistemas de coordenadasl . Dentre estes, os mais conhecidos sao o
- sistema de coordenadas esféricas ( r, 6, ¢ ) e o de coordenadas pa
rabolicas ( g, ﬂ, ¢ ) (ver apéndice A).

No caso de coordenadas esfericas, fatprando—se a

funcao de onda como

v(r, 8 ¢) =R(r) 6 (8) &(s) I-3



pode-se facilmente separar a equagao de Schrddinger do problema ,
bem como resolvé-la analiticamente. Nestas coordenadas, as . auto
fungOes sao produtos de polindmios associados de Laguerre por har

~ . - . . 2
monicos esfericos, com o espectro de energia dadeo por

4
Zme
n=7" 527 ¢ . -4
2h“n
onde n @ o chamado numero quantico principal. No caso parabdlico ,
a separacgdo, com consequente solugdo analitica, & conseguida com a

hipotese seguinte para as auto funcgoes
v( &, n, u) = E (g) 7 (n) & (3). - I-5

O resultado para o problema, neste sistema de coordenadas, sera o
produto-de fungoes exponenciais por polindmios associados de La
guerre nas variéveis £ e n . Nessas coordenadas, o nimero quantico
principal & n = n, + n, + m + 1, onde n; en, sao chamados numeros
quénticosparabélicos2 .

Cologquemos agora o atomo descrito por I-2 num campo
magnético unifofme e estudemos a modificagao no seu espectro de
energia.

I-2 - Atomos em Campos Magn

Se o dtomo descrito pela eq. I-1 for colocado numa

e - . 2> ’ ~ ’
- regiao de campo magnetico B, entao I-1 transforma-se em

onde o campo magnético esta representado pelo potencial vetor 2.

Para um campo magnético caracterizado pelo vetor indugao magnética



B orientado ao longo da direcgao z [ﬁ = (0,0,B)] , € com a escolha
.- . 1 > > . - .
do gauge simetrico R = 7-B X r, teremos, em unidades atomicas

(h=m=e=1)

R - 1 . 2 -
H = HO + Hmag = HO + > yLz.+ g Y T sen e I-7

onde

€ o hamiltoniano do atomo livre, Lé e a componente z do Momentum
Angular e y = eB/(mc). Daqui para a frente, estaremos usando exclu
sivamente unidades atomicas, a menos gue outro sistema seja citado.

Neste sistema de unidades, y & igual a freqqéncia
de ciclotron, que & a frequéncia com que um elétron livre oscila
ria se colocado no campo magnetico B. A constante Y.pode ser pensa
da como uma medida da intensidade do campo magnético em unidades de

2,35 x 109 Gauss. Em coordenadas parabdlicas, I-7 transforma-se em

1.2 27 1 . 1 2.2 2
H = 5 Vv T + 5 'YLZ .+ 3 Yy ¥ sen ©

_ 122 22 .1 1.2 _

= 5 £ +5yL, +g5Y&n . I-9

Tomando y = 0 em I-9, obtemos I-8 que & o hamiltoniano para o pro
blema de Coulomb ( atomo livre). Por outro lado, se fizermos Z=0,
obteremos o seguinte hamiltoniano:
_ 1 32 1 1 2 ' _
H = -3V +35yL, + g vEn . I-10
Este filtimo & o hamiltoniano para o problema de Landau ( particula

. oy > .
carregada livre num campo magnético B ). Devido a presenca do cam



po magnético, a equagao I-9 corresponde dquela do atomo livre I-1,
adicionada de dois termos. Um deles, chamado paramagnético, propor
cional 4 y ( isto &, a B ), enquanto que o outro, chamado diamagné
tico, quadratico em y ( isto &, em B ). Desprezado O-termo quadré
tico, os estados estacionarios do a&tomo colocado no campo magnéti
co B séo basicamente os ﬁesmos que para o caso do dtomo livre. So
mente as correspondentes energias serao modificadas. Neste caso, o

espectro de energias sera dado por3 .

onde En = —Z/(2n25. Este & o Efeito Zegman usﬁalmeﬁte tratado em
livros textos. Contribuicdes quadradticas no campo magnético sao em
geral desprezadas, uma vez que sua influéncia somente aparece para
campos muito‘intensos ( no estado fundamental, campos damxdamdelog
Gauss, quando ¥y = 1 ) ou para estados excitados,'para vélores me
nos intensos do campo e que passam a depender ao estado. Porém ,
hoje em dié; sabe-se da existéncia de campds fortes em estrelas anas

brancas ( 168 G ), bem como em pulsars ( lO15

G ). Além disso, &
possivel, usando lasers, fazer-se uma série de experimentos com es
tados excitados. Mantido o termé quadratico em {:na I-9, a situa
cao apesar de aparentemente simples, deixa de ser de facil solugzo.
Na verdade, nos deparamos entao com um problema muito dificil e
até o presente momento ainda nao resolvido. . 0 ja citado termo
diamagnético & responsivel pela quebra da simetria esférica do pro
" blema do atomo livre. Isto faz com que o hamiltoniano da ' equagao
I-9 seja nao separavel em qualquer dos sistemas de coordenadas exis
tentes.

Varios fatos experimentais e teéricos'sugerem que ©

diamagnetismo em adtomos hidrogendides, apesar de nao separavel /

possa ser integravel ( veja detalhes na série de artigos de revi



sao (4),(5)e(6).. Isto, aliado ao fato deste ser o principal problema
ainda sém soluggo em Mecéhica Quantica de atomos de um elétron ’
faz com que o problema seja muito interessante de se estudar. Com
vistasa obter uma solugao analitica nio separavel (se ela exiSthﬂi
estudaremos a energia de tais atomos para campos magnéticos de. in

tensidadesarbitrarias.



'CAPITULO IIX
UM ESTUDO VARIACIONAL

II-0 - Introducao

Agqui, procuramos em primeiro lugar relembrar, de ma
neira r3pida, a técnica de aproximagao a ser utilizada, qual seja
a do método variacional. Na sequéncia, apresentamos a forma geral
da fungao de onda tentativa procurando realgar suas principais ca
racteristicas. Finalmente encerramos o presente capitulo - com um
exemplo totalmente resolvido, onde mostramos com clareza todas -as
passagens enVolvidés desde a montagem do funcional até o resultado
final para a energia do estado fundamental do Atomo de hidrogénio

no campo magnético uniforme.

II-1 - O Metodo Variacional

Uma daS’técnicas de aproximagéo da Mecanica Quénti.
ca, o,método variacional é usado principalmente para a detefming
cao de aproximacdes da energia e da fungdo de onda do estado funda
mental de um sistema, cuja solugao analitica da equagcao de  Schrd
dinger & desconhecida, ou éujo calculo exato seja complicado T . a
idéia basica por tras do método, repousa no fato de o valor espera
do do hamiltoniano dar a energia média do sistema, num estado -cor
respondente a fungdo utilizada na avaliagao deste. Esta energia mé

‘dia serd sempre maior ou igual a energia Eg do estado fundamental

do sistema. Assim,

I
=

CHY> = <YIH\NYY> % B, 11
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0 metodo consiste'praticamente no célculobdos varios elementos de
matriz (visto €, das integrais ) que aparecem em II-1, com uma fun
cao tentativa ¢y que depende de um certo nimero de parametros. Cal
culadas estas integrais, os parémétros sdo variados até qué o va
lar esperado da energia seja um minimo. O resultado ‘assim obtido
serd um limite superior para a enérgia do estadq fundamental do

sistema.

II-2 - A Funcido de Onda

Muitas fungoes tentativas tem sido usadas para in
vestigar variacionalmente o diamagnetismo do hidrogénio. Embora al
gumas dessas fungoes tentativas contenham caracteristicas de ambos
os limites, ou seja, limites ‘de Coulomb -e de Landau,' a grande
maioria contém ou um fator exp ( e, I ) ( gue caracteriza uma ba
se tipo Coulomb de simetria esférica ) ou um fator exp ( -ap pz )
(que caracteriza uma base tipo Landau de simetria cilindrica). 0s
parémetros'ac e dL que aparecem-em'ambos os fatores sao parametros
variacionais apropriados. Como a.simetria muda d medida que a in
tensidade do campo magnético varia, acébamos por ter que incluir
mais e mais fungoes na base. Como consequéncia, os cdlculos even
tualmente podem tornar-se impraticdveis. A necessidade de umgﬂahde
nimero de termos na base'se'prendé'ao fato de precisarmos simular a
di_fe_r—e.n,te simetria (diferente comportamento exponenCi_al_l‘ apresentada a me
dida que a intensidade do campo magnético Varia. Incluindo de forma
explicita ambos os fatores exponenciéis na fungao tentativa, é de
'se esperar que seja possivel reduzir este nimero de termbs necessario
na base. E bom lembrar que fungoes contendo ambos os fatores exponencia
is jS foram utilizadas antes (por exemplo, por Rau et al8 e Rau e Spfuch9 )
porém nao com parametros variacionais flexiveis o suficiente para

explorar-se com facilidade ambos os limites (B=0 e 2=0). A forma
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genérica da funcao de onda tentativa aqui investigada & aquela pro

posta recentemente por Gallas]"0 , a saber

' -1 +im¢
Y (34) = /\/§ (31) 61%(3.'*1) e g

com /(,sendo um fator de normalizagao. A fungao f(&,n) & um polind

mio que pode ser colocado na forma compacta abaixo:

| @ -'“é ¢y N
f(ﬁxﬂ,) : Z c C{%—ﬂ U I1-3

4,4=0

onde os dij Sao parametros variacionais. A fungdo g(g,n), por sua

vez, € escrita na forma

%<ﬁ'm) = Q(‘ﬁ-ﬁ’t + Qc‘ﬁ"l/) ) II-4

coma ec senao também parémetros variacionais, obrigatoriamente
nao negativos_de%ido ao comportamento assintdtico que a funcao de
onda tentativa deve apresentar, enquanto (£,n,¢) sao as ja citadas
coordenadas parabélicas; Como ja mencionado, muitos pesquisadores
tem estudado as propriedades espectrais de atomos hidrogendides em
campos magnéticos usando a base de Coulomb g, = a.r ( com £ corres
pondendo d auto funcoes de Coulomb, Slater ou Sturmian ) ou a base
de Landau g = quz ( com £ correspondendo a auto funcoes de Lan

dau ). Resultados especificos, bem como referéncias, sao encontra-

dos nos trabalhos ja citados. Ainda que para limitados intervalos
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de intensidade do campo magnético, esses calculos produzem excelen
tes resultados. O que acaba por acontecer, & que eventualmente atin
ge-se uma regiao de campo onde a inclusao de termos adicionais na
expansao das auto funcgoes torna o calculo impraticavel. £ necessa
rio, éntSo, encontrar uma maneira de trocar de forma adiabatica
9o © 9g, - Uma das maneiras possiveis de atingir este objetivo, a
qual iremos investigar em detalhes no presente trabalho, & utili

zar a funcao

g(x) = a(Frr =eF)

Caracteristica importante da fungao de onda tentati
va, II-2, e o fato de a mesma conter as solugoes exatas dos proble
mas de Coulomb e Landau nos limites apropriados, ou seja B +0 para
(o} limite de Coulomb e Z -+ 0 para o de Landau, alem de ser unifor
memente valida em todo o intervalo 0 < B<e~ ., Permite ainda, como
veremos na sequéncia, que todos os elementos de matriz necessarios
para o calculo variacional possam ser convenientemente representa
dos em termos de uma Unica integral.

Em termos praticos, & necessario que a série  II-3
para £ (£,n) seja truncada em algum ponto. Supondo ocorrido o trun
camento citado, resta determinar a energia E do sistema atraves de
II-1 com a utilizacao de II-2 e do hamiltoniano I-9. Como estamos
interessados no estado fundamental do atomo de hidrogénio -no campo

magnético uniforme, I-9 se reduz a

z
A gl @ P Nt 4 %""}, II-5
2 k38 8 /
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ja que, neste caso, Lz' =0e Z =1.

Uma vez que as integrais que aparecem em II-1 sao
de volume, temos que efetuar uma série de integrais triplas nas va
riaveis £, n e ¢. A primeira integracao & feita em ¢. E imediata,
uma vez que o integrando indepénde desta coordenada, e da como re
sultado 2m . Restam entdo integragOes em £ e n , as quais sao tra
balhosas, poreém triviais. Como nio sabiamos i principio o tamanho
das expansoes éventualmenté necessarias, decidimos efetuar todos
os calculos algébricos utilizando rotinas, escritas em REDUCE, pa
raaolcbmputador IBM 4341 desta Universidade. Como a manipulégéo al
gébrica em computadores nao & ainda de uso comum, descrevemos has
duas proximas segOes, com detalhes, os cadlculos efetuados. Os resul
tados analiticos explicitos, que aparecem na segao II-4, sao extre
mamente Qteis para testar cédigos algébricos, como veremos mais
adiante.

As integrais bidimensionais em £ e n , acima mencio

nadas, podem ser facilmente reduzidas a integrais da forma geral

dada abaixo:

© . -t
" t ¢ dt
Y (<) = - ™ 6 II-6
m (1 + ct)
(o]
Em II-6, m e n sao nimeros inteiros satisfazendo ainda m > 0 e

n > 0, ¢ & o parametro variacional ja citado e t representa a va
riavel £ ((oun ). A familia de integrais representada por I1-6
'nao admite solugao analitica em termos de fungoes elementares, po

rém pode ser trivialmente calculada numericamente (ver apéncice B).
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II-3 - A Energia Total

Escolhendo-se convenientemente a constante de norma
-1 _ e

5 -~ . Zz z :
llzagao/v, em II-2 como sendo igual a a“MW "N , a energia total

pode ser colocada na forma

' : C 4 an 2
E = L{YIWIY> = Q K + a +§ = , II-7

onde

OﬁlK/ = <_-— iZ '627 | II-8

a € = <- .%Z+~L>' II- 9

%. - < %Yl, > II-10

Os elementos de matriz IK , € e Z que apa_reCém em II-7 in
dependem do parémetro a. Sao fungao apenas dos parémetrosAc,'dij e
das integrais ann , com os varios valores presentes de m e n depen
dendo da maior poténcia de ¢ e n presente na expansao da fungao de
onda tentativa, ou seja, de onde ocorreu o truncamento ‘na série
II-3. Acabam aparec.e-nd‘o eptvéo_, na expressao II-7 para a energia to

tal varias integrais Y;, por exemplo,’ Yg , Yg. , etc. Ha duas opgoes
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na sequéncia: A primeira delas & resolver numericamente todas es

sas integrais; A segunda, & procurar por eventuais relagoes de re

corréncia que tornem possivel reduzir a avaliagao das integrais
Y; , para todo m, n ao calculo de apenas uma, Ym: para algum par
arbitrario m', n',_resolvendo entao numericamente apenas esta. A
segunda opgao nos parece ser mais conveniente, ja que envolve = o

cidlculo numérico de apenas uma integral da familia. Este objetivo.

- - ~ -~ .10
e alcangado quando se faz uso das relagoes de recorrencia

m . ’ -1 "
meY @ =Y @ - Yo 11-11
™M+ : m ™
.0 (o}
N =17
wme V90 = 4 - Y@ | II-12
\A'n n+1
w = Y ¥ e Yi (c) ) I1-13

as quais podem ser demonstradas: sem muita dificuldade.

Com isto, a energia total pode finalmente ser escri
ta como funcdo dos parametros variacionais e de apenas uma = inte
| gral ( Y'= Y;:_). Os -.elementos de matriz, I1-8/11-10, podem

ser convenientemente escritos como:

K = N (w + v V) | II-14
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C = “z(uz v YY) I1-15

3 - Nz( Wy + v, Y) , | II-16
com

ND s U o+ WY - 11-17

sendo calculado & partir da condigcio de normalizagio <WI¥>=1.
O que faz com que o parémet}ro a nao aparec¢a de forma explicita nos
elementos de matriz II-14/11-17, mas somente na forma mostrada na
.expresséo da energia II-7, € a presencga do fator  multiplicativo

a3/? na constante /\/ ‘de normalizagao.

Todo o algebrismo envolvido na determinagao dos ele
mentos de matriz finéis qgue aparecem em I1-14, 11-15, II-16 e II-17
foi efetuado no computador IBM 4341 da Universidade Federal de San
ta Catarina. Isto sb foi possivel gragas & utilizagao de um software

que permite manipulagéo algébrica em computadores, chamado REDUCE.

II-4 - Um Exemplo Resolvido

Nesta secao apresentaremos um exemplo totalmente re
'solvido com o objetivo de tornar mais claro o exposto nas duas se
coes anteriores. O mesmo ex_emplo. servird também para testar codi
_goé algébricos de integragao. No .caso, utilizamos a funqéo £ (£,n)
completa até Indice igual a zero, inaice sendo definido como a soma  dos

expoentes de £ e n em II-3. A funcdo da onda serd dada por

3 -t m3a(FMracI)  rimg |
Y3 9)= o TN € 4 ) II-18
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uma vez que, neste caso, f (¢,n) =1. 0Os elementos de matriz ’
II-14/II-17, necessarios a montagem do funcional II-7, sao entao

calculados como segue: Da condic@o de normalizagdo, <Y IVW > =1 ,

podemos escrever

aw

| o - @ (3 +acE])
O d¢ | d= olVL—-i;—:—YL— C 1.

It

——

i

o ‘0 o

Resolvendo para_hl-e integrando na varidvel ¢, teremos

2 = (%, -—a (% tacin)
N o= =) 43 dy g e
_ 0 /o
3 | .—CLC'§+Y,*C‘C‘311)
v AT e .
o  Jo

Se, agora, integrarmos a primeira integral da expressao acima para

-2 . ,
N na variavel n e a segunda na variavel g, resultara em

3

(3¢ -Q
-2 .l&i .ﬁ c ]
2

N =
o (a+ afc'ﬁ)

00 -
-an
+ e olﬁz o
z
(o +aeM) |
0
-
Com o objetivo de identificar as integrais acima com aguela de

II-6, devemos efetuar as seguintes mudangas de variaveis:

!
Na primeira, ¢ = a & ,



Na segunda, n' = a n .
Dai, podemos escrever
[ ‘ ©
oo
-2 3 : ' -f .
N :.c_aj ie 47+
2_‘ o CLS('HCE\')
" oo ‘
v -3
)
= L ¢ o‘ﬁ +
2
o 1+ C‘i‘),
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© que, de acordo com II-6, pode ser escrita como:

-2

2 [y -]

1

ﬁﬂ (c)

Procedendo de maneira andloga, encontramos

2

C <

- <v

| V> /a

o
= - NV

#

of_»< LA AR

Nz );ic)

m

! A-""L’
e 0],1’
qf( 14—C7Zt>
o -, - ! ]
T e ‘M’ ,
‘G+cm')
IT-19
II-20
I1-21
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e, por f£im,

W = - <YIS*IY >/ (2a?)

_ 2 .04 4 4
- N \/_1“) + ¢ YY) _ : Y, <o)

X ¢
- ¢ Y - ¢t Y, <) . I1-22

Resta utilizarmos as relagOes de recorréncia II-11 & II-13, e rees

crever todas as integrais Y; que aparecem . em I1-19 / I1-22

em funcgao de uma Gnica integral, que escolheremos como sendo

4 _t |
Yz Yo = te Jdi . 11-23
' A+ ct

Os elementos de matriz de II-14 / II-17 serao dados por

u, = 0

vé =1

u; = 1/2

Vi =0

u, = -1

v, =¢C

u, ='—l/é2

vy = (1 + 20)/c”.

Consequentemente, o funcional II-7



20

E = [a,z(u,ﬂr,)’) + a (u,+ V)

. 'X‘z( U+ Y )/ (8a%) ]/(%Jru';vy) ,

para o caso, sera dado por

& v (-1+ cY)a + ¥i[a+C1r2aY]/

(8CLZCZ)} /Y . | 11-24

A expressdo acima colocada nos di a energia do esta
do fundamental do dtomo de hidrogénio no campo magnético uniforme,
em fungdo dos pardmetros variacionais a e ¢, e da frequéncia de ci
clotron y. Resta fixar o valor de y e minimizd-la. Resultados pa
ra 0,2 <y < 5,0 x 104 ( o que corresponde a 4,7 x lOSG;;B < 11,75
X 1013G ) sao apresentados em Gallas (1985), onde sao tambeém compa
rados cbm alguns dos mais precisos’ valores encontrados_na litera

tura. E usual comparar-se, em vez da energia E, a energia de liga

cao E; em presenga do campo magnético, a qual & definida como
£ = X'/2 - E L II-25

Para outro exemplo resolvido, ver apéndice B.

,
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CAPITULO III
RESULTADOS MAIS ELABORADOS

III-0 - Introducao

o) objetiQo do presente capitulo & apresentar os me
lhores resultados por nds obtidos neste problema especifico, qual
seja o da determinacao da energia do estado fundamental do &tomo
de hidrogénio, quando colocado numa regidao de campo magnético uni
forme B. Daremos enti3o, na sequéncia, os varios resultados (relati
vamente 3s varias fungoes £ ( £, n ) utilizadas para compor a fun
cao de onda ), bem como faremos, ao final, comparagao do nosso

melhor resultado com agqueles encontrados na literatura.

IXIY-1 - Resultados

Varias fungOes de onda tentativa foram por nos uti
lizadas. A tebela 1 apresenta algumas destas possibilidades. No to
po da tabela, na horizontal, aparecem termos caracteristicos da sé

cl+J d. gl nJ . A esquerda,

rie de potencias £ ( £, n ) = T i3

i,3=0
na vertical, aparecem as varias fungoes £ ( £, n ) efetivamente es
tudadas. O asterisco na intersecgao das linhas horizontal e" verti

cal significa que o termo caracteristico estd@ presente naquela fun

géo.'Assim, por exemplo, podemos ler da tabela 1

| fz(?;yl/): 1+ Ky (Fr) o+ X,_czﬁvl/ ) ITI-1

entendendo-se entdao que a fungcdao de onda correspondente & dada por
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s x [ = [~ [+ [~ [~ ]~ -]+ ] |a0o%
r x « * * * x* * ¥ * - * * | * 2 |(WY) s

* # * * * * x x + * > * * * X % A\V,WV 8f
¥ ¥ * ” ¥ * + * * * o x (W)

N x * P ] x r (W2)%

x x X * * * Q\cwuwm
* * ¥ x Aﬁuwvrm
RN ¥ x " A (WY
N (WD)
* |« ¥ x |(W9)§

4+ Ad gt

2 7 2

2 s Si S = : T
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2 2

S

9]
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-1 -ta(ym) *ramd
3 3,

V(ﬁ.*ﬁ,d’) = %N ¢ fo () . III-2

A metodologia na investigacao da série de poténcias
f ( £, n ) que compoe a fuhgao de onda tentativa foi, para um Indi
ce k dado, obtef os autovalores ( valores de energia para os varios -
valorés de y) para aquele namero de parSmetros variacionais. Isto
feito, verificdvamos a possibilidade de reduzir este numero de pa
rametros sem que houvesse muita alteracao nas energias. Assim, ini
ciamos esta investigacao com a fungao de onda tentativa correspon
dente a £ (g, n ) = fl-( £, n), ou seja; completa até  'indice
igual a dois ( _portanto, com cinco parametros variacionais ). Ob
tidos os resultados para as energias ( ja citados no apéndice B ),
conseguimos reduzir para quatro o nimero ‘de “pardmetros-sem muita al
teragao nas energias. A funcao de onda tentativa utilizada pafa
tal foi aquela correspondente a £ ( £, n ) = f2 ( &€, n ). Para des

cobrir quais os prdximos termos a serem incluidos na expansao

f(g, n ),'consideramos primeiramente o limite de campo baixo (isto
e, c=0). Tomar ¢ = 0 tem como consequéncia a simplific§géo dos
calculos. Esperamos ainda que este procedimento venha a nos dar
umé indicacao de quais os termos mais relevantes em £ ( &, n ).

Para c =0, a fungSo de onda tentativa sera

V(3N ¢) = TN @ ITI=3

Com esta funcdao de onda tentativa simplificada & facil ver que as

integrais tornam-se muito mais simples:
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0 @
y'r\( , J : m m - a ( ﬁ‘i’%)
a’ -—
S ] R A
0 0
| | '
- m.Me. | I1I-4
MM+ 2
A titulo de exemplo, fagamos §,j=0 : dijg n = 1
na equacao III-3. Teremos, em consequéncia,
s , 2 | 5
K= - <IN lY>/(22%) = N /2 - III-
€= -<Y | )\ wd/a = - N 1116
= =

Z= V1T IY> = N B 25

e, finalmente, a energia podera ser escrita como

Z
E = LCL,Z - a + 4 _'Zf_ . I11-8
2 y a2

A rotina Fortran colocada no apéndice D, fornece a

expressao da energia a ser minimizada, para indice igual a cinco ,
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~ o~
como fungao dos parametros a e Xi’ i=1,11. A fungao £ (&,n) cor

respondente ao caso &

~

{3 = 1+ % (F+7)
+ xlzvp vox, (F 0
. xqiﬂl(zﬁvb) + Xs (_%3+VL3)

ke T+ %L (FHE) + K (FTepY)

<+

+

6 (o) = X FUPRD) P TV () L

O resultado III-8 pode ser obtido a partir desta rotina. Basta que

facamos os X, i =1,11 iguais a -zero ( isto :corresponde
a funcao de onda definida para indice igual a zero, ou seja,’ a
~

f (£, n) =1). A utilidade de tal rotina pode ser comprovada

através de uma anilise da tabela 2, a qual bésicamente mostra a im
.porténcia relativa dos varios pardmetros presentes na expansao. Pa
‘ra construgéo da mesma, y'teve seu valor fixado em 1,0 ( O que cor
responde a B = 2,35 x 109 Gauss ). Este valor de y correspdnde 'fi
sicamente a sitpagéo em que o campo coulombiano e o campo magnété
co tem a mesma intensidade, ou seja, nenhum é'berhnimg&y' frente
ao outro. Observamos da tabela 2 que:

a) para valor do indice igual a dois (2), o termo relativamente me
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nos importante @ aquele correspondente ao par&metro X3, ou seja,

( 52 + nz);

b) para valor do indice igual a trés (3), o termo relativamente me

3

nos importante e (£3 + n~ ), o qual corresponde ao parametro X5;

c) para valor do indice igual a quatro (4), o termo menos importan

-

te e ( 54 + n4 ) com o par8metro correspondente sendo X8;
d) Finalmente, para indice igual a cinco (5), o termo relativamen-
te menos importante & ( 55 + n5 ), que corresponde a Xg -

Destas observacoes, & possivel concluir que o méto

do variacional ( pelo menos para o caso ¢ = 0 ) tende a privilegi-
. : 2

ar termos do tipo &En (£ + n ), gznz (E +n ), &n (7 + n2), etc ,

em detrimento de termos como ( 52 + n2 ), 53 + n3 ), etc. Note

que £ + n & proporcional 8 distl@ncia radial entre ‘as  particulas
[ r=(& +n)/ 2 ] ’ enquanto que En = x2 + y2. Estes dois ter
mos aparecem no hamiltoniano. O fato do método variacional favore

cer termos que aparecem no hamiltoniano, nos levou aos estudo da

funcao tentativa correspondente a

{C51) = L)
onde, cohforme a tabela l;

§.q (3,1) = 1+ Xac("\*'“[/) %X;czivl/-‘c—x‘sc&ﬁ“fb‘(ﬁ*”fl/) .

Conforme discuss@o mais detalhada apresentada no apéndice B, os
resultados obtidos com a fungao de onda tentativa montada 4 partir

desta expansdao sao melhores que aqueles anteriormente obtidos com
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o mesmo numero de parametros variacionais. Em outras palavras, na

funcao tentativa com cinco pardmetros, o termo &n ( £ + n ) produz

resultados melhores que o termo‘g2 + n2. Outras expansoes foram in

vestigadas levando em consideracao este favorecimento, a saber

| ]L(ﬁ,m)l fs (3,0)

z 1 + K«C(—%“'Yl)

+

chzﬁi ¥ xbca'i‘?/(ﬂ“’vl,)

* x.,cqz\zvlj + Xscq‘ﬁ*[/(?;*'“’f) )

£(3.7) fe (3 )

= 4+ % (FEM)
+‘><Loz%\YL' + xlca?\vl/'(?ﬁmz)
X a %ZVLZ + ’(S_CV%"L.(KZ*YLZ> :

+ X(cs'ilzﬂ/z(ﬁ‘*yl/) .
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Assim, dois critérios foram utilizados para nortear
o crescimento no nimero de parémetros da fungao de onda tentativa
mais geral ( caso ¢ # 0 ), quais sejam:
a) o critério do privilégio ( ou favorecimento ) dado a algum tipo
de termo na expanséo em detrimento de outro tipo, conforme jév ex
plicado, e,
b) o de trabaihar com a expansao f ( €, n ) completa atéAindiée i
gual a k} k sendo um inteiro positivo ou zero.
Em relagdo ao critério b e, conforme a tabela 1, utilizamos neste

trabalho os valores do indice k dados abaixo:

indice - f (g,n) N9 de parametros
2 £, 5
3 f3 7
5 f7 13
6 fg 17

Nossos resultados para a energia de ligagao do A&to

mo de hidrogénio num campo® magnetico uniforme, para 0,2:;7;2K)x10v

8 13

( o que corresponde a 4,7 x 10" G < B<4,7 x10 G ) relativos a

utilizacao de cada uma das fungoes £ ( £, n ) constantes da tabela

1, sao dados na tabela 3. Devemos, antes de mais nada, salientar
que 3 partir da fungao tentativa ¢ ( &, n , @ ) correspondente a
£ (& n)=9£f (& n), a sistematica utilizada para a minimiza-

cdo da energia foi modificada. Ao invés da minimizagao multiparamé
trica ( procedimento até entao utilizado ), preferimos partir para
uma formulagéo matricial do problema. Com isto, independentemente
Vda ordem da matriz, a qual & fixéda pelo nlmero de pardmetros va

‘riacionais, a minimizagao passa a ser feita sempre em apenas dois
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parametros variacionais, a saber a e c. Este novo procedimento foi
adotado, devido ao fato que a medida que o nﬁmero de .‘parémetros_
cresce, fica mais e mais dificil a inicializagdo dos varios paradme
tros no processo de minimizagdo. Parece que existe uma série de mi
nimos. Qual deles estamos encontrando (absoluto.ou relativos) é
uma questao dificil‘de responder. Além disso, h3 uma dependéncia
muito grande do resultado final paré a energia com a inicializacao
utilizada para os varios pardmetros. Com a adogdo de uma formula
¢ao matricial, o qué fazemos, na pratica, é diagbnalizar a matriz
do hamiltoniano determinando seus autovalores, com posterior mini
mizagdo nos parametros ji citados, A diagonalizagdo matricial fixa
automaticamente os vérioé par@metros variacionais dij e converge

sempre para o minimo absoluto.

O problema de autovalofes a ser resolvido €& do tipo
Al W > = )L\B\U‘/i> ) | ITI-10

sendo, portanto, um problema de autovalores generalizado., Isto se
deve'ao fato de a base aqui utilizada sef uma base nao ortogonal,

Ainda com relacdo & equagdo III-10, os Ai.que 1a aparecem.séo os
autovalores, com os respectivos Keté Iwi'> sendo os autovetores do
sistema. Para determinagéd dos autovalores_Ai (iéto g, pafa diago
-nalizar a matriz ) dos quais € de interesse somente o menor, uma
vez que estamos investigando oveStado fundamental, utilizamos wuma
rotina da Biblioteca Harwell, a saber EAllAD. No apéndice C, apre
sentamos a subrotina Fortran gue fornece ds'elementos,da matriz a
ser diagonalizada. Esta diz respeito & fungao de onda tentativa b
(E,n,¢) correspondente a f (&,n) = f8 (g,n), ou sejay, dependente

de dezessete parimetros variacionais. E importante observar que
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qualquer matriz de ordem menor, dmzespmkate a qualquer das funqées
f (g£,n) constantes da tabela 1, pode ser obtida a partir “desta

através da simples omissao de termos nao pertinentes.
III-2 - Analise Comparativa

A analise que pretén_demos fazer aqui diz respeito a
comparagao do nosso melhor resuitado, o‘qual consta da tabela 3 ,
com os mais precisos encontrados na literatura. Como pode é.e obser
-var, nosso melhor resultado foi conseguido com utilizagao da fun

cao de onda tentativa ¢(¢ ,n , ¢ ) dada por

-4 timg -fa(z M) | -
Y(EN$) = a TN e e o3 {4 ('ﬁ,“’L_) , III-11

4

LC37) = 1+ xee ()
+ chZE"VL + .Xz,cz(.ﬁz} ‘VLL)
+ qu3"i"’(/‘(ﬁ+n) +’<503<33+"23>

b X %Z‘Y/L % CL{?"L( TZ* YZZ) Xy Cq(gﬂyﬂ)

+

Xy & (FT) + %0 ST CTH) ¢ ST )
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¥ X2 c %ZVLZ ({,z‘\”’z}) + Xy ¢ ?\VL C ?q*-?/q)

2

+ Xy cé 33,\7/ )

ou seja, 3 funcao dependente dos dezesseis pardmetros variacionais

a, ce Xi’ i = 1,14. Este resultado, para 0,2zy< 2,0 x 104 ( isto
13

-

e, 4,7 x lO8 G B < 4,7 x 10 G ), & apresentado na tabela 4 com
alguns dos mais precisos valores tomados da literatura. Observe
que o gque estamos comparando sao as energias de ligacgao Eg=y/2 - E,
e néq as do estado fundamental-. ~~-Eétes valores- tomados -da--literatura sao,
em geral, resultado de calculos bem mais elaborados que 0O nosso.
Aquele d; Surmelian e O'Connell (SO) (1974, 1976), pbr exemplo ’
foi obtido de um cdlculo variacional como o nosso, sO que utilizaE
do em torno de cento e oitenta pardmetros variacionais (os niimeros
constantes da tabela 4 sao aados na tabela 2, pagina 34, de Surme
lian (1974)). Simola e Virtamo (SV) (1978) utilizaram o método da
aprbximagao adiabatica juntamente com uma determiﬁagao | numérica
iterativa auto consistente de autovalores.

Wunner & Ruder (WR) (1982) (veja também R8sner et al (1984), Forster:
et al (1984)).adaptaram um cdodigo de computadores devido a Froese
Fischer (veja Wunner & Ruder (1982)) para resolver um sistema de
-equagces tipo Hartree-Fock. Utilizaram uma base de Coulomb para
campos fracos é estados de Landau para campos fortes. Le Guillou &
Zinn Justin (LZ) (1983) obtiveram seus resultados de um método apro
priado de soma de Teoria de Pertﬁrbagio. Usaram como entrada em

seus cdlculos, coeficientes de Teoria de Perturbagao de ordem ses

senta e dois. Além disso, seus calculos foram feitos com precisao



34

O] SopepIuUn WS ¥M 9P SOPEPITNSDI SO I9D3I0AEBJ 9P OPTIUSS Ou OpTYIOOSe [0F opeijusdsaizoe 03 1HIp O

* 0391300 OjuaWepuUOpPUaII® O ITjurieb exed

¥M op seTbisus sp (OPEYUTTANS ©O) O3TOIP WN Ope3IUROSPIOE® [OF eTSqel BN ‘Lg008‘Z > 2 > S$8008°C

.muucm. 10Tea xanbrenb aep spod seoTwoje sepeprun we opi3zaaaucd ‘anb sbaxeqpAd LT 09°S am

: 0’ob
* (bxaqp Ay

oTauw e TenbT eoTwole speptun euwn) sbiaqpAy we sOpe3(nsSsr SNes wWo0O2UIOF YM onb s30N

= Mg

A eaed ‘o7dwex® 104 °SOjUSUWRPUODPIIIER SOU sepTosioae] ojueizod setbasua sens opuss

“(p86T)

SPUTA 3 aked ‘A€ ! (£86T) UPWISATTS ‘S ! (£86T) UTISOL-UUTZ B NOTTTNDST ‘21 {ggeT) IopM % Iouuny

‘ dM ! (8L6T) OWR3ATA ¥ PTOWTIS ‘AS

epTUN WS ePTUTISP 9 A ODTIPubew odweo op SPEPTSUSIUT Y - SEPOTWO3IR SIPERPIUN WO SOPEP OBS SoIswnu

SO SOpPOL

‘(9L6T

*RINJRIIIT] ep SOprRUWO] movmuASmwu.Eoo ‘A - /A = mm ~0mvmmaﬂ ap setbisua mvaomumummEOU - p Y199Vl

‘PL6T) TI®UUOD,0 % ueTT3WINS ‘OS P

6

0T % SE‘z @p sap

5594 ot'9) ogiggsoiyy | R2IEICOHTU | qin6602
hoG290hi'ht |-£928290h) .T» D'000 0}
Veog2¢t w__I VSGL2E4B'VvV| p'0009
, _ BVE VEEBE OV | bEttyvEeBE'OV] ©'ocoat
S+ hoge' G '
SO0hz 99t M.. .NN..m erroﬂ.m ces S660thoe's 1946504 h0€'G| a'ooo?
= 2t 102937t Mndmmwuwﬁ +948£299t| o'oooi
_ brtotsziy | ye990tsz! o'oog
21128’k ot me“m |Nﬂ0.wmlm - s82's 2180809¢'s O*MmHQMm“ a'oo¢
toRs's Sie MMM& tsozt h tz4'h 0%9'h ItvhIL2e'h | ETheTt2t'h| 0'0Q:
5 € Lo68t'c cat's ogi'e | kGro8e3t'e | BhOBLERL'E| o'oo
Bobsgtiolc | TSESBLLQ'E| o'os
Igoos'e seL'z 6E€E820OL08'2 | S09T0L03'C| o'ah
. oge'z Gese'z o6 'z T2sel06¢'z | 6h SELOLE'Z| olg2
seegize Shi'z €s12'2 Tsesiz'z €s12'2 89tGest2'z |09t6Es) 2! .
18 00's +8 tces b2’z 216ESIT' T oloz
. _ byt _ , soo'z &hfv0800'2 | hrg9ogo00'z] 0'sy
Shti bty 9sehil) t' t9Bithihy 8hi'} 3196t hi'y | BEIGELM'Y| o'oy
hzo08¢'y O hoBe!'t o8¢t G93Bgose'y| o's
1g0g82' 498 61 0872'7 oG+ Btosz'y] o'k
1T9n91'} cshol'y |2662€5hot'} €o2c Ghot'ty| org
ho220'y £2220' t2220'y  |TVetL 2220 220% 2220'y G817220'Y o'
Sg80c8'o| "911e8'o | 9vigp'o 688911 €B'O 21eg'o 688911 T30] o'y
8z28+t'o 2€€82284¢'0| 8'0 -
F2t69'o T2te9'0 | 2t69'% 2s01,2t69'0| s'o
8¢06¢c'o BEO6s‘o  |t9sKkBROGslo hogs'o IS¥BEDGS'0] z'o
. Fpr3Qnsaa OSSO |80 77Acad OSVD
2" R-A A » A
A® > . ° OS frdeyyoa (ndgy) %2 &
*SeoTw




35

numérica bastante alta ( usaram cerca de vinte e sete algarismos ) .

Silverman (S) (1983) usou uma transfofmagéo.de Euler generalizada
como um método alternativo de somar séries de perturbagao fortemen
te divergentes. Baye & Vincke (BV) (1984) obtiveram seus resultados
também de um calculo variacional. Utilizaram pelo menos dezoito pa
rametros variacionais. Trabalharam com uma base de simetria cilig
drica, tipo Landau, 0 que fez com que conseguissem bons resultados
para campos fortes, mas resultados ruins para campos fracoé{ E in
teressante observar que nossa funcao de onda tentativa, dependente

na forma mais geral até€ aqui estudada de dezesseis par@metros va
riacionais, fornece os melhores resultados sobre guase todo o in
tervalo de variagao do campo magnético, sejavéle fraco ou forte.

Na tabela 4, pode-se o‘bservar ainda que apenas LZ e WR
apresentam resultados bons sobre todo o intervalo de variagao do
campo magnético. Nossos resultados s3o melhores que os de LZ. Sao
vtambém melhores que os de WR se considerarmos gue OS MEeSmMOS nao
utilizaram uma Gnica base. Como ja dito, usaram uma base de Coulomb
para campoé fracos e estados de Landau para campos fortes, enguan
to que nds utilizamos uma Gnica base nesta investigagao, indepen
dentemente da intensidade do campo. Estritamente temos resultados
melhores para v i 10,0, enquanto que para y < 10,0 nossos valores
coincidem em pelo menos cinco casas.deCimais.»

Constam ainda da tabela 4 resultados parciais da in
vestigacao da fungao de onda ¢ (&,n,¢) correspondenfe'é £f (g,n) =
fg (&,n). Este & o0 caso em que a funcido estd completa até ~ iIndice
igual 3 seis, o que equivale a um total de dezessete éarémetros va
riacionais. Apresentamos apenas os valores da energia de ligagao
para vy > 10,0, Isto porque para vy < 10,0, a minimizagao cémega a
ficar instavel, chegando ao ponto de a enefgia depender, para al

guns valores de y menores que dez, da fixagao do infinito na inte

gral Y. Este comportamento é/quase certamente, devido = a termos
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atingido o limite de precisao do computador IBM 4341 (16 digitos
significativos em precisao dupla ; a redugao da pfecisEo dos resul
tados apreséntados deve-se as numerosas iiteragées envolvidas) .

“Com relagéo aos parémetros variacionais, e para que
se possa observar a importancia relativaldos mesmos, veja as tabe
las 5 e 5A.

Todos os resultados por nds obtidos estao baseados
num modelo ndo relativistico. Esté,aproximagao.é de uso frequente
na liﬁeraﬁura. £ bom observar, no entanto, que ekiste um  limite
de intensidade do campo mégnético para o qual o mddelo‘; pefmanéce
vilido. Este limite € obtido fazendo-se uma estimativa do campo
magnético necessario para produzir uma diferenca de energia . de
m 02 entre niveis de-Landau vizinhos. Isto define o valor de | B |
d partir do qual a corregao relativistica-passa a ter -importdacia..

significativa, qual seja

L

1Bl = WP/ (eh) = 44 106G Cisto J, ¥ 18700 ). -

Além disso, € bom observar também que todos os resultados aqui ©ob
tidos utilizaram a hipotese de que o proton & infinitamente pesado.
Para o estado fundamental, esta hipbtese é sempre boa ( conforme

discutido em detalhes por Wunner e Ruder (1982)).
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CONCLUSOES

Como visto no decorrer do trabalho, dos varios re

sultados obtidos vale a pena ressaltar os seguintes:

a) Em geral obtivemos os melhores autovalores de energia para o es
tado fundamental de um atomo de hidrogénio num campo magnético uni

forme de intensidade ..arbitraria;

'b) Nosso resultado ( obtido com dezesseis pardmetros variacionais)
€ melhor que resultados variacionais anteriores contendo cento e
oitenta parametros, sendo também melhor que resultados de certas so

mas de teoria de perturbacgao de ordem 62;

c) Obtivemos uma expansao em série de potencias de £ e n , para a
fungao de onda do estado fundamental do atomo de hidrogénio,  que

privilegia parcelas envolvendo oOs termos que aparecem no potencial:

Pl (Fm) e dele = xfyt a3 L

d) A menos de normalizagdao e da dependéncia em ¢, esta expansao é

dada por

-%‘a(iwL *QCT’IJ |
C 1 + X4 C (‘% +'W,>

i

Y (3M)
+ XZ_CZE'VL 4+ Xs cz<?£‘?'+§/\/z>

b Xy 0337(/(3+VL) + X5c3 (33+V‘€>
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F X, Y ?lq'bz v Xy cq.%qz ({*’VL_&) + Xg Y (79+qzt/>
¢ %g (F47) v %o ST+ T3 ()

r Xy £ ﬁz"’Lz-({h\/z) v Xy 6 37, <.3v+wlt/ ) F X, 56 3313} )

onde os parametros variacionais a,c,X,,X,,..., X sao dados na ta
P 1742 14 a

bela 5 éomo'fungao do campo magnético.

Importante também foi o desenvolvimento de um soft
ware . REDUCE para efetuar todos os calculos alg@bricos necessirios

com auxilio de computadores.

£ nossa intencdo, na sequéncia do trabalho apresen-
tado nesta disser£ag§o, passar..ao estudo dos estados excitados, ou
seja, pretendemos verificar as propriédades'de'convergéncia da ba
se, aqui utilizada para o estudo do estado fundamental, também pa
ra os estados éxcitados. Um passo posterior, é a tentativa de uti
lizagdo destas autofungdes para a investigaggo de propriedades mo

leculares.
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APENDICE A
AS COORDENADAS PARABOLICAS

As coordenadas parabdlicas & , n , ¢ sao dadas em

termos das coordenadas cartesianas x, y, z pelas relagGes

§ =Y v % = \F7 co g

M o= ¥ - s z} = Q%:F #n ¢ A-1
¢ = arct% (%/x) y o= (ﬁ‘VL)’/Z’

2 2 )1/2

onde r = ( x2 + vy + 2 . Analogamente ao caso de coordenadas

esféricas, a coordenada ¢ & definida no intervalo compreendido en
tre zero e 2n , enquanto £ e n sao definidas no intervalo entre

zero e infinito. Para nosso propdsito neste trabalho, necessitamos

ainda do operador 32 nestas coordenadas, o qual & dado por

o

*’Z;_"‘_ }_. l+./3_,1 _1__91’ ‘A-
Y, %ﬁ(ﬂaﬁ 'B*L<yl/3*k T N 5?2 ) 2

q

e do elemento infinitesimal de wvolume

3»

("ﬁﬂt) 4741’&0155 0 | A-3

A
y
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APENDICE B
OUTRO EXEMPLO

Na funcao de onda tentativa do exemplo colocado na
secao II-4, a depend@ncia estd em dois parametros, a saber a e c .
Neste. apéndice, apresentamos outro exemplo. Este visa mostrar ex
plicitamente a grande simplificagEo'que se pode obter através do
uso das relagoes de recorrdncia para os‘Yg,(c), além de  fornecer
subsidios para o teste de erinas de integracao algébrica. Para o
caso, utilizamos a fungao £ ( &, n ) completa até indice igual a

dois (2) inclusive. Assim, agora, a fungEo de onda tentativa e de

' - - 20
pendente de cinco (5) parametros e e dada por

3 - 29 (3N) timg |
Y{3?) = RN @.? ! e { 1

+xe (371) + gy + X & ( ?‘Z+YLZ> B-1

comg ( £ , n) sendo dada por II-4. Mostraremos agora detalhes do
cilculo dos resultados apresentados na referéncia (20).

‘A utilizagdo de B-1 como funcgao de onda tentativa ,

permite que possamos escrever os elementos de matriz I , € e P
de 1II-7 , explicitamente como |
N1 2 2 1 2 3 3 1 2

2 3 42 2 3 2 2
14Y5¢c - 4Y5c = Y,¢© - 8Y3cv— 6Y3cT) + X X,c |



X

-av2c - 8ylc + 20¥2c - 2v)c + 8¥3c 2 _ avic +

24v2c% - 16v3c? - avie? - 12v3c?) + x x,e” (-2avic

+ ZOYic - 2Y§Lc + 4Y?_c2 - 16Y%§ + 20Y§c - 4ch +

2ay3c? - sydc? - 2wcd - avde + 20v2c? - 1evle?-

syie? - 12v3c?) + X (-4vJc + 12vic - 2¥3c +

4Y‘ic2 - 2Y‘]2'c + 8Y% 2 - 8Y§c2 - ZYS’ 3 . 4Y§c3) +
2c?(-ay2c? + 12v3c? - 2v3c? + 12vdc? - 12vde? -
6vsct) + X,x,0° 4Yi_2 - 2oy§ 2+ 24v3c? - 2vic?

+ 8y5c? - 4v3c? + 32v3c? - 1evie? - av3c? - 12v5c?)

1 2 3 2

+ X, c (- 4Yl + 8Y2 - 2Y2 + 8Yzc - 8Y3c - 4Y3c ) +

chz(—16Yic2 + 12Yi§2 - Yicz + 2Yic3.- 16Y§c2 - ch
+ lovje® - 4§gc3 - v + 24v2c% - avdc? 4 24Y§ 3-—
2v3c? - 24v3c? - 12vjch) + x,cf(-16v] + 16¥] -

2Yi + 4Yic - 2Y§ + 12Y§c' - 8ch - 23{‘21 2 _ 4Y§’c2)

0 l 1 1 2 2
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Y22 1 2 3

3.2 _ 2 2 1 2
X Xjc(-4Y;c 4¥5c™) + X c(-4Y]) + X5c
2 3 3 3 1
—2Y3c ) + X2X3c(—4Y2c ) + ch(—ZYzc) +
2 4 2. 2 2 2 0
X3C%—2ch - 4Y3c ) +_X3C(—4ch) - Yl.} B-~3

_2f2, a2 .32 4 3 3.3
ZZ -N-[X1(Y2c + 6Y3c ) +AXlx2(4Y3c + 12Y4c ) + X1X3(

5.3 4 3 3.3 3 2

2
2Y2c + 8Y3c + 12Y4c ) + Xl(2Y2c + 4Y3c) + x2(

4 4, - 5 4 3 2)

: 4_4. . )
6Y4c ) + X2X3(4Y3c + 12Y4c ) + X2(4Y3c +

2 6.4 54 ... 44 4 2 32 2
X3(¥yc” + 2Y3c + 12Y4c ) + X3(2Y,c™ + 4Y3q ) + Yz]' B-4

com

-z - 2,32 w2 2 33 2 3
N = Xl(ch + 3Yzc ) + X1X2(2Y2c + 4Y3c ) + xlx3(

2

4 3 2 3 1 2 3 4
+ 4Y30 y + Xl(Zch + 2Yzc) + X2(2Y30 ) +

o33
2ch + 4Y2c

4 4 3 4 2 2 2,.5 4
x2x3(2y2c + 4Y3c ) + X2(2Y2c ) + x3(ch +

4 4 32 2 2, - 1

3.4
Y2c + 4Y3c ) + X3(2ch + 2Y2c ) + Yl . . B-5

A éubstituigéo de B-2, B-3, B-4 e B-5 em II-7 nos
da como resultado uma expressdo para a energia em termos dos para
ﬁetros a, c, dij (X1, Xy X3) e de algumas das integrais'Yg defini
das em II-6, particularmente daquelas que aparecem na tabela 6.
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Tabela 6 - Colocagao de algumas das integrais Yg(c)(particularmen—

te dagquelas que aparecem neste exemplo) como fungao da
integral Y = Yl(c);’Para tal, utilizamos as relagoes de

-y

recorréncia II-11 &8 II-13.

4o Y

2 \/:
2 Yy
25V,
2N,
6y,

GCC yq

1 -
1
1 - Y,
(2¢-1) +.\/,4.
= (6c*-2c+1) - \/14

= (24 -6ctezc-1) + VY

i

-

1]

i

A - CC+1)Y44

-1 4+ (zc+1)y11
(cra) - (3¢+1) A
(ac%2c-1) + (4c+a) Y,
(6c3-uc+3csr) - (5c+1)\/11
(2uc-12P+6ct-uc-1) + (ec+1) VY
(zc+1) - (28 +yc +4) Y1"

- (uCH+1) + ((€cFH6C+1) yﬂ
(2c+6c+1) - (1232 +8c+1) Y11
(U ¢gc®-8c-1) + (20c® t10c+1) \/14
(ect+rc+1) - (6C+18c+9c+4) Y]

-(18c®+10c +1) + («’2'-163+36cz+12c+1) A
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Analdgamente ao procedimento adotado na secao II-4, devemos agora
expressar a ehergia do estado fundamental do a&tomo de  hidrogénio
no campo magnético uniforme como fgngéo de a, c, Xy, Xy, X3 € | da
integral Y = Yi (c) definida em II-23. Isto &€ conseguido: através
da utilizacdo das relagdes constantes_da tabela 6, para construgao
da qual foram utilizadas as relag8es de recorréncia II-11, II-12 e
II-13. Assim, os elementos de matriz qué aparecem em II-14, II-15,
I1-16 e II-17 podem.ser bastante simplificados e escritos finalmen
te como

2 '
u, = -2xl(2-c) +_2X1X2(2+3c) + 4Xlx3(2+c

+ 3C2) + 4X, - Xg(l+4c)'— 4X2X3(l+3c_— C2)

1

-2%, - 4X§(l+2c +c® - 6c%) - 4x5(1-c) B-6
v = 2X2(2+3c) - 2X.X,(24+47c + 2c2) - 4X.X,(2 .+ :5¢c + c2) -
o _ 1 172 173 o
W2 . 2 2
2Xl(2+c) + x2(l+6c + 6¢c°) + 4X2X3(l+5c + 3c¢7)
2 2 e '
+ 2X2(l+20) +.4X3(l+4c_+ 3¢”) + 4X3(l + c) + 1. B-7
2 2 "3 2 2 2
u, = ch + 2Xlxzc + 6X1X3c + ch - X2c - 2X2X3c
+ 4X§c’3(l+3c) + 2X3c2 +1/2 | . B-8
. 2 2 3 2 2
vy = ch 2X1X2c (l+c) + 2X1X3c + X2c (1+2c)
2 2.3 2 _
+ 2X2X3c (1+2c¢c) - 4X3c 2X3c B-9
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=‘—4X2c + 4X X2c + 8X1X3c(l—c) - X%c(l+2c) -

1 1
4¥X . X,c(l+c) - 2X.c - 4X20(1+3c2)'— 4X.c - 1 B-10
2%3 2 X3 - 3¢~
= 2Xic(2+c) - 4x;X,c(142¢) - 8X,Xsc(l+c) -

4X1c + X, 2c(1+4c + 2¢%) + 4%, X 3c(1'+3c) + 2X,c(1+c)
2 2
.+ 4X3c(l+2c + c7) + 4X3c + C B-11
2 2 |
= —2xl(2+7c - c7) + 2X x (2+13c + 8c ) + 4
2 3 2 ' 2
X3(2+llc + 3¢ + 3¢7) + 2Xl(2+3c) - X, (1+410c + 18c“) -

4%, X, (149c + 12¢2 - 203) - 2, (1+4c) - 4x§(1+8c + 9¢ +

2¢° - gcty - 4%, (1+3c - | ]/02 B-12

- [ 2%2 (2+11c + 9¢%) - 2X)X,(2417c + 30c? + 6c3)

- 4x,X,(2+15¢ + 21c% + 3¢%) - 2x, (247c + 26%)
+ 21412 + 3602 + 240%) + 4x,x, (141l + 28c”+ 12¢%)
+ 2%, (1+6c + 6c) + 4x§(1+10c + 23¢2 + 1203)

+ 4x;(1+5c + 3¢%) + (1+20) }/cz. ' B-13
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Neste ponto, ja@ :contamos entao com a expressao pa

ra a energia E em termos de vy, a, c, Xl’ X2 e X3, a saber
E = a2(u + v Y) +a (u, + v Yi +
_ 1 1 2 2

'glj Yz(u3 + v3Y) ]/ (u0 + VOY). B-14
a

A dependéncia explicita nos pardmetros X7 Xy, X3 ec esta nos coe
ficientes u; e Vi' i = 0,3,.cqnforme se observa nas expressaes B-6
3 B-13. Dispomos ent3o da energia do estado fundamental do étbmo
de hidrogénio no campo magnético uniforme em fungao dos cinco pard
metros variacionais e da frequéncia de ciclotron y (isto &, do cam
po magnético). Resta coﬁo ja dito na seggo I1-4, fixar o valor de
Y e minimizaf esta energia. Para isto, utilizamos uma rotina da Bi
bliografia IMSL, chamada ZXMIN, com a integral y sendo resolvida
numericamente através do método de Simpson. A rotina para tal inte
gragao encontra-se no livrgHMethods of‘Numerical Integration: de

P. J. Davis e P. Rabinowitz, e sua especificagao & dada abaixo:

FUNCTION DSIMP (Al,B,EP,FUN)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2%)
PURPOSE

TO INTEGRATE BY SIMPSON'S RULE
B
INTEGRAL FUN(X) DX

Al

TO WITHIN TOLERANCE EP.

Q O 0 o o o O o o

REFERENCE
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C P.J.DAVIS & P. RABINOWITZ
C METHODS OF NUMERICAL INTEGRATION |
C .COMPUTER SCIENCE AND APPLIED MATHEMATICS,
C ACADEMIC PRESS, NY, 1975, PAGES 373-4.
Para este caso especifico, utilizamos EP = 1,0 x 1076,

FUN(X) necessaria, por sua vez, & dada por

FUNCTION YNTC (X)

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)

FORNECE O INTEGRANDO PARA DSIMP

COMMON/VARC/CVALUE

YNTC
RETURN

END

X*DEXP (-X)/(1.+ CVALUE*X)

A funcao

Importante na resolugado numérica da integral Y & a fixacdo do infi

nito. A tabela abaixo mostra a "pesquisa" de infinito realizada pa

ra alguns valores de ¢ :

Y

Y

b4

Y

h

w =219

-CD:-ZS,O

o0 = 51,0

o0 = 33,0

0,0

3,399399933¢)

14,00000000:

4,00000000 .

4,00000000

4,00000000

843666576 (-1)

8,43 666576(-1)

8,43666576 (-1)

8,U36665F6(Y)

8,43666 536 (-1)

0,5

55v6£5532 ¢-1)

5,59685532-1)

5,54685532C-1)

554685532 -1

5,54 68S532¢-1)

1,0

H03652635(-1)

4,0365263%(-1)

q;oaesz 638 (-1)

403652638 (1)

Y,03652638(-1)

10,0

},9¢ 535346 (-2)

398535 #4¢ (-2)

3,98 535 +46(-2)

3,9¢5357Y6(-2)

3,9§535746 (-2) |

4000,

9,5921 4§86 (-3)

4,5924 4886(-3)

9,592148¢6(-3)

9,59 2148¥6(3)

29,5921 Y856 (-3)
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Com base nesta tabela utilizamos.para infinito ( limite superior
da integral Y ), neste trabalho20, 35,0; No que diz respeito a mini
mizagdo, ‘esta sistemidtica foi também usada para o caso colocado na
segao II—4‘( dois parametros variacionais).

Resultados para a energia ae ligagao EB’ no interyg
lo de variacao de y ja definido, podem ser encontrados na tabela 2

"~ da referé&ncia (20) . Apds a conclusdo do trabalho citado, descobri

mos que a funcao
_ ' 2 3 '
O = A x xae () + e L e 30 ( 3+v) ,  B-15
que- também contém cinco pardmetros, produz resultados melhores que

Lz

I

fL)

= e xR e e ST
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APENDICE C: ROTINA FORTRAN P/ OS ELEMENTOS DE MATRIZ

SUBROUT INE "MATR2(Ns X sf )

IMPLICIT REAL®3(A=H,C=2)

DIMENSICN UO(16, 1@).01(16.16).U2(16.1&).u3(16.1o)
DIMENSION VO(159I5) sVI{16,16)4V2(16918)eV3(16s16)
DIMENSION H(lu.lé).5(16,16)oW(lOO),AV(léolo)cO(Ié)
DIMENSION X (1) 4AUTVT(16)

CUMMON/DIAG/Z AUTVT

CCUMMUN/ YNF/ZYNFNTY

COMMON/KTROL/GAMA s MATDI M

COMMON/ VAR C/CVALUE

EXTERNAL YNTC

NN = MATDIM

A = x(1)

C = X(2)

CVALUE= C
.Y = A%A

c2 = C*C

C3a = £L2%C

Ca = £2%C2

c5 ° = C3%CZ2

TG = C3%C3

€7 = C3%C4

c3 = C4%C4

ca = C4%CS

C10 = C5%C5

C11 = Cs%*C5

12 = CoxCe

CALCULT DA INTEGRAL Y .

YHFNTY = 38,0 ( DEFINIDG NiJ PnUGKAMA PRIN&IPAL )
YYY = DSIMP(O.0s YNFNTY»1.00-10,YNTC)

UDILls1) = Oe

U0(1s2) = Z2e
UD(1e3) = =1

UO{1448) = 2%(C~ 1a)"

U0 {145) = 2e+ 3e%C

UD(1eH) = Be#3(2= C+ 2o

UO(!,?) = =] e~ 4.*C

UO0(148) = 2¢%F{(L2~ 3e3C~ 1a)
J0(1s9) = 2e%(12.%C3~ 2.%C2=10)

U0(1,10)= 1204%Cl~ 18+%C3+ Z2e%C2+ C+ Zo
UDL1s11)= 6e%C3— 2.%C2+ Fo%Ct 2.

U0 (1s12)= 8e%C2+ 134%C+ 2 :

UO{1413)= 2e%(2+%C3= 12.%C2= Se*C-= 1)
UD(1s18)= 2e%(12e%C4= 4e%L3~ Lo¥C= 1le)
UD{1415)= ={15e%C24+ 10e%C+ 1) .
UD(1+16)= 2e%(360e%CS5~ 48e*%¥Ca+ 54%C3= C~ la)
Un(2s2) 2e%(C~ 24

UD{2,3) = 3e%C+ 2

UQ{24¢48) = 2e¢%{3e%C2% C+.2, )

UB(2+8) = 2%{C2=~ 7e%C~ 24)

UOL2s6) = 2e%(12%C3— €2~ 3e%C~ 24)

U0(2,7) = BexC2+ 134%L+ 2. ‘

UD(208) = 26 3e%C 34+ Ze%C24 11e%C+ 2.)
UO(2,9) = 24%(50e#Ch= 6o%C3+ 5e%C+ 207



UD(2910)= 2e%(360e%C5~ 36e%Ch+ 26%C3~ T7o¥C— 2.)

U (2911)= 26%(12e%C8= 26%C3= 126%C2= 156%C= 24)
U0(2’12)= 2e%(2e%C3= Z204FC2= 19+%C~ 2,)
UD{2913)= 263 (5oL 4+ 12¢FkC3+ H5%L2% 2V e¥C+ Zo)
UD(2514)= 2e%(604¥C5= 12.%C4+ 26.%C2+ 19e%CH+ 24)
UO(2.13)= 306X T34 B2sHC2+ 27+%C+ 2,

TU0(20160)= 2% 25206 ¥CG- 2404%C5+ 18 L4+ C24 Go *C# d )
L UDL393) = ~(4e%C+ 1)
Ua(3+.4) 2eF(C2= 3e%C- 1)

oo

U3 (3+5) Be*C2+ 13%C+ 2.

UD(3+6) = Be%C3= 26%C2+ 94%CH+ 20
UOD(3+s7) = =({18+%C2+ 10%C+ 1) :
U0(3+8) = 2e%({2e%C3= 12.%L2~ Ge*C~ 1)
UO(3+9) = 2e%(12.%Ch= 4.%C3~ 64%C~ 1a)

UOI3+10)= 120e%C5~ 364 #C4+ 6%C3+ 4o¥C24 1S5.%C+ 2.
UO{3e11)= 12e%C4— B5e%C32+ 48.%C2+ 23.%C+ 2.

UD(3+12)= 3CeXC3+ 82e%C2+ 27.%C+ 2. ,

UO(3913)= 2% {Be*Clh~ HO0eXC3~ 73 e%L2— 17e¥C~ 14)
UD(3514)= 2¢%(24e%C5= 12e%Ch~ 50e%C2~ 1844%C— 1e)
UO({3,15)= ={S0e%C3+ E6.%C2+ 184%CH+ 1lao)

UO{3416)= 2.%(360e%CE= SEaFCH5+ 18+%Ch— S5o%L2= $o¥C= lao)

UDL828) = 4e%(6e%C3= C2= 2¢%C= 1)

U0 (498) = 26%{3e%C3¢ 3e%C2+ 11e%*¥C+ 2.)
FUO(évb) = 2% 506 ¥4~ S %xL3+ S¢%C2% To¥CH+ 24)

UB{897) = 245 2eFC3— 12¢%C2= Go*C— 14)

UD(4+8B) = Goe%(Be¥L8— 22%C3= GokL2~ Boe*¥C~ 1le)

TUDLG49) = 40%{180eFCE~ 24 .%ChHY 4oe¥C3~ Ho%C2= HaC~ 1o)
UOL4+10)5 2% 25200 %CE~300e %S5+ 42 e %C4=Be*CI+2 3 %L 2+132%CH20 -
UD(Be11)= 2e+(D0e*CS= 184%C o+ 18e%C3+ 436%C2+ 21l e%C+ Zo)
UD(4912)= 26%(0e%Ca+ 1Z.%C3+ ES5e%C2+ 25a%C+ 20)

UC(8513)= 4e% 12e%CS= Be%Ch= 48 4%L3~ 635%¥C2— 1He¥i= 1)
UN(4514)= 4%{180e%CE=48e%C5+12e%C4=30e%C3=35e%¥L2-13e%C~10)
UD(4415)= 2e%(8e%L8= 50e*T3= 73 e%C2= 17e%C~ 1)

UD (49160 §e%{ 100830e%CT7-1CB80eXCOH+132,%C5-18 e¥CE—19 k2~ a.#c 1e)

UD(S593) = 2e%(2e%C3= 30e%C2= 19¢%C~ 24)
UO(5+6) = 22%(12e%Cah= 2e%C3= 12%¥C2~ 15.%C= 24)
UD(5+7) = 30e%C3+ B2+%L2+ 27%C+ 24 '
UC(5sB) = 2e%{5e¥Ca+ 12e%C3+ €5.%C2+ 25.%C+ 2a)

UD(559) = 2e%{650e%C5= 12.%¥Co+ 26e%C2+ 19e%C+ 241

U0 (5410)= ZQ*(360&*C6-720*C5+60*C4‘450*C2-230$C’20’ .
TUD(Ss113= 2e%( 24¢%CE~ €o¥Ch— 60e%C3= 113.%C2= 31 %L~ Za)
UO{S5¢12)= 2% 6.%C4~ 1564%C3— 159.%C2— 35e%(~ 2)

UO{S5+13)= 2e%{18e*CS+ E0%C4+ 433.%C34 261e%C2+ 43%L+ Zo)
U0(5018)= 2e%(120e%CH- 36 ¥CS+160e%C3+174e 5 24370 %C #2060
UO(52135)= 144e%C4F SEOG o¥C3+ 204 03C2+ 45.%C+ Zo

UD(S5+18)= 2% {25200 #CT=4800*%CEFSEo¥CE+5.XCBPEVeRLE+2T e ¥ C420)
UOL69s6) = 26%{360e%CE=~ 48e%Co+ Bo¥CI~ 184FL 2~ 1le¥C~ Lo
UD(6s7) = 12e%Ca~ Go¥C 3+ 4E8e%C2+ 23e%CH 26

UD(6s8) = 2e%(50e%CS= 18e%Ca+ 1BekC3+ 43%C2+ 21 %+ 2o )
UO(649) = 2e%(2520e%CH=300e%C5+36e¥C4+12,%C3+40e%C2+156%C4Z0)
UO(B5+10)= 2.%({ 20160627~ 21606%CH+ 240o%C5~ lBe#Lé~ 604%C3

1 - 71e *C2~ lgo*C“ 20,

UO(Hs11)= 2e%{360e*¥CE—G6e ¢c5+1s.*c4 GEoHCI=T1 o¥C 2m27 e ¥Cm 2.>
UO(6+32)= 24%[ 24e%CS~ Eo*Cl= H0.#¥C3~ 113e%FC2= Sle*¥i= Zeo) -
UO(6413)= 20%(120e%CE-544%C5+84a%C4+253.%C34207 402435 ¢%C424)



vU0(6014>=

1

1

1

T U0L(6,15)=

Yo(Eyr15)=

Uo(7,7)
Ud(7,3)
Uo(7,9)
Uo(7,10)=
Uo(7»11)=
Uol7.12)=
uo(7,13)=
Uo(7y14)=
Udt(7,15)=

(LT}

]

‘U0(7016)=

1

UO{SoB).
Ut (8,9)
UD(8+10)

Udlgsell)=
Uo(8y12)3=
Un(3,13)=
UdD({2s+14)="

1

1.

1

H

1

1

1

Ud (8,15)=
U0 (8s16)=

Ud(9,s9) =
Ug(35+1012=
Uo(9el11)=

Ud(gs12)=
UG{Ss13)=

uni{a, 14)-:

U0{U,15)=
Uoi9,16)=

1

1
1
1

1

UO(1D4+10)=

U0(10,11)=

U0{l10,12)=

U0 (10,13)=

Uo(10,14)= 2

1.

1

1

U0{10s15)=

Uo(10e16)=

2e%( 25200 %CT=600e%¥CE6+108e XC5+00e%k4+278.5C3+1566%C24+
33%C+ 24)

36e%C5~ 24e%C4+ 300.%C3+ 228e%C2+ 41.%CH+ 2.

2¢%( 18144 0e%C8= 17640%C7+ 1800e%CE~ 162.%C3+ 153 ¢%C3
+ 11 1e%C2+% 23 e%C+ 2e)

~{GHe¥kL3+ ELeXC24 1E&e%HLC+ 1eo)

2e¥(Ge¥Ch= £H0e%kC3= 73e%L2= 17.%C— 1)

20*(240*(:5" 12.*(:4- 40.*C2— 14.*C‘ 10)

2400 %CHE~108e¥CS 424 ¢3FC4+20eH¥C34+1204%C2+35e%C+2
B6eXKCS5= 28 e%C4+ 300%C3+ 22B+%C2+ 41.%C+ 2,

149 5C4+ S€EBe¥C3+ 2G4 e%C2+ 4D.%C+ 2o v
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8336 o¥C3= GRle*C2= S526%C~ 1e) '
UZ[13514)=4e%( 4320 4%C9~ 2880+%C8+ 1440e%C7~ 10080.%C6~28884% ¢%C5~
.‘ 2244 0e%Ch4= HE24eXL3~ 858B¢%C2- 4G¢%C- 1a)
U3{13415)=2e¥(720e%C 7= 20160eFC 6~ S60836%CS5— 35808+%L4—
8G70e¥C3= 1024 ¢%C2~ 53a%C~ 1.) _
u3(33.1e)—4 2{ 6504806 ¥C10= 25520 %L9+ 7S20e%CB= 2160e%CT7=
114264 6%C5— 11610.%Ta~ 46374e%C3~ 673 %C2~ 44e%C~ 1)
U3(14+14) =4.%(60480e%C 10~ 25920%C9+ 7200e%CE~ 1440 %7~
176606%C6~ 353592%CE~2106063(4~5760e%C3~762%C2~
: 4He%C~14) : o
U3 (14915)=2e%(1440¢%CB= 1840+%C7T~ 23520%C5~ 22812¢%Ca—~ 6S48.%(3~
892 ¥C2= 50e%C~ lao) - _
U3(14916)=4e%{ 181440Ce%C1l1=- 483840e%C10%+ S0720e%CS= 14400%CB+
T 2160 e%XC7= 10080e%C6H~ 2832124 %C5~ 177E0e%C8- 4620 «%C3~
X 62?.*C2- #IQ*C‘ 10’
U3{15:15)=={35280.%C0+ 71856%C5+ 41112.*c4+ 9720 *¥C3+ 1070e%C2+
54 ¢%C+ 14
U3{15516) =2e%( 8640 ¢%CS~ 5760e%CB+ 2160e#C7~ 16800%C5~ 90720 ¥Ch=
4278 %L3~ E52e%C2~ 45+%C~ 1) :
Ud(16.16)-4.v1119750400 *Ci2= 18144000e%C11+ 2177230e%C10~

241520.%C9+ 25200e%C8—~ 2150 e%C7~ 17640 %Lb~
358324%C5~ 20610.%Ca~ 4830.*C3—"557.*C2;'36.*C-51o)
V3{1s1) = 1. + 2e%C o ‘
- V3(142). = ~1.0%(2s + 7To%C f2.*C23

V3(1,3) 6.%C2+ 6o%CH+ 1.



T V3{Z2+4)

V3(1l44)
v3(1,5)
V3(l,6)
Vv3{1.,7)
v3{(1,8)
V3(1+9) =
V3{1s10)=
v3i{l,11)=
V3(l,12)=
V3(ls,13)=
V3(1,14)=
V3(1l,15)=
V3(1+16)
V3{2,y 2}
V3(2,3)

V3(2,5)
V3{246)
V3(2.7}
V3{2,8)
V3i{2,9)
v9(4.10)—
V3(2,11)=

Vi{2s,12)=

V3{2,13)=
V3{2s14)=
V3{2,15)=
V3(24156)=
V3I{3+3)
V3(3,4)
"V3(2,5)
V3{3, 6)
V3{Z.7)
V3(Z+8)
V3{5+9)
V3(3,10)=
v3{2,11)=
V3(3!12)=
’v3(3913j=
V313, 14)=

V3(3+15)="

’V3(3916)“
V3{4,4)
V3{44+5)
V3{4,8)
V3(457)
V3(448)
V3{4,9)
V3{4+10)=

V3 (4,11)=

V3(4e412)=

V3(4,13)=

nowon

Vi{4.14)=

V3 ({4e15)=
V3{4.,16)=

=2e%(60e%C5+ HH0e¥La+ BB5.%C3+ 343

72

20*(3.%C2+ Se%C+ 1)

°(6Q*C3+ 300*C2f 170#C* 2e)

~(12 o %C2+ 13e%C+ 2a) "

284 ¢%5C 3+ 3€E+¢%C2+ 126%C+ 1o

2e%{ 12e%C 3+ 22e%C24 11e%CH+ 1)

2e%({ 10e%C2+ Bo%kC+ 1)

~{30e%C2+ 19.%C+ 2)

~(E0eXC3+ S0e¥(C2+ 27.%C+ 2.)

=~ (24 o ¥Ch4+ 156+%C3+ 132.%C2+ 31e%C+ 2.)
2e¥(6De%T 4+ 180.%C3+ 105.%C2+ 19%C+ 1o)
2e¥({ 60 %C 3+ BE¥C2+ 164%CH+ lo)

1206 %C4+ 2404%C3+ 120.%C2+4 206%C+ 1.
2eF( 21 e%C24+ 11.%C+ 1e)

2e3( 9e*C2+ 11e%C+ 24)

~{6e%C3+ 30.%C2+ 17%CH 24)

~2e%{3eFC3+ 21e*C2+ 15.%C+ 24

2e¥( 36+%C 3+ €4 4% 24 234%C+ 20

2e#( 122%C 24 28 e%C2+ 156%C+ 24 v

~ {24 e %C4%+ 15£a%C3+ 132.%C2+ 31e%C+ 20) .
2 (12e%C4+ 108e%C3+ 111 %02+ 2% %C#+ 24)
~2+%x{30e%C3+ 60e%C2+ 23e%C+ 24

2e¥{ S0e%C 34 BT7%C2+ 274%C# 24)
2.%(60e%C 4+ 240e%C3+ 171#C2+ 35.%C+ 2e)
2e%(180e%Ca+ 4206%C3+ 225e%C2+ 39 e%C+ 24)

= 2% (60e%C5+ 660e%C4+ BBS+#C3+ 343.%C2+ 4T o%CH 2.)

~2e%{180e#Cat+ 450 %C3+ 244 %02+ 41.%C+ 2e)
~(120e*C5+ T60+%C4+ 1080e%C3+ 3B0%¥C2+ 4Ye¥CH 2o)
~2e%5(105e%C3+ 119%C2+ 31e%CH+ 20 . -
24e%C3+ 36e%C2+ 126%C+ 1o

2e3(12e%C3+ 2B ¢%C2+ 11e%C+ 14)

~(24e%C44+ 156 %¥C35+ 132¢%C2+ 31e%C+ 243

~{ 0¥ L3+ S0XRC2% ZT7e¥*C+ 24)

120e%C4+ 24D e¥T3+ 120e%C2+ 20e%C+ 1o

2e¥( B0 ¢4+ 1B0eHC3¢+ 10S5e%L 2%+ 19e%C+ 1,4)

2e¥{ 606%C 3% BbHe*¥C2+
~{210.%C3+ 182.*%C2+
~(360e%L 4+ 5Y0e%C3+ 306e%C2+ 45e%C+ 2,) ,
~{120e%C5+ 9E0e*CA+ 10B0*C3+ 38B0%C2+ 4Te¥C+ 24)
2.%(35Ce%C5+ 1320.%Ca+ 1020.%C3+ Z7E%#L2+ 23.%C+ 13
2.%( 4200 %C4+ SB3e%C3+ 2106%C2+ 26 e%C+ 1o)

720e%C5+ 1800e%C4% 1200e%C3+ 300e%C2+ 30%C+ le -
2e¥(16Be*C3+ 1206%C24+ 21 %C+ 19)

Ge%{12e%C3+ 23e%C2+ 10.%C+ 1)

~2e%(12a%C4+ 103 e%C3+ 111.%C2+% 29+%C+ 2.)
~2e%{12e%C4% 7B8+%C3+ B1l.%L24 25%C+ 24)

2e%(50e*L4+ 180e%C3% 1056%C2+ 194%C+ 1)

4% 60e%C4+ 150e%C3+ G3e%C2+ 18e%C+ 1a)

Go%(30e%Ca+ T0eFCI+ E3.%C2+ 15.%C+ 1)
~2e%5(180e%Ca+ 345e%C3+ 181432+ 35e%C+ 2.) .
~2e%(60e%xCE+ 4B0e%¥Ch+ 645.%C3+ 281e%C2+ 43.%CH+ 24)
EC2+ 474%C+ 2o)
4e#{ 360 %CE+ 1110e%Ca+ B8F4e#C3+ 2ES.%C2+ 28+%C+ 14)

166%C+ 1)
37e¢%C+ 203

4e¥{(180.%C5+ 660 %Ch+ S5U4e%C3+ 158%C2+ 25¢%C+ lo)
2e3{ 3600 CE+1320e%C44+1020.%C3+ 276e*¥C2+ 2Ya%C+ la)-

4.%(210.%CA+ 294.#%C3+ 1234%C2+ 20+%C+ 1a)



1

V3{5:5)
‘V3{Se6)
V3(5+7)
V3(5+8)
V3(5.9)
V3(5,10)=
V3{S,11)=
V3(5s12)=
Vv3(5,13)=
1
V3(5,14)=
V3(5+s15)=

i

1 .
V3{5s16)=
V3{64+6)
V3(6,7)
V3 {56+ 8)
3{6,9) =
V316s10)=
V3i{6,11)=
V3(6+12)=
V3(6+s13)=

1
V3(6el4)=

V3{6+15)=
V3{Ls16)=
V3L7+7)
. V3(7+8)
V3{7+9)
V3(7+10)=
V3{T7s11)=
V3{74,12)=
V3(7,13)=
1 .

V3{(7.,143=
V3{7+15)=
V3{7+16)=
“V3(8,8) =
V3i(8s,9) =
‘V3{8,10)=
V3i{8s11)=

1 .
V3({8s12)=

v3iB8s133=
l .

V3(B, 14)=
1 .
Vi{8.,15)=
1 .
V3{8s16)=
V3(9,9) =
V3(9+10)=

2eF 720 *CE+

40 e%¥C+ o)

2e%(180e%C4+ 4203C3+ 225%C2+ 3G %L+ 242

2e%({ 60, %CA+ 240.%C3+ 171.%C2+ 35.%C+ 2.)

~(120e%C5+ G60e%C4+ 1080e%C3+ 3804%C2+ 49e%L+ 24)

~2 5 {60e*CSH+ S60%¥C4+ BB8Se*kC3+ 343e¥C2+ 47 4%C+ 24)
~2e%{180¢%C4+ 450e%C3+ 244eFC24 41e%CH+ 2e)
2e¥(4206%CA4+ TSE«¥C3+ 330e%C2+ 47 4%CH+ 2.)

2.%( 360.%CS+ 1740e%Ca+ 1608 %C3+ 4EE¥C2+ 55.%C+ 2e)
2e%(1080e%C5+ 3120e%C4+ 2220e%C3+ 570+%L2+ 590 %CH+ 24)
~Zek(3E0e%CO+ 4680e%CS5+ 7740e¥C4+ 3G72.%C3+

81Jo*C2+ ESeRXC+ 2.) -

~2%( 12606 %C5+ 3780.%¥C4+ 2646, *c3+ ES4e%C2+ 636%C+ 24)
~(720e%CH+ 6840.¥C5+ G500e%C4+ 45004%C3+ 870e%C2+
Tile¥C+ 24) ) . .
~2e%¥{ 3406 %C4+ 1176 e%C3+ 429.*C2+_53.*C+ 2e¢)

20 120.%Ca+ 2404%C3+ 141 e%C2+ 31e*C+ 24)

~(360e%C4+ 690e*C3+ 306e%C2+ 454%C+ 24)

~ 2% (B0e* CE+ 480e%Ch+ H45aFC3+ 281 %C2+ 43 ¢%C+ 2o
~2ek (60e*xCE+ 48B0e%Ca+ 540e%C3+ 218e%C2+ 37e%C+ 2o)
2o 360e%CE+ 1320e%C4+ 1020e%T3+ 312.%C2+ 43e%C+ 24)
1800e%C4+ 1368 %C3+ 420.%C2+ S1e%C+ 24)
2e¥( 3606 *¥CS+ 1740e%Co4+ 15608 e%C3+ 48E.%(2+ 55.%C+ 241
~2.5(360e%C6+ 34200%CS5+ 5640e%Ca+ 3174.%C3+

711e%C2+ £5S5.%C+ 2a)

~2.%(380e%C6+ 34204%C5+ 4800+%C4+ 2502.%C3+

588 ¥C2+ 5Ge%¥C+ 24)

~(2520e%C5+ S880e%C4+ 3444.%5C3+ 756.%C2+ 67%C+ 24)
~2.%( 12606 2C54 2940.%C4+ 1722.%C3+ 423e%C2+ 49e%3C+ 24)
720.%C54+ 1800e%Ca+ 1200.%¥C3+ 300.%C2+ 30.%C+ 1l

2.%( 3604 %CS+ 13204%Ca+ 1020.%C3+ 27€+%C2+ 2V *¥C+ 1)
2e%( 4200 %C4+ 582%C3+ 210.%C2+ 264%C+ 1lo)
~{1630e%C4+ 1848+%C3+ 552,%C2+ 59e%C+ 2.)

~(2520¢%C5+4 S5380.%C4+ 3444.%(3+ TE6.¥(2+ 67%C+ 2.)

= (720e*CH+E840e*LS5+5600e*C4+4500 ¢ kC2+B70e¥C2+713C#24)
Re¥(2520e%CE+ 10G20.%C5+ 10500.*C4+ 3780 «%C3+

5354%C2+ 41.%C+ 19 .

2e%(3360e%(CS5+ 5712e%C4+ 2688B%C3+ 4S66%C2+ 38.*Cf l }
5040 ¢ %CH+ 15120e%C5+ 12500e%Chi+ 4200e%C3+ 630a%C2+
42¢¥%CH+ 1o

2eF(1512e% L4+ 1368e%FC3+ 351 e%C2+ 33 *%C+ 1o
4.%(360e%C5+ 1110e%Ca+ S594o%C3+ 255 ¢%C2+ 28Be¥C+ 1a)
4% 1 BOe¥T B4+ GED.%¥CA+ 598 4% C3+ 198e¥C2+ 254%C+ 1le)

=2k {12606 %L 5+ 2940e%Ch4+ 1G74e%L345314%C2457e%C+24)
= 2e¥(360e%CO+ 3420%CE+

S5040%Ca+ J1744%C3+ T1lex(2
+ 654%C+ 2o) ' ' '

~2e% {360 e*LE+ 4580e%C 5+
+ 694%C+ 2) -
Be¥( 25206 %CH4 9240.*C5+

TT740e%C4+ 3G72.%C3+ 813 4%(2

G156e%Ch+ 3444.%C3+ 563 %C2+

44%(12604%C64 54&0 *C &4 6006.*C4+
37%C+ 14)

2 *(25200*C6*109200*C5+105000*C4+
41 %C+ 1) : o
40%{ 1680+ %C5+ 2856+%C4+ 15246*C3* 3434%024 32.%C+ 1)
4o%{ 360e%CS+ S00+%La4¥+ H00+%C3+ 168+%C2+ 224%¥C+ 14)
~2.%{360e ¥CE+ 3420e%CS+ 48006%Co+ 2250.%C3+

2574 e%C3+ A373 %(C2¢

37280e%Li3+ 555 +%(2+

73



74

1 4806 %¥C2+ Sle%xC+ 2)
VI(Fe11)= =2e%(360e%CE+ 34206%CS+ 4800.*C4+ 25024 %¥C3+
1 o 5886 %C2+ 5Se%Ct+ 2,)

V3(9912)= =2%(12006*%CS+ 3780.*C4+ 2646.¢C3+ 654e%(C2¢
1 . 63%C+ 20 .
V3(9,13)= 4% 1260 %6+ 5460.*C5+ 6006.*C4+ 2574.*C3+ 47 3 ¢%(2+

1 T 3T eXCH+ le)
VE3(9914)= 4. *(2520.*C0+ TOC0 ¥ 5+ 6300e%C4+ 228B04%C3+ 410e%C2+
1 34+%C* 1.

V3(9215)= 2e%(3360¢%¥C5+ S712.%Ca+ 2683 e%C3+ 45G6.%C2+ 33.%C+ le)
V3(9+16)= 4e%{1260e%CO+ S460e%C5+ S5250.%Ca+ 1890.%C 3+ 325.%C2+
1 ' : 2Ge%xC+ 1)
V3(10510)=2e%(5040%C6+ 15120%CT5+ 1260054+ 4200e%C3+
1 685 %C2+ S5Co¥C+ 20) .
V3({1011)=2e%(2520e%CE+ 10920e%C5+ 10500 e%Ch+ 4140 e%T3+
1 785.%C2+ 67e%Ct+ 24)
V3(10912)22e%({3360e%L5+ 7224¢%C4+ 4056e%C3+ 84T7e%C2+ 71 e%C+ 24)
V3(10013)==2e%(100B0e%CH+ 27720%C5+ 22080e%C4+ 7815 4%C3+

{ 1215 4%C2+ 83 4%C+ 2.)
V3(10+14)=—2e%(2520e3C7+ 27720e%CO6+ 45620*%C5+ 27300 4%C4+
- 1 : 7530 e %C3+ 10G2e%C2+ 77.%C+ 20)

V3{10+15)=={15120+%C5#% 20160e%Ca4+ 7920e%C3+ 1260e%T2+ S5.%C+ 2.)
VZ{10+106)==2e%(2520e%C7+ 27720e%C6+ 46620¢*%C5+ 27300 e%C4+

1 7035 s%C3+ S27 e%xC2+ €7 e%CH+ 24) :

‘ V3{11011) Z2e%( 5040e%CH+ 151206%C5+ 14112.%C4+ S55568.%C3+

1 GBLle#C2+ T3Se%C+ 2) '
N3(11+412)=2.%(25200 *Cb* 14280.*C5+ 16212 «%Ch4+ B40B4%C3%

1 1091 «%C2+ 79.*C+ 2e)
V3{11913)=-2:%(2520FC 7+ 277206 %CE6+ 54180 %CS+ 37330 e%C4+
1 10995%C34 1451 4%C2+ Gle*¥L+ 24
VJ(11.14)’-70*(¢540 ¥C 74+ 27720 *CO+ 466206%(5¢ 298200*C4+
1 8970« %C3+ 1296, *CZ& BSe%kxC+ 2e¢)
V3(11’15)=‘(20160 *CE+ 55440, *C5+ 403200*L4+ 11760Q*C3f

1 ' 1560 +¥C 2+ S3e%CH+ 24)
Vw(llglb)-'zo*(IOOSCQrCG* 27720%C5+ 20160 *C4+ 6375%L3+
1 ' 1011 e%C24+ 73S e¥%C+ 2

» V3(12’12)—2 *( 7560e ¥Co+ 26040 e%C +.23100.*C4+ 7580 «%C3+ 12259*{2
"1 , + B83«%C+ 24)
.V3(12o13)—-c0*(2 20e%L7+ ’7800 *CoH+ 74340 ¥CS5¢+ 37450 %Cah+

1 12951 5e%C 3+ 1831 6%C24+ ST e%CH+ 241
V3(129l4)—-2.»(10080 *Céf 35280 *CS* 30240 o ¥C4+ S840 4%C3+
1 ' 1410 «%C24 BO«%C#+ 243

V3(12.1:)--(3040 2C7+ SS440+%CE4+ 93240 *CJ+ 548006 %L 4% 14070%C 3¢+
1 D 1722 4%C24+ ST e%xC+ 24)

TV3{12+1€)==24%(75603C5+ 12€00e%Ca4+ 5693.*C’+ 1085 .%C2¢ 79.*C#2.3

Vv3{13,13)= 4.#(20160.*C7+_85080.*g6+ 100300+*%CS+ 470406%C4 +

o1 10200 ¢%C3+ 1083+%C2+% S4e%(+ 1)

V3{13+14)=4.3%(10030%L7+ 50400.*CO+ 655206 %C5 ¢+ 34u20.*C4*
1 oo B250 «*C3+ GS4.%C2+ 510*C+ le)
V3(13913)‘2 *( 20160e%C7+ 100800.*C6* 118920 .%C5+ 52080, *C4+
1 10920.%C3+ 11284%C2+4 55.%C+ 1)
. V3(13’1ﬁ’—40*(151200*C6+ 3024 Ce¥C5+ 19520.*C4* 564073 CB* 756 kL 24
1 46 %C+ 1a) :
V3(14’14) 4.#(20100 *C?* 70‘600*C6+ 705000*C5+ 31380 .%C4+
1 . : 7200 *C34+ B852e%C2+ 4B8%C+ 1)



301

T A%EX

51

31

1

1

1

1

75

V3{14,15)=2%(302460.%C6+ 60480.%CS+ 35280.%Ca+ BEI0*C 3+ 990.*;2+«

S52e%C+ 1)

V3(14,416)=4.%(10080%T7+ 20400, #CH+ J79b9.#L5+ 20040 *C4+-

5790 e%C3+ 7024%C2%+ 43 e%C+ 1)

V3(15.15)-40320.#C7+ 141120%C6+ 141120,%C S+ E8300e%C4+

11700e%C3+ 11764%C24 56e%C+ 1o

V3{15916)=2e3{ 15120 %C5+ 1£56Ce%C4+ 5580 *C’+ 780.%C2+ 47 e%C+ 1 o)

V3{16016)=4e%{20150e%L 7+ 70560 %CH+ 70500%C5+ 29400 e%C4+-

5880 ¢%C3+ 627e%C2+ 38.%C+ le)

07 301 1= 24NN
11 = I-1

DO 301 Jy= 1,11
UGL{I,J)=U0(Jsl)
UL (I23)=U1(Jsl)

U2l J)=UR2(Je12

U3(1ed)=U3{Jsl)
VOL{I«J)=VO(Jel)
Vi{isJdi=vi(Jsl)
V21{1+J)=V2{Jsl)
V3(1ed)=V3{Jdel)
CONTINUE »

DO 10 I = 1.NN

DO 10 J 1NN

S{IesJ) = UOLIsJ) + VO{I,sJ)%YYY

H{IsJ) = (UI(I,3) + Vl(IoJ)*YYY)*AZ*CZ +
(U2(1,4) ¢ V7(IoJ3*YYY)*A*C +

(GAMA*GAMA*(UJ(IgJ) + V3(IgJQ*YYY)IB.C)/(Aa*CZ)

CONTINUE ; i
DO 20 I = 1NN

WRITE(6+50) (8(IsJ)eJ=1aN)s{H{IsL)sL=1sN)

FORMAT{2Xs2(2X sFBe4)s5Xe2{2XeF8e4))

~LAMBDA%B%X = 0 _
CALL EA11AD(A9sBesColDeDoeNo¥)

C{NeN) = AUTOVETORES (SAIDA)

DIN) = AUTUVALORES (SAIDA)

10 = DIMENSAO DECLARADA CAS MATRIZES
NN ‘= DIMENSAD REALMENTE UTILIZADA
W{5%N) = WORKING ARRAY

10 . =16

CALL EA11AD(HsS+AVIDsDeNNe W)’

MINUS = = 1. '

D3 51 I = 24NN

IF( D(I). LT.D(MINUS)) MINUS = I

.CONTINUE

F = D(MINUS)

D3 31 I = IoNN ,
AUTVT(1)= AV(ISMINUS)
CONTINUE

"RETURN

END :



APENDICE D:

ROTINA PARA OS ELEMENTOS DE MATRIZ (CASO cC

SUBROUTINE LCOUL2(NyX,F)

IMPLICIT REAL*8{ A-H,

COMMON/ CAMPO/EPS

D-7)

COMMON/ ERNER/ BIGK 4BIGC+BIGZ 4 ANORMA

DIMENSION X(1)
COMMON/ ENER/ BIGK 4BIGC,BIGZ

HIDROGENIO * PESGUISA DA RELEVANCIA DOS TERMOS COM INDEX.LE.5
10.01.1986

DRIVE PARA MINIMIZACAOD.

F = CO + C1l=®X + C2%Y + C3%XY + C4*%X2 + (5*%Y2 + Co6xX2*Y + CT*X¥xY2
+ C8%X3 + CI9%Y3 + CI0o#X2%Y¥2 + (C1ll*x3*Y + (C12%X*Y3
+ Cl3%X4 + Claxysd + C15%X5 + Cl6*Y5 + CLl7%¥X4xyY + [ 1B8%EX*Y4
+ C19%X3*Y2 + C20%X2%Y3
C1 = 0.0
C3 = 0.0
C4 = 0.0
€5 = 0.0
C7 = 0.¢C
C8 = 0.0
Co = D40
"Cl10 = 0.0
Cll = C.¢C
Cl2 = 0.0
Cl3 = 0.0G
Cl4 = 0.0
Cl15 = 0.0
Cl6 = 0.0
Cl7 = 0.¢G
€18 = 0.0
Cl19 = 0.0
C20 = 0.C
GO TO (5, 20430, 50, 1G, 90,100, 126G, 140,
, 160, 180, 200) 4N
200 C20 = X112) :
Cl9 = X(12)
180 C17 = X(11)
Cl18 = X{11)
160 C15 = X{10)
Cle = X{10)
140 Cl10 = X(7 )
120 Cl12 = X(38 )
Cll = X{& )
100 Cl13 = X{3 )
Cla = X{(9 )
90 Cg = X{&6 )
CT = X{5)
70 C8 = X(6)
e = Xt(15)
50 C4 = X(4)
C5 = X(4)
30 C3 = X(3)
20 C1 = X1(2)

ZERO)
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5

ce -
A

X(1)

ANORMA = 1o + 3.%C1 +3.%L2 +4.,%C3 +8.%C4 +8*%L5 + 1(G.*C6 + 10.%(C7

1 +30.%08 430 ,.%(9 424 .%C10 +364%C1l1l +36.%C12 +144.%(C134C14)

2 +840.*(C15+4C16) + 168.x(C17+C18) * 84.*%(L19+L20)

3 +C1*%( 4.%(Cl+4C2) +10*%C3 +30.%C4 +10.%C5 +36.%C6 +24.%C7
44144, %C8 +35.%CF +84.%L10 +168.%C1]1 +84.%C12 +840.%C13 +168.%(C1l4
5+5760*%C15 +960.%C16 +960.%C17 +384.%(C18+C19) +288.%L20)

6 +02%( 4.%02 +10*%(C3+4C4) +30.%(CH +24.%C6 +36.*%(C74L8) +144.%(C9
T+84.x(C10+C11) +168,*%(C12+C13) +840.%C1l4 +G60.*C15 + 576C.*C1lé6
8+4384*%C17+4950.%L18 +288.%C194384%£20) +C3%( 12.%(3 #36.%(L4+(5)

G+84.*%{CO6+CT) +168.%(L8+4CT) +28B.%L10 +384.%(C11+C1l2) +96C.*(C13+
*Cl4) +6480.%{C15+4C16) +2160.%(C1T7+C18) + 1256.*(L19+4020)) + (4|
172 %¥C4 +24.%05 +168%C6 + B84.%C7 +5840.%C8 +84.%(G +384.%(1C +

2960.*%C11 +288.*%L12 +5760.*%C13+4384.=C14 +45360.*%C15 +2160.%C1l6
3+6480.%C17 +1296.%(18 +2160.%L19 +1296.%C20) + C5%{T72.%C5 + B4, *
C6 +168B.%CT7 +B4.%(8 +8B40.%(C9 +384.%C10 +288.,%C11 +560.%{12 +

384.%C13 +5760.%C14 +2160.%C15 + 45360.%L 16 +1256.#L17 +6480.%*(18
+1296.*%(L19 +2160.%C20) + C6x{ 192.%C6 4+28B.%C7 +96(0.*L8 +334.*(9
+1296. %10 +2160.%C11 +1296.%012 +6480*%C13 +2160.%Cl4 +

50400.*%(C15 +14400*%(C16+4C17) +720C.*%(C18+C19) +5760.%C20) +L7xI
192.%C7 +384.%(C8 +960.%C9 +1296.*%{C10+C11) +2160.*%(C12+C13) )
ANDRMA = ANDRMA + C7*( 6480.*%L14 +14400.%C15 45C400C.%L1¢€ +

O @i~ O8N

1 7200+%C17 +14400.*C18 +5760.%019 +7200.%C20) + {B*( 288C.=*(8
242884 *%C9 +2160.%(C10 +64804*%C11 +12G6.xC12 +453€C.%C13 +1296.%C1l4
3+403200.%C15 +7200.*%C16 +50400.%C17 +5760.*%C18 +1440C.*C19 +

47200.%C20) +Co%{ 288B0.%C9 +2160.%C10 +1296.%(L11 +64€G.*C12 +
51296«*%C13 +45360%L14 +7200.%L15 +403200.%C16 +5760.¥C17 +50400.%
6C18 +720C.*019 + 14400.%C20) + C10*(2880.*C10 +7200.*{C11+C12) +

714400.%(C13+C14) +110880.*(C154C16) +47520%(C17+4C18) +3168C.*(C19
8+C20)) + Cl1*(7200.*C1l1 +5760.%C12 +504C0.*%C13 +7200.%Cl4 +
4435204 %C15 +47520.%C16 +110880.*%17 +31680*%C1E +47520.%L19 +

31680.*C20) + C12*(7200.*%(C12+C13) +50400.*%C1l4 +47520.%C1l5 +
443520.%C15 +31680.*C17 + 110880.%C18 +31680.%C19 +4752C.*C20) +
Cl3*( 201600.%C13 +5760.%C14 +3991680.*L15 + 31680.%C16 +

443520.%C17 +31680.%C1l8 +110880.%C19 +47520.*%C2G)+ C14%{201600.%
Cl4 +31680.*C15 +3991680.%C16 +31680%C17 +443520.*C18 +47520,.%
C19 + 110880.%T20) +C15%( 21772800.*%C15 +1728CC*C1le +4354560.%

oMW W e %[O

Cl7 +207360.%C18 +967680.*%C19 +362880.%L20) + C1l6*{21772800.%C16
T7+207360%C17 +4354560.%C18 +362880.%¥C19 +967680.%L2C) +C17*{
8 483840.%C17 +172800.*%C18 +362880.%C19 +207360.%£20)

ANDRMA = ANDRMA + C18%*( 483840.%C18 +20736C.*C1G +362880.%C20) +
1 C19*(103680 ,*%C19 +172800.%C20) + 103680.%C20%C2¢C

BIGK = 045 + (C14C2)/2.0 —(C6 +C7 +3.%C8 +3.*%CG +4.*L10 +6.%(C1l1l+
Cl2) +24.%(C13+4C14) +180,.,*(L15 +C1l6) +36.*(C17+C18) +18.%(C19+
C20) ) + C1*( C1 +4C3 +45+%C4 -L5 +2.%C6 +12.%08 = 6.%C9 +2.xL10

+6.%C12 ) + 12.%C13 —( 36.%L14 +240.%C15 4240.%C16 +48.*(C17+(18)
+24.*%(C19+020) ) + C2*%( C2 403 =C4& 45,%(5 +2.%L7 —6.%CE +12.%(9
=(2.%C10 +5.%C1l1 +36.%C13) +12.%C14 —(240.% (L1540 16) +48.%(L17+

C18) +24.%(C19+4C20) )) + C33%( 2.%(C3+4C4+4C5) +1C.*(L6+4CT) +24.%(
Cl10+C11+4C1l2) —-(48.*(C13+C1l4) +600.%(C15+C16)) +24.%(C17+4+C18) +
48.*%(C194C20)) + Ca*( 12.%C4 -4.%(5 +12.%C6 —-2.%C7 +108.%(C8 -

O~ OIS WIN

18.%C9 +48.%C1l]l -24.%C12 +480,%C13 -96.%C14 +1800.%C15 -6C0.%*C16
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+120.%C17 -168.%C18 =24.%C19 —-T72.%C20) +C5*%(12.%C5 ~2.%C6 +12.%
C7 -18.%(8 +108+%C9 -24.%C1ll +48.%C12 -96.%C13 +45C.*C14 -600.%*
Cl5 +1800e%Cl6 ~168.%C1l7 +120.%C18 ~=72,%L19 ~24.%C20) + L6*(

26 .%(CO64CT) +4B.*C8 =24.%C9 +12C*C10 +216.%C1l]l +48.%(12 +120.%
Ci3 =216+%C14 -T720.%C15 -1920.%C1l6 +960.%C17 —48.%C18 +528.%(19
+288.%C20) + CT*(24.%(C7-C8) +48.%(C9+4C1ll) +12C.*C10 +216.*({12~

Cl3) 4+120e%C1l4 -1920%C15 -720.%C16 —-48.%C17 +G60.*C18 +288.%C19
+528.%C20) + C8*(360.%C8 -T2.%¥C9 —24.*%C10 +360.%*C11 -144.%C12 +
4680.%C13 -360.%L14 +30240.%C15 +2160.*%(-C16 +C17) -864.*%Cl8 -

OV N 0 & WIN e 3

432.%C20) :
BIGK = BIGK + (9*( 360.%[9 =24.%C1Ll ~144.%C1l1 +360.%(C12-013)

+46804*Cl4 =2160.%C15 +30240.%C16 —864.%C'17 +2160.%C18-432.%C19)

+ ClO%(28B.%C10 +528.%(L114C12)-460.*%{C134C14) —-6480.%(C15+(16)
+ 2160e%(C1L7+C18) +2592.%(C19+C20)) + C1l1*(720.%C1l1 +2160.%C13
-1008.%Cl4 +10080.%(C15 =7920.%C16 +9360.%C17 -1152.%C18 +3600.%

Cl9 +1152.%C20) + C12*%{(720.*%C1l2 ~1008.%L13 +21€0.%{14 ~7920.%
Cl5 +10080.%Cls —-1152.*%C17 +9360.*C18 +1152.*%C19 +3600.%C20) +
Cl3%(20160e*C13 —=1728e%C14 +342720.%C15 -10080.%C16 +20160.%L17

-(5472.%C18 +720.*%C15 +3600.%C20)) + C14*%(2016C.*C14-10C80.*C15
+342720.%C16 =5472.%C17T + 20160.*%L18 ~3600.%C1S —720.*%C20) +
Cl5%(1814400.%C15 =57600.%C16 +161280.*%L17 -40320.*%C18 -20160.%*

C19 -34560.%L20) +C16%(1814400.%C16 ~-40320.%C 17 +161280,.%C18
-34560+%C19 -20160.%C20) + C1l7*(4C320.%L17 -11520.%C18 +23040.%*
Cl9 +2880.*C20) + C18%(40320.%C18 +2880.%C19 +23040.*C20) '

W N e 3 O O~ D W N

+C19%( 8640.%C19 +11520.%C20) +8640.%C2C%C20

BIGC = ={le + 2.%(C1 + C2 + C3) +4.%(C4 + C5 + Co6 + CU7) +12.*((C8

+C9) + 8.%C10 +12.*%(CI1 +C12) +48.%{C13 +C14) + 24C.%*(C1i5 +C16)
+48.%(C17 +C18) +24.%((C19 +C20)) -C1*(2.%({C1l +02+2.%C3 +6.%L4 +
2%(5 +6.%06 +4.%LT) +48.%(C8 +C11 +C14) +12.%CS +24.%(C10 +C12)

+240.%(C13 +C16 +C17) +1440.*C15 +96.*%{C1I8 +C15) +72.*%C20)
“C2%{24%(02 42.%C3 +2.%04 +6.%C5 + 4.%C6 + 6, *%CT7 + 6.,%CE) +
48.%{C9 4012 4+C13) +24.%(L10 4+C11) +240.%(Cl4 +({15 +L18) +

1440.%C16 +96.%(C17 +C20) +72.*%C135) -C3%(4.*%C3 +12.%{C4 +(5)
+24.%(C6 +C7) +4B.*%(C8 +C9) +72.%C10 +96.%(C1l1 +C12) +240.%(C13
+C14) +1440.%(C15 +C16) +480.%(C17 +C1l8) +288.*{(C19 +C2C))

~C4%*(24.*%(C4q +07 +C9) +8.*(5 +48.%(6 +240.*%((L 8 +C11) +96.%((10
+C14) +72.%¥C1l2 + 1440.%(C13 +C17) +10080.%C15 +480.*(C1& +C19)
+288.%(C18 +C20)) =C5%(24.%(C5 +C6 +C8) +48.*%C7 +240.%{(9 +C12)

+96.%(C10 +C13) +72.%C11 +1440.%{C14 +C18) +480.%(C15 +C20) +
10080.%C16 +288.%(C17 +019)) ~C6*(48.%C6 +T72.*%LT +240.%({8 +96.*(9
+288.%({C10 +C12) +480.%(C1l1 +C14) +1440.*(C13 +C18 +C19) +

10080.%C15 +2880.%(C16 +C17) +1152.%C20) -CT*(48.%L7 +96. %8 +
240.%C9 +288.%(C10 +C11) +480.%(C12 +C13) +1440.%(Cl4 +C17 +C20)
+2880.%(C15 +C18) +10080.%C16 +1152.%C19) —CB8*(720.*L8 +72.*(9

WO o O D WIS = 30 @ J O U BN

+480.%C10 +1440.%(C11 +C16) +288.%(C12 +C14) +1C08G.*{C13 +C17))
BIGC = BIGC ~-C8*{80640.%C15 +1152.%L18 +2880.,%C19 +1440.*(20)
=C9%{ 720.%CI +480.%C10 +28B8.%{C11+C13) +1440.%(C12+4C15) +

10080, *{C14+C18) +80640.%C16 +1157.*%C17 +1440.%C19 +288G. *C20])
—ClO*(576.%C10 +1440.%(C11+C12) +2880.%{C13+C14) + 2016C, *{C15+
Cl6) +8640.*(L17+C18) +5760.%(C19+020)) - C1l1*(1440.*(C11+C1l4)+

1152.%C12 +10080.%C13 +80640.*%C15 +8640.*(C16+C13) +20160.*(17
+5760.%(C18+4L20)) = C1l2%(1440.%(C12+4C13) +1008C.*C1l4 +8640.%(C15
+C20) +80640.%C16 +5760.*%(C174C19) +20160.*%C18) ~C13*( 40320.%

@~ O W D W N

Cl3 + 1152.%C1l4 +725760.%C15 +5760.*%(C16+C1l8) +80640.*C1T7 +
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20160.%C19 +8640.%C20) - C14*(40320.%C14 +5760.%(C154C17) +
725760 «%C15 +80640.%(18 +8640.%C1G +20160.%C2C) =C15%(3£28800.%
Cl5 + 28800.%C16 + 725760.%C17 +34560.%Clg +161280.%C19 +60480.%

C20) —C16*(3628800+%C16 +34560.%C 17 +725760.%C18 +£0480.%(L19 +
16128p%C22) —-C17%(B0640.*C1l7 +28800.%C18 +6048C.*(L19 +34560, %
C20) -Ci8*(8D0640.%C18 +34560.%C19 +60480,*C20) ~C19*(1728Q.*L19

VI W N 3 0

+28800.*C20) - 17280,%C20*L20

BIGZ = 2. + 10.%(C1l + C2) + 24.%C3 + 36.%(C4 + C5) + B84.%*(L6 + C7

) + 168.%({(8 + C9) + 288.*%C10 + 384 .*%{C11 + C12) + 960.%(C1l3 +
Clé) + 548D ,.%(C15 + Cle)l+2160.*{C17 + C1l8)} + 1296.*(C19 + C20)+
C1#(18+%C1l 4+ 24.%C2 4+ B4.%(C34L5)+ 168.%C4 + 384.%(L6+{T) +

288.%C7 +350.%C8 + 1296.%(C10+C12)+ 2160.%(L11+C14)% 6480.%(13
+ 50400.%C15 + 14400.%(C164C17)+ 7200.*%(C18+C19)+ 5760.%L20)
+02%{18.%C2+ 84 «¥[C3+4L4) + 168.%C5 + 288.%C6 + 384.%(CT7+4C8) +

960+%L9 + 1296.%(C10+C11) + 2160.*%(C12+4C13) + 6480.%(1l4 +
14400.%({C15+4C18) + 50400.%C16 + 7200.*(L174C2C) + 5760.%
C19) + £3*%(144.%C3 + 384.%(L4+L5) + 12g6.%(C6+CT) + 216C.

#¥(C8+4C9) + 5760 «*%C1lo + 7200.%(C11+4C12) + 1440C.*(C13+C1l4)
+ 110880.%(C1l5+Cl6) + 47520.%(C174C18) + 31680.*(C19+L2C))
+ C4%(630.%C4 + 288.%(C5 + 2160.%C6 + 1296.%(L7+L9) + 6480.

#*C8 + 7200.*%(C10+4C14) + 14400.*%C11 + 5760.%C1l2 + 50400.=
Cl3 + 443520.%C15 + 47520.*(C16+C19) + 110880.%C1l7 +
31680.%({C18+4L£20)) + CS5%(480.%L5 + 1296.*%{C6+4L8) + 2160.%

C7T + 6480.%C3 + 7200.%{C10+L13) + 5760.%C11 + 1440C.*(12
+ 50400.*%Cl4 + 47520.%(C154C20) + 443520.%C16 +-31680.%(
Cl17+Clg) + 110380.%C18) + C6*(3600.*%C6 + 5760.=L7 +

WO NN S WN - #O O~NC W AW N -

144004 %C8 + 7200.%C9 + 31680.*%(C10+C12) + 4752C.*%(C11+C14))

BIGZ = BIGZ + C6%(110880.%C13 + 967680.%C15 + 362880.%*{C16+

Cl17) + 207360.%(C1g+C1l9) + 172800.%¥C20) + CT7*(3600.%C7 +

7200.%C8 + 14400.%C9 + 31680.*(C10+C11) +. 47520.%(L12+C13)+
110880.%C14 + 362880.%(C15+4C18) + 967680.%Cl6 + 207360. %1
Cl17+£20) + 172800.,%C19) + €8B*(25200.*%C8 + 5760.*C9 +

47520.*%C10 + 110880.%C11 + 31680.%(C1l2+C14) + 443520.%L13
+ 4354560.%C15 + 207360.%{C16+C20) + 96768C.%¥C17 + 172800.
#*C18 + 362880.%C19) + C9*{25200,*%C9 + 4752C.%¥C10 + 3168C.*

(C114C13) + 110880e%C1l2 + 443520.%C14 + 207360.%(C15+C19)
+ 4354560.%C16 + 172800.%C17 + 967680.%L18 + 36288C.*C20)
+C10*(8640).%C10 + 207360.*%(C11+4C12) + 362880,*(C13+C1l4) +

3144960.%(C15+4C16) + 15724B80.*%(C17+C18) + 1123200.%(C19 +
€C20))+ C11%(181440.%C11 + 172800.%C12 + 967680.%C13 +
207360.*Cl% + 5434880.%¥C15 + 1572480.*%(C16+4C19) + 31449¢0.

#C17 + 1123200.*%(C18+C20)) + C12%(181440.%C12 + 207360.%(13
+ 967680.%014 + 1572480.%C15 + 9434880.%C1l6 + 1123200.%*(C17
+C19) + 3144360 .%C18 + 1572480.%C20) + C13*{217728C.*C13 +

WO OB N a4 O DI~ O DD W N

172800.%C14 + 47174400.%C15 + 1123200.*%(C16+C18) + 9434880.
*C17 + 3144950.%C19 + 1572480.%C20) + C1l4%*(2177280.*Cl4 +
1123200.*%(C15+C17) + 47174400.%C16 + 9434880.%(18 + 1572480.%C19)

BIGZ = BIGZ + Cl4%3144960.%C20 + C15%(279417600.%C15 + 7257600.%

Cl6 + 101606400.%C17 + 8467200.%C18 + 30481920.%C1lg + 13547520.
*C20)+ C16%(279417600.%C16 + 8467200.%C17 + 101606400.%(18 +

13547520.%013 + 30481920.%C20) + Cl7%(1524096C.*C17 + 7257600,
%C18 + 13547520.%C19 + 8467200.%C20) + C18%(15240960.*C1i8 +
B846T7200.%C19 + 13547520.%C20) + C19%(42336C0.*%C19 + 7257600.%

N W

£20) + 4233600.*C20%C20

BIGZ BIGZ*EPS A
F = { A®*A%*BIGK + A=BIGC + BIGZ/(A*A))/ANORMA

RETURN

i

END
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