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Resumo

A partir do formalismo do método das coordenadas geradoras (MCGQG)
realizamos a analise de modelos, em principio multidimensionais, encontrados em fisica
molecular e nuclear. Em 1ltima instancia o que se faz é um estudo da aplicabilidade do
préoprio MCG em um problema quantico tipico e uma tentativa dev desenvolvimento desta.
Contrastam-se os resultados obtidos com simula¢Ges numéricas exatas e outros result‘ados
obtidos na literatura, onde observa-se um bom desempenho do método. E obtido um re-
lativo sucesso na escolha a priori dos parametros ‘livres’ da teoria, e apresentam-se varias

alternativas para a busca de melhores critérios para esta escolha.
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Abstract

Using the generator coordinate method (GCM) we analyze some models,
that are in principle multidimensional, and in current use in nuclear and molecular physics.
More precisely a study of the applicability of the GCM itself and an effort to develop the
refered applicability, is done. The obtained results, within those models, are compared to
exact numerical simulations and other results fopnd in the literature, and a good ma,t.ching
is achieved. Also a relative success on.choosing the 'free’ parameters of the theory, based on
physical grounds, is obtained. Some alternatives for fu_rther'developments on this purpose

are presented and discussed.
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CAPITULO 1
Introducao

1.1 Consideracoes Gerais

Tunelamento em barreiras multidimensionais é um problema extrema-
mente amplo,.presente em inumeras areas da fisica, e, o0 mais importante, possivel de ser
abordado sob pontos de vista tedricos diversos, o que contribui na compreensao mais geral
da dinamica dos problemas de muitos corpos.

E claro que é sempre possivel abordar-se esta espécie de problemas de
maneiras puramente fenomenolégicas ou numéricas, mas a0 mesmo tempo em que estas
técnicas sdo extremamente eficazes na descri¢io do problema em questo, elas pouco ou

nada contribuem para a compreensdo da fisica neles envolvida.



Por outro lado, qualquer tentativa de abordagem analitica deparar-se-
a com enormes dificuldades. Em vista disto, os resultados obtidos através de uma abor-
dagem analitica que procure explicitamente atenuar seu grau de compleXidade, abstendo-se
de aproximagées excessivamente restritivas, devem aproximar-se da solugio exata e prover
| informacdes tteis sobre a fisica do problema em questao.

Uma maneira de tentarmos di.minuir as dificuldades em torno de um
problema de muitos corpos é tentarmos restringir o nimero de graus de liberdade envolvidos,
ou seja, procurarmos os graus de liberdade relevantes para o problema em questao. Este é
basicamente o ponto de vista do Método das Coordenadas Geradoras (MCG), embasamento
formal deste trabalho.

Podemos encontrar esforcos neste sentido em métodos semi-cléssicos ba-
seados em integrais de trajetdria, a medida que estes procuram uma trajetéria tima de
tunelamento [1] (ou uma familia delas, a serem promediadas), ou em métodos pufamente
quantum-mecanicos, como canaiis acoplados [2], e seguindo a mesma linha deste, o método
do conjunto de bases [3], que identificam a sua maneira um Hamiltoniano efetivo, além é claro
de uma série de outros trabalhos que abordam esta classe de problemas. Finalmente, um
tanto fora do contexto dos trabalhos acima, citamos a abordagem de inspiracdo semi-classica
mais “direta” de Brink et al [4], onde, em dltima instancia, € feita uma particularizagao
da aproximacao de WKB num problema de dois graus de liberdade, que obtém resultados
particularmente semelhantes, em determinados limites, aos aqui obtidos .

Destacamos finalmente que a identificagio efetuada pelo MCG dos graus

de liberdade relevantes pode ser feita, a principio, tendo-se em vista aspectos do problema



‘em questao que se considerem mais importantes (como no caso, o tunelamento), e portanto

a solugao a obter-se pode priorizar o referido aspecto.

1.2 Consideracoes Particulares

Especificamente trataremos problemas definidos por uma hipersuperficie
de energia formada pelo acoplamento de graus de liberdade adicionais a um grau de liberdade
dito de reagdo. Este grau de liberdade encontra-se sob a acio de um potencial tipico de dis-
sociagao, estando portanto a este associada uma coordenada identificada como de ”reagéb”.
Formalmente, portanto, este é um problema de carater Iﬁultidimensional, € nao propriamente
um problema de muitos corpos?.

Supondo-se que exista uma transformacao canonica na qual seja possivel
obterem-se novos graus de liberdade tais que o correspondente ao grau de liberdade de reagao
original esta desacoplado dos demais, estando nele contidas todas as informagoes relevantes
a dissociagao, estaremos supondo entao a existéncia de um grau de liberdade de reagao
efetivo, que define um subespaco efetivo?®, sendo exatamente este grau de liberdade que o
MCG procurara identificar no problema em questao. Esta identificagdo se materializara sob
a forma de um Hamiltoniano efetivo, que claramente deve depender do acoplamento entre
os graus de liberdade originais. Talvez seja oportuno estendermos este raciocinio um pouco

além das transformacées candnicas usuais, visto que nao necessariamente estarao associados

10 que, obviamente, nao impede que o que serd apresentado aqui seja usado em problemas de muitos
COrpos usuais.
2Que seria identificado como um subespaco colefivo em um problema de muitos corpos.



a este subespago efetivo operadores canénicos de posicao e momento que sejam diagonais,
ou que tenham uma relagio mais direta, com respeito aos respectivos graus de liberdade
originais.

Com este quadro em mente, é razoavel esperar que o Hamiltoniano efetivo
possua uma forma analitica semelhante ao Hamiltoniano de reagio original, visto que o
carater efetivo identificado pode ser visto como uma incorporagao, pelo Hamiltoniano de
reagao, dos efeitos do acoplamento aos graus de liberdade adicionais®.

Portanto, como ja dissemos, o grau de liberdade que estaremos identifi-
cando sera exatamente o grau de liberdade efetivo de reagdo, onde estdo contidas todas as
informacées da dissociagao, de uma maneira intuitivamente analoga a uma transformacao
candnica que separa, num problema bidimensional por exemplo, as coordenadas de centro
de massa e de distancia relativa, e as grandezas que dependem apenas de uma e de outra,
respectivamente.

Sendo assim, considerando que Hamiltonianos unidimensionais razoaveis
podem ser facilmente tratados, vemos que se realmente pudermos obter um Hamiltoniano
efetivo qué descreva bem o problema (ou seja, se identificarmos bem o subespago efetivo, como
ficara mais claro adiante) estaremos, no minimo com respeito aos aspectos que priorizarmos
no problema (no caso o tunelamento), resolvendo o probléma de uma maneira analitica
muito préxima da exata. De fato, a dnica ndo analiticidade possivel advém da escolha deste

subespaco efetivo, que pode nio ser correta. Com efeito, visto que o formalismo do MCG ja

estd totalmente firmado e desenvolvido, pode ser dito que este trabalho em ultima instancia

3Isto, é claro, para valores de acoplamento razoaveis que nao descaracterizem a hipersuperficie de energia
original.



se propoe a testar a aplicabilidade do MCG, ou seja, verificar se é possivel identificarmos
o subespaco efetivo de maneira correta, a priori, preferencialmente. Além disto, é claro,
ressalta-se a intencdo de, a partir do que serd tratado especificamente aqui, procurarmos
definir uma linha de agao geral para a abordagem de problemas multidimensionais via MCG.

Problemas de dissociagdo molecular sdo muito comumente descritos por
Hamiltonianos cbmo o que sera apresentado no capitulo 2, muitas vezes obtidos através
de métodos ab initio. A interpretagio fisica é muito simples nestes casos, simplesmente o
grau de liberdade de dissociacao esta associado ao dtomo (ou parte da molécula) capaz de
dissociar-se, sendo claro que este grau de liberdade deve estar acoplado 4s demais vibracoes
de toda a estrutura molecular. O Hamiltoniano por nés apresentado é particularmente til
em casos onde um dtomo leve se dissocia de uma estrutura molecular estavel. Uma discussao
de proposito semelhante, mais detalhada, porém voltada & isomerizagao é encontrada em [5].

Também encontram-se na literatura descri¢oes de fissdo espontanea, como
por exemplo do ***U, onde o uso de Hamiltonianos do tipo 2.1 é razoével. Para tanto,
supbe-se o acoplamento de diferentes vibrages superficiais, dentro de uma descrigao sob a
fenomenologia do modelo da gota liquida. A adaptacdo nao é direta como no caso molecular.

Um bom exemplo disto pode ser visto na referéncia [4] e referéncias 14 citadas.



CAPITULO 2

Descricao de um Problema Tipico

Introduzamos entao um Hamiltoniano largamente utilizado em fisica mo-
lecular, na descri¢do de fenémenos de dissociagio, e também na modelagem de alguns exem-

plos de fissao nuclear!.

H(s,qi) = Hre(s) + > Hose(qi) — Y _cii s (2.1)
i=1 =1
com
P 2
= = 2.2
Hye(s) T V(s) (2.2)
1 1
V(S) = 5(108 - §b033 (23)
(]
1 p’i2 1 2 2
fae(@) = 57— + smiwld] 2.4
Hosc(qi) 2mi + 2m2wz qz ( )

!Ver Introdug¢io, Consideragoes Particulares.



O potencial V (s) presente em H,. representa os primeiros termos de uma

expansao em série de potenciais unidimensionais com forma geral semelhante & da figura 2.1:

energia
potencial

coordenada

Fig 2.1 Forma tipica de um potencial de dissociacao

ficando evidenciada uma barreira de altura V,, sendo possivel verificar que as informacoes
relevantes ao tunelamento estdo contidas principalmente na prépria barreira e na regido
anterior a esta (o poco), de maneira a forma do potencial na regido posterior & barreira nao
ser relevante (ou seja, os primeiros termos de uma expansao em série de Taylor do potencial

sao os mais importantes). Portanto, a aproximacao de nosso potencial de reagao tem a forma:

Fig 2.2 Forma do potencial de dissociagao utilizado
neste trabalho, com termos de até terceira ordem



Por ser esta pratica quase onipresente na literatura nos é conveniente
também adota-la, para efeitos de comparacdo, ainda considerando-se que nossos resultados
serao contrastados com resultados numéricos exatos obtidos também com este critério. Porém
destacamos que, neste sentido, o MCG possui uma 6tima aplicabilidade, isto é, nao seriam
encontradas maiores dificuldades para efetuarem-se os calculos necessarios correspondentes
a abordagem de potenciais mais realistas, ou seja, que ;tendam a zero no infinito (portanto
de forma analitica um pouco mais cpmplicada, nao apenas um polinémio simples), como o
mostrado na figura 2.2.

Graus de liberdade secundarios, como por exemplo efeitos de vibragao
de estrutura molecular e efeitos de temperatura, sao descritos pelo acoplamento ao conjunto
de osciladores harmoénicos, eq. 2.4, que identificaremos como banho de osciladores. Na
linguagem do Método das Coordenadas Geradoras, estes sao chamados graus de liberdade

intrinsecos.

energia

potencial

coordenada

¥ ig 2.3 Superficie de energia usual para acoplamento a apenas
um oscilador '

E possivel, sem nescessariamente perder-se a generalidade, restringir-se a



um o numero destes graus de liberdade, obtendo-se uma superficie de energia como mostra
a figura 2.3. Esta restri¢do, que a principio talvez pareca excessiva, pode ser amplamente
justificada, como segue:

Primeiramente, mesmo este modelo simplificado ainda possui significagio
fenomenoldgica, isto é, é capaz de descrever razoavelmente bem certos sistemas fisicos em
particular?, sendo, de qualquer forma, um problema fisico ainda néo resolvido de maneira
analitica direta, o que ja constitue motivagao suficiente para aborda-lo.

Em seguncio lugar, certas distribuigGes de oscila,dores nos gra,us‘ de liber-
dade intrinsecos (entenda-se distribui¢bes de frequéncias) sempre poderao ser bem descritas
por um tnico oscilador efetivo®.

Finalmente, no tocante ao MCG em particular, a generalizacdo para n
graus de liberdade é factivel em muitos casos. Ademais, e talvez o mais importante, as pre-
visOes obtidas nesta particularizagao contribuem enormemente na compreensao da natureza
dos efeitos causados pelo acoplamento. E, como ja ressaltado na introdugao, este trabalho
se preocupa em verificar e desenvolver a aplicabilidade do MCG, e portanto uma analise
mais detalhada desta que podemos chamar uma primeira aproximagao de um problema
multidimensional mostra-se extremamente importante para o referido desenvolvimento da

aplicabilidade do método das coordenadas geradoras.

2Brink et al [4] utilizam este modelo para analise da fissio do Uranio 234
3Em outras palavras, sempre haverd uma transformacao de coordenadas capaz de transferir o acoplamento
para apenas um oscilador, sem que aparegam termos que acoplem os momentos canonicamente conjugades.



"CAPITULO 3

Método das Coordenadas Geradoras

O Método das Coordenadas Geradoras (MCG) em sua forma original foi
introduzido por Griffin, Hill e Wheeler [6] com o objetivo de reduzir drasticamente o nimero
de graus de liberdade de um problema fisico. Aqui nos prenderemos a desenvolvimentos do
MCG no seqtido de analisar. a dinamica de graus de liberdade coletivos [7][8][9].

Da maneira como foi introduzido, 0 MCG propoe um ansatz da forma:

19) = [ g(@)la)da (3.1)

Onde a tnica incégnita da equacio acima é a fungao peso g{a), também
chamada fungdo geradora. Os estados |a), estados geradores, formam uma base escolhida
de acordo a argumentos intuitivos, devendo conter os estados coletivos relevantes para a
dinamica do problema.

As coordenadas geradoras prépriamente ditas sao os rétulos {a} dos bem
“definidos estados geradores, fungio dos graus de liberdade originais do problema. O rétulo

10
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a desempenha agora o papel de uma tnica nova ‘coordenada’, que restringe a apenas um o
numero de graus de liberdade do problema. O mesmo poderia ter sido feito para um nimero
maior de coordenadas geradoras, tendo-se entdo n rétulos e n coordenadas geradoras 1. Além

disto, lembramos que o estado gerado por um ansatz da forma[6]:
10) = / 9()S(A, B,C, D...; ) |a)da - (32)

com os A, B, ... correspondendo ao conjunto de operadores definidos no eépago de Hilbert
do problema, é a solugdo analitica do problema para uma escolha adequada da funcao S dos
operadores {A}, e da coordenada geradora. A equacao 3.2 reduz-se a equagao 3.1 se fizermos
S=1% . Pode-se dizer entao, a principio, que o MCG é claramente uma aproximacao limitada
pela validade da escolha de S=1. Porém, basta observarmos que uma famflia. de estados
geradores é definida por um operador 6(z1,z2,...z,, @) agindo num estado de referéﬁcia e
aplicagdo do operador S(A, B, ..;a) presente na equagao 3.2 simplesniente mudara a pre-
scri¢ao da construgdo dos estados geradores. Portanto a equa.g&o 3.1 se torna, para todos os

propositos, exata. Poderia-se entdo contra-argumentar que o resultado da operagao:

S(X1, X2,y Xuj @) |@) (3.3)

nao é nescessariamente um estado bem descrito por um nico parametro, ou que estes estados
nao definam bem um subespaco fechado do espago de Hilbert. Quanto ao subespago gerado

por estes estados, varios resultados que justificam o seu uso podem ser encontrados na

IClaro que se n for igual ao nimero de graus de liberdade originais ndo estaremos fazendo restricao
alguma quanto a dimensionalidade do problema, e poderiamos, a principio resolver o problema exatamente
de maneira direta.

2Existem outras escolhas razodveis a serem feitas. [6]
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literatura [7][8][10].

Obviamente que a escolha correta do estado gerador torna-se entio um
problema tdo complicado quanto a solugédo usual do problema, porém esperamos que seja
possivel identificar intuitivamente um estado coletivo que se aproxime bastante do estado
correpondente a solugao completamente analitica do problema.

Tomando entdo a eq. 3.1 como ponto de partida, lembramos que a fungao

g(a) pode ser determinada por meio de um principio variacional:

(WIHW)\ _
5( ) )“0 (34)

E a variagdo com respeito a g(a) leva a equagio integral de Griffin-Hill-Wheeler:

/ " {alH|o') ~ Ela]a’)}g(a)de! = 0 (3.5)

Pode-se mostrar [7][8] que ao ansatz de GHW é sempre possivel relacionar
um projetor no espago de Hilbert de muitos corpos, e portanto estamos, com o formalismo
de Coordenadas Geradoras, restringindo nosso problema ao subespago definido por este pro-
jetor, o subespaco efetivo. Assim, identificaremos como Hamiltoniano efetivo do problema a
projecao do Hamiltoniano de muitos corpos neste subespaco. A discussao feita a seguir pode
ser encontrada em mais detalhes nas referéncias [7][8][9][10].

O referido projetor é obtido a partir da diagonalizacdo do overlap kernel

ala’) de acordo a seguinte prescrigao {7]:
g

+00
/ (a]oYug(a')da' = 2x Agur(a) (3.6)

—0C
onde ui(a) e A sido respectivamente suas autofun¢des e autovalores. Define-se entdo a

representagao dos momentos no espagco efetivo (e com isto também as posigoes canonicamente
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conjugadas):

ur(a)|e)

1 )| .
k) = —= / da A N) 3.7
vr NOYD) 39
e o Hamiltoniano efetivo é entdo identificado como a projecio da Hamiltoniano total no

espaco efetivo S,
H. = $tHS (338)
dada pelo projetor S:
$= / dk|k) (K| (3.9)

O Hamiltoniano efetivo também pode ser escrito como fungao dos opera-

dores coletivos de momento e posigao.
A | o o A
He=5{3 5 P PTHT(Q) :}51 (3.10)
m=0

onde:

: PPH™(Q) := {P,{P..{P,H™(Q)}}} m vezes

onde:
H™(2) =‘/ df(—::!)m (m + g. H l:z: - -g-) (3.11)
H™(z) = /df(_yfﬂm (a, + g.@, Q. 14, Q]...]llx - g) (3.12)

m comutadores

e {P,Q} sao operadores canonicos coletivos tais que:

Plk) = k|k) (3.13)
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Q |k) = —id/k |k) (3.14) |

Qle) = z|e) (3.15)

Definimos entéo a representagao das posigbes canonicamente conjugadas

.aos momentos efetivos como a transformada de Fourier:
2)= —= [ dkexpikelk) 3.16)
r) = —— expikz . .
27'!' -0 P ( _

Tomando-se uma expansao até 22 ordem nos momentos efetivos tem-se:

He = i{ﬁ,{ﬁ,m}} + Vis (Q) (3.17)

Um potencial e uma massa efetiva ficam assim bem definidos,

Ver = HO(Q) (3.18)
1 2/ A
T H®(Q) (3.19)

Finalmente entao podemos obter uma expressio para as quantidades co-

letivas diretamente em fungao das coordenadas geradoras rotuladas por {a}.

R

—d)

zkoa: ar 1 /dada'uko(gﬂ—) CYIHIa i(
k

2
m! dk™ 27

(m)m 0 ———
H™(z) = /dk N

(3.20)

N

k=0



"CAPITULO 4

Aplicagcao do Formalismo ao Problema

Proposto

4.1 Escolha das Coordenadas Geradoras

Abordemos entao o problema proposto no capitulo 2 a partir do ponto
de vista do MCG, valendo-nos do que foi exposto no capitulo anterior, efetivando o calculo
do Hamiltoniano efetivo.

Conforme o ja exposto, o primeiro passo para o calculo do Hamiltoniano
efetivo é a escolha das coordenadas geradoras. Esta escolha deve ser feita a partir de conside-
ragoes fl;sicas intuitivas sobre o problema, e, como ja foi visto, na arbitrariedade desta escolha

reside quase todo o carater aproximativo do método.

15
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Para guiar-nos na escolha dos estados geradores basearemo-nos em crité-
rios variacionais, a seguir:
Supondo-se como estado variacional para nosso problema genérico um

estado da forma:

[, 8) = [¥)®I8) (4.1)

sendo |¢) um estado variacional ainda nao especificado associado ao grau de liberdade {s}
de reagdo, vinculado de alguma maneira a |3), um estado coerente! de frequéncia associada
w,, referente ao grau de liberdade intrinseco. A escolha do estado coerente como solugao
para o grau de liberdade do banho de osciladores ja seria, por si sd, bastante razoavel[4],
afinal podemos ver que os termos do Hamiltoniano, eqs. 2.1 e 2.4:

3keq® —csq ; ko = mw

Ll &)

podem ser rearranjados se completarmos os quadrados:

1 s, le*,
ahela— 1) —35°

()
e portanto, em certos limites® pode-se considerar uma fungao de onda de oscilador deslocado,
um estado coerente, como uma boa solugio para o grau de liberdade intrinseco do problema.
Brink et al [4] discutem os limites de validade desta suposi¢do e constréem uma solugao
geral do problema a partir de um estado coerente cuja magnitude (em outras palavras, quao
deslocado é o oscilador harmonico) é fungio da coordenada de reagao.
Seguindo-se na abordagem variacional do problema, minimizar-se-ia o es-

tado tentativa em relagio ao parametros convenientes, sendo um destes parametros a prépria

1Ver apéndice A.
2Se for razoavel a aproximagio que s nao se afasta muito de seu valor médio.
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magnitude § de nosso estado coerente, como também a frequéncia associada a este. Emer-

giriam destes calculos relagdes que vinculariam § aos outros pardmetros relevantes do pro-

blema.

Com isto em mente, calculemos entéo o valor esperado:

(o, B|Hla, B) = (o, B|Hyre(s) + Hosc(g) — csqle, B) (4.2)
com |a,f8) = |a)®|B) e |a) sendo um estado coerente de frequéncia associada €,

associado ao grau de liberdade de reagio, para diretamente obtermos:

(@, B|Hla, B) = k() + huoy B = S(o" + a)(B" + ) (4.3)

h(a) = (o, B|H;c(s)]a, B)

h(a) = (a|He(s)l) © (B]8)

h(@) = (a|Hre(s)|e) (4.4)

onde ¢; = ﬁ— ew;, = /2=, Os indices s e q relacionam as massas e as frequéncias
mamg§lwg 8

(definidas pela curvatura no fundo do pogo) respectivamente aos graus de liberdade {s} de
reagdo e {¢} do banho de oscilador.
Minimizemos agora este bracket em relagao a 3 e 3, o que nos leva as

relagoes:

hw,f* —ci(a+a*) =0 - (4.5)

hw,B —ci(a+ ™) =0 (4.6)
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que implicam em f3 ser real, e, assumindo-se o também real obtem-se a relagao de vinculo:

B=-La (4.7)

hw,

Portanto nosso estado original |a)®|3) pode ser escrito como:

la, B) = |, B(r))

|, B()) = o) (4.8)

onde, por este ser um estado a principio descrito por dois parimetros, adotaremos a notagio
de round ket | ), normalmente adotada para estados coletivos.

Se ainda minimizarmos o estado variacional |a) com relagdo ao préprio
rétulo o terfamos com certeza uma boa aproximagéao para o estado fﬁndamental do problema,
principalmente para pequenos acoplamentos. Portanto, construir uma solugao geral para o
problema a partir de toda esta familia de estados, que forma uma base supercompleta [11],
parece ser uma boa prescricao para a construgao dos estados geradores, principalmente se
levarmos em conta que este conjunto de estados geradores possue uma fungdo de superposi¢do
gaussianal[7][8], o que facilita razoavelmente a execugéo dos cilculos apresentados no capitulo
anterior, que serao levados a termo na préxima sec¢ido. Lembramos que até este ponto nada
mais fizemos que escolher o subespago onde sera construida a solugdo do problema, e nao

fizemos nenhuma suposi¢ao sobre a forma funcional da mesma.
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4.2 Aplicacao do Formalismo

Tendo em vista o ja exposto, é possivel efetuar-se os calculos para a
obtencdo do Hamiltoniano efetivo, utilizando-se a eq. 3.20, seguindo-se a escolha feita na
secao anterior para as coordenadas geradoras. Sumarizemos entao os resultados obtidos:

Nosso conjunto de estados geradores apresenta uma funcio de super-

posi¢do gaussiana da forma?:

(ole!) = ezp [~ 5 (1 +2)(a — o] (49)

2
e o
c_(h%)

que deve ser diagonalizado®?, de acordo com a eq. 3.5:

onde

+00
/ (a]a)ur(a')da' = 2r Aui(a)

—00

para obtermos as autofuncoes:

up(a) = e* (4.10)
e os autovalores:
s 1 k2
— _—_ : 4.11
27 Ak 11z exp | 2(1+E)] (4.11)

3Ver apéndice A.
4 Através de transformadas de Fourier:

/f(a _ al)eika'dal — eika/f(a _ al)eik(a'_a)d(al _ a) — eika f(k)



a partir dos quais construimos os estados |k), definidos na eq. 3.6:

u(a)]@)

b= 75 [

que, em 3.9, definem o projetor [ dk|k)(k|.

20

A partir da equagdo 3.20 e da expansio para o Hamiltoniano efetivo

podemos entao obter finalmente a massa e o potencial efetivo, visto que o termo de primeira

ordem e os termos correspondentes a m > 3 anulam-se exatamente, sendo que para a massa

efetiva obtem-se:

e uma quantidade s¢f

afim de adimensionalizarmos nosso Hamiltoniano segundo a prescrigao

T =542 p=

(4.12)

(4.13)

(4.14)

(4.15)
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e obtermos finalmente:

2
1 1 1s. 1 3 Ses We 1 B
e G = M Rk s ey

aoko aoko ko

sz’ | (4.16)

onde z, = 2 € o ponto de maximo da barreira ndo perturbada.

Portanto, formalmente, nossa inten¢io inicial de reduzir o mimero de
graus de liberdade acessiveis ao sistema identificando um grau de liberdade efetivo ja foi
praticamente alcangada, aﬁnal. obtivemos um Hamiltoniano efetivo unidimensional, no qual

podemos verificar diretamente que o limite
lir%Hef = H,. (4.17)
c—

é valido para qualquer valor do parametro 2, a frequéncia associada aos estados geradores,
ainda ndo fixado. A procura de critérios para a escolha deste paradmetro sera discutida com
especial aten¢do no capitulo subsequente, feita em conjunto com uma analise do Hamiltoniano

efetivo obtido.



CAPITULO 5

Anailise do Hamiltoniano Efetivo e
Consideracoes Iniciais Sobre a Escolha

do Parametro

5.1 Primeiras ObserVagE)es

No final do capitulo anterior obtivemos uma expressao analitica para o
que identificamos como o Hamiltoniano efetivo de reacdo, expresso em funcao de variaveis
dindmicas coletivas, onde supomos estarem contidas todas as informagdes relevantes ao pro-
blema de dissociagao.

Notamos ainda que, formalmente, este Hamiltoniano é a projecao do

Hamiltoniano de muitos corpos num subespago do espago de Hilbert que identificamos como

22
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subespago efetivo, e portanto o sucesso de nossa tentativa depende fortemente da identiﬁca'géo
correta deste subespaco.

Da mesma forma destacamos que o set de coordenadas geradoras forma
a base, nao ortogonal, na qual o sistema é descrito quando da efetivacdo do calculo do
Hamiltoniano efetivo, e portanto uma escolha conveniente desta base desempenha papel
fundamental no processo.

Convém notar que a escolha do conjunto de estados geradores (a base
nao ortogonal) define completamente o subespago efetivo através do overlap kernel definido
em 3.5, e portanto as propriedades deste subespago dependem unicamente desta escolha, que
foi feita e justificada genericamente no capitulo anterior. La foram apresentados argumentos
em favor do uso de um conjunto de estados coerentes, associados a uma frequéncia {2 ainda
nao fixada.

Este Hamiltoniano efetivo, conforme o apresentamos, é composto por
dois termos distintos, um potencial e uma massa efetiva, correspondentes aos termos de
ordem zero e de segunda ordem na expressao 3.20. O potencial efetivo carrega os efeitos
do acoplamento sob a forma de uma modificagdo na barreira original a ser transposta pelo
ente fisico. Na massa efetiva o que ha é uma correcdo ao termo cinético, uma estimativa
da inércia do sistema no grau de liberdade de tunelamento. Obviamente estas quantidades
dependem da intensidade do acoplamento e das magnitudes associadas aos graus de liber-
dade intrinsecos, porém o que destacamos é a dependéncia explicita na chamada frequéncia

’

geradora (), o parametro ainda nio fixado respectivo a escolha das coordenadas geradoras. E
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claro que, definindo-se este pardmetro a posterior: ter-se-4 condigdes de obter 6timos resulta-
dos numéricos, desde que a escolha de estados coerentes genéricos como estado gerador seja
ao menos razoavel, porém esta ndo é nossa inten¢do. O que procuraremos serdo argumentos
fisicos que induzam a fixagdo a priori deste parametro, de maneira a termos uma teoria

construida sem ajuste de parametros livres.

52 As Quantidadés Coletivas

Voltemos entao nossa atencao para as quantidades que obtivemos no

capitulo anterior, e discutamo-las brevemente em separado.

5.2.1 Massa Efetiva

Conforme o capitulo anterior, foi obtida uma massa efetiva com a forma:

e
My = My~ '

1+ (2)(2)

como j3 destacado fungio da frequéncia geradora {2 e da constante de acoplamento ¢, cujo

comportamento pode ser visto na figura 5.1, onde podemos observar a variagao desta quan-
tidade com c para diferentes valores de 2, percebendo-se facilmente o carater basicamente
crescente apresentado, salvo para valores préximos de ¢ = 0, na regiao onde se faga valer a

condi¢ao:
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O que pode-se notar da figura 5.1 (ou de um célculo simples de maxi-
mizagdo) é que para o valor % = 1 ¢ verificada a maior variagio da massa efetiva com o

acoplamento c. Isto é, sabemos de antem&o que se escolhermos ) = w, estaremos maxi-

 mizando os efeitos do acoplamento sobre a inércia do sistema.

(5)

Fig 5.1 Variacio da massa efetiva normalizada com a razao (fo—)2

para diferentes valores da razao % Note-se a declividade positiva

maxima para %“— = 1 e a pequena regiao a partir de '—';.-;’- > 2 onde a

massa efetiva decresce com o acoplamento.

5.2.2 Potencial Efetivo

Conforme a expressao 4.15, obtivemos um potencial efetivo com a forma:

2
1 & 1 Shwby ()
vcfz_ao(1_ )ﬁ__boxi*__ o k), (5.1)
a.k, 3 4 m? + 4 (ﬁ)

que, a exemplo da massa efetiva, é fungéo da intensidade do acoplamento c e da frequéncia

geradora ().



26

Podemos entdo perceber que no potencial efetivo surge, além de uma
corregao ao termo harmonico, um termo linear.

Quanto a corregao ao termo quadratico, é notavel o fato desta nao depen-
der da frequéncia geradora €2, de onde podemos intujr uma certa “generalidade” neste termo.
De fato, se observarmos com um pouco de atengédo nosso problema inicial e lembrarmos da
discussio feita qﬁando da escolha das coordenadas geradoras, no inicio do capitulo anterior,

vemos que ao completarmos os quadrados nos termos do Hamiltoniano:

1

Ekoqz—csq
para obtermos:

1 c

Sky(q— )

5hold — 1)

devera surgir uma corre¢ao ao termo quadratico em s:

que € exatamente o termo em discussdo. Esta exata corregio também é prevista ou discutida
por varios autores [3][4]. Efetivamente, seu efeito imediato atenua a barreira, visto que esta
depende diretamente da intensidade do termo harménico, o que consequentemente contribui
para o aumento da probabilidade de tunelamento.

Também percebemos que o termo quadratico efetivo sera negativo ou

nulo se

¢ > aok,

o que destruiria completamente a barreira efetiva. Este é um resultado razoavel, afinal um

acoplamento muito intenso, como j4 ressaltado, descaracteriza de fato a forma da superficie
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de energia original, sendo que neste caso ndo se espera de maneira alguma que o sistema se
comporte como um sistema de penetracao, ou seja, que o Hamiltoniano efetivo seja também
um Hamiltoniano tipico de problemas de dissociagao.

Jﬁ o termo de corregao linear, como a massa efetiva, depende explici-
tamente da frequéncia geradora . Recordamos primeiramente que o efeito imediato de
sua inclusdo é a alteragdo da posi¢do de minimo do potencial, porém este efeito aqui nao
é relevante, pois ndo identificamos nenhuma grandeza fisica associada ao valor absoluto da
coordenada efetiva. O que aqui é relevante é seu efeito direto sobre a forma da barreira, que
naturalmente seré diferente para diferentes valores da razio %t. Nas figuras 5.2, 5.3, 5.4 e
5.5 plotamos tridimensionalmente o potencial efetivo em fun¢io do quadrado da razao entre
o acoplamento e a constante de oscilador k,, para diferentes valores da razio %. Para facil-
itar a visualizagdo dos efeitos do acoplamento, as figuras foram construidas escolhendo-se o
intervalo de variacao da intensidade de acoplamento de maneira a razao (ﬁ)2 ocorrer entre
0 e 1.5, enquanto os maiores valores razoaveis para esta quantidade sao da ordem de 0.5.

As figuras 5.2,5.3,5.4 e 5.5, mostram claramente que, com o aumento da
razido % intensifica-se a sensibilidade do potencial efetivo ao acoplamento e, a partir de
certos valores, a barreira efetiva é completamente atenuada mesmo para acoplamentos de

intensidades modestas. Portanto, surge ji o primeiro aspecto restritivo quanto a escolha da

frequéncia geradora (2.



Ver (ev)
0.4

0.2

coordenada de reacio (A)

Fig 5.2 Variagao do potencial efetivo com a

razéo (fo—)2 para uma escolha da razéo %1 = 0.1.

Destacamos que, para esta escolha em particular, os
efeitos visualizados devem-se quase que totalmente
a corregao quadraitica ao potencial efetivo.

Ver (V)
0.4

0.2

-0.2
-0.4

0 0.5 1 0 " (&)

coordenada de reagao (A)

Fig 5.3 Variagdo do potencial efetivo com a
razdo (kL)2 para uma escolha da razao %{- = 0.5
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Ves (eV)
0.4
0.2+

-0.2
-0.4

0 05 1 0 "7 (&

coordenada de reagao (A)

Fig 5.4 Variagio do potencial efetivo com a

razéo (7“30-)2 para uma escolha da razao %1 =1

Ver (eV)
0.4
0.2+

0.2
04

0 0.5 1 0 " (&)

coordenada de reagao (A)

Fig 5.5 Variagéo do potencial efetivo com a
razéo ( F‘"’:)2 para uma escolha da razao %1 =2
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5.3 Escolha inicial de 2

O aspecto restritivo levantado na secgdo precedente pode ser justiﬁca;do
com o auxilio intuitivo do conceito de integrais de trajetéria. Tem-se, para acoplamentos
nao muito intensos, isto é, para valores pequenos da razao (é)% superficies de energia com a
forma como a mostrada ﬁa figura 5.6, onde € simples identificarmos diferentes trajetorias de
tunelamento que néo se desviem excessivamente da direcdo parametrizada pela coordenada
de reacdo (a diregdo ¢ = 0), trajetorias estas que sentiriam um potencial muito semelhante
ao potencial de reagdo original. Portanto, seria dificil esperar que um ente ffsicb, tendo
estas trajetdrias como as de principal peso estatistico, sentisse um potencial efetivo onde nao

houvesse a presencga da barreira.

grau de liberdade
coord. de reacao secunddrio

F ig 5.6 Esbogo de uma superficie de energia tipica para
valores peqnenos do acoplamento ¢

Assim, fica explicito que se escolhermos uma frequéncia geradora muito

pequena (ou seja, uma grande razio <), obteremos um potencial efetivo sem significacao
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fisica, ficando explicita a importancia da escolha correta da frequéncia geradora. Este é
exatamente o ponto a que nos referiamos em capitulos anteriores quando foi ressaltado que
se definissemos este parametro a posteriori poderiamos otimizar nossos resultados quanti-
tativos, ou seja, o que escolheriamos a posteriori seria exatamente o melhor Hamiltoniano
efetivo. Sendo assim, poderiamos acabar aqui nossa discussao, escolhendo o parametro 2 tal
que reproduzissemos o melhor quanto possivel resultados numeéricos exatos para a taxa de
transmissao, por exemplo. Porém, repetimos que procuraremos definir a frequéncia geradora
a partir de argumentos fisicos, que possam sempre defini-la a priori. Ora, isto é exatamente
o que estava sendo feito na discussao precedente, obviamente num carater meramente qual-
itativo, que apenas restringia, de maneira néo muito precisa, a regido de frequéncias a ser
escolhida. De fato, ainda nido nos é possivel encontrar um argumento extremamente claro
para a escolha deste parametro, e portanto, afim de mantermos a linha de agdo proposta,
escolheremos a frequéncia geradora a partir apenas das quantidades fisicas envolvidas, ou
seja, das frequéncias originais associadas ao problema.

Temos portanto, a principio, trés escolhas diferentes: a frequéncia do
fundo do pogo do potencial de reagao; a definida pela curvatura no topo da barreira do
potencial de reagéo; a frequéncia do grau de liberdade secundario, ou seja, a frequéncia do
banho. Porém, uma caracteristica peculiar a potenciais cibicos, como o usado aqui, € o fato
de sua curvatura ter o mesmo médulo em ambos os extremos, ou seja, a frequéncia do fundo
do pogo e a do topo da barreira sio iguais, o que nos deixa reduzidos a escolher entre dois
valores. Mas podemos analisar estas duas possiveis escolhas sob a luz da nossa discussao

qualitativa feita ha pouco, observando que a frequéncia do fundo pogo (que talvez pareca a
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principio a escolha mais razoavel) esta justamento dentro do intervalo de frequéncias que ja
descartamos, por apresentar, como mostra a figura 5.7, um comportamento nao fisico para

valores modestos do acoplamento. Sendo assim, descartamos esta possibilidade.

Ves (eV)

0.4

-0.4

0 0.5 1 0 Gy
coordenada de reagao (A)

Fig 5.7 Variagao do potencial efetivo com a
razao (f;-)2 para uma escolha da razdo & tal que
! = ws. Note-se o menor intervalo de acopla-
mento utilizado, ficando ainda assim evidente a
atenuacao excessiva da barreira.

Resta-nos, portanto, como 1iltimo parametro fisico apenas a frequéncia do banho de oscilador
bl 9 bl
para a qual nao temos restricdo aparente. Sera esta, portanto, nossa escolha inicial, e num
préximo passo comparar-se-a0 entdo os resultados assim obtidos com os encontrados em

alguns dos trabalhos j4 citados e também com resultados numéricos exatos.



CAPITULO 6

Resultados e Consideracoes Sobre o

Subespaco Efetivo

6.1 Tratamento do Hamiltoniano Unidimensional

Até aqui temos nos referido a redugao a apenas um grau de liberdade

efetivo, a partir do problema multidimensional original, como, para efeitos praticos, a solu¢ao

1

exata do problema'. Justifica-se este fato considerando-se que Hamiltonianos unidimensi-

onais razoaveis (dentre os quais o Hamiltoniano de reacao original, e, por consequeéncia,
também o Hamiltoniano efetivo), podem ser diagonalizados numa base conveniente (no caso,

de oscilador) com precisio, teoricamente, arbitraria®.

1Se a escolha do subespaco efetivo for correta.

2Basta lembrarmos que a diagonalizagio numa dada base, desde que completa e ortonormal, é completa-
mente equivalente a resolugio da equagdo de Schrédinger, e portanto nossa precisdo ¢ limitada apenas pelo
critério exclusivamente técnico referente a capacidade computacional.

33
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Muito embora a diagonalizagio resolva completamente o problema, pode-

mos nos valer da aproximacdo de WKB, que prevé uma taxa de transmissio com a forma:

T =2nw exp [— /I2 dr\/V(z)— E] (6.1)

z3

onde z ¢ adimensionalizado segundo a prescri¢ao feita em 4.16 e tanto V(z) como E estio
em unidades de hwes. x, € 2 530 0s pontos de retorno cléssicos.

Num problema como o que abordamos, podemos estar interessados basi-
camente em duas quantidades, o espectro de energia e a taxa de transmisséé, a ultima rela-
cionada diretamente a probabilidade de tunelamento. Os autovalores obtemos diretamente
da diagonalizacéo, séndo claro o interesse pratico da diferenga entre os niveis, pois mesmo
desconhecendo-se o espectro dos graus de liberdade secundarios, é possivel, conhecendo-se a
separagao entre os niveis coletivos, excitar-se justamente o grau de liberdade de tunelamento,
por este estar desacoplado dos demais. A taxa de transmissao calcularemos utilizando, na

expressao 6.1, os autovalores de energia acima citados.

6.2 Nova Discussao Sobre a Frequéncia Geradora

Obtido entdo, em capitulos anteriores, um Hamiltoniano unidimensional
efetivo, dependente do acoplamento entre os graus de liberdade originais e da frequéncia
geradora 2, podemos trata-lo utilizando o maquinario citado na seccao precedente e verifi-
carmos se nossos resultados sao consistentes, ressaltando-se que ja fizemos uma escolha inicial

para o parametro ‘livre’ ). Usamos o adjetivo “inicial” pois nada nos garante que o subespago
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efetivo seja 0 mesmo para diferentes valores de acoplamento, ou seja, para Hamiltonianos
essencialmente diferentes® .

Comparerhos entao nossos resultados, obtidos com nossa escolha inicial
para a frequéncia geradora {2, com resultados numéricos exatos gerados por Miller [1] para
a taxa de transmissdo. Primeiro, apresentamos o espectro obtido com nossa escolha inicial

para a frequéncia geradora §2:

() By 2
0.00 0.48908 1.42200
0.01 0.48820 1.41512
0.02 0.48728 1.41619
0.03 0.48634 1.41329
0.04 0.48537 1.41037
0.05 0.48436 1.40767
0.10 0.47899 1.39300
0.15 0.47308 1.37810
0.20 0.46672 1.36304
0.25 0.45997 1.34782
0.30 0.45290 1.33118
0.35 0.44500 1.31534
0.40 0.43816 1.29934
0.45 0.43017 1.28309

Tab 6.1 Autovalores do primeiro e segundo estados ligados, respec-
tivamente E; e E;, para diferentes valores do acoplamento ¢, expresso

pela razao (f:)z, em unidades de fiw,y, obtidos fazendo-se Q = wq.

onde utilizamos, para os parametros envolvidos, os seguintes valores numeéricos, tipicos de

problemas de dissociagao[l1]:

w, = 5,67x10'3s71; w, = 1,915x10s71;

3De fato, é claro que em tultima instancia o subespago efetivo depende do acoplamento, porém inicialmente
esperamos que esta dependéncia seja suave, e que possamos utilizar o subespago efetivo das regides vizinhas
de ¢ = 0, para descrever todo o intervalo de intensidades de acoplamento.
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m=1,67x10"*"kg; b, = 8,626x10'*J/m3

A partir disto, podemos comparar a taxa de transmissdo calculada para
diferentes valores do acoplamento diretamente com os resultados numéricos de Miller[1], na

figura a seguir:

MCG o )
resultado exato - - - - I .

et —
RN
T T
i

e
X
T
>

1

o
0 { 1 | 1 i | ! ]

0 005 01 015 02 025 03 035 04 045

c )2
(%)
Fi g 6.1 Resultados da taxa de transmissio obtidos para diferentes valores

do acoplamento, normalizados pelo valor da mesma para ¢ = 0, T,, em contra-
posi¢ao a um resultado numeérico exato, normalizado da mesma forma.

Da figura 6.1 podemos notar que, para valores pequenos de acoplamento?,
os resultados obtidos reproduzem os exatos, porém a medida que o acoplamento aumenta
de intensidade, tais resultados perdem sua validade. Assim, somos forcados a abandonar
nossa aproximacao e adotar, para diferentes acoplamentos, diferentes subespagos efetivos.
Portanto, se quisermos descrever um intervalo maior de intensidades de acoplamento, teremos
que procurar novamenté um argumento fisico para a escolha agora dos subespacos efetivos,

dependentes do acoplamento.

4N3o tao pequenos, afinal neste intervalo observa-se um aumento de até duas vezes da taxa de transmissao.
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Procuramos entao uma frequéncia geradora que dependa do acoplamento,

e admitiremos que esta dependéncia seja da forma:

c 2

Q=0 (k—o ) (6.2)

e que satisfaga:

Q(0) = w, (6.3)

Uma maneira de procurarmos por esta funcao € partirmos do fato que,
como partimos da frequéncia do banho para acoplamentos préximos de zero, procuraremos
definir uma frequéncia corrigida do banho, para acoplamentos diferentes de zero. Com certeza
a primeira e mais na_tural correcao que podemos supor € a que emerge da ané,lise, ja feita mais
de uma vez anteriormente, feita ao completarmos os quadrados, porém agora na va,riével q,

nos termos do Hamiltoniano original (eq. 2.1): .
~a,s® — csq
para obtermos:

-;—ao(s — aioq)2

decorrendo dai uma corre¢ao ao termo quadratico em g:

e teremos um termo de oscilador corrigido da forma:

1 ko [ ¢\?\ ,
5’“°(1‘a‘o(k—o>)q
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a partir do qual podemos supor uma frequéncia:

como frequéncia geradora do sistema, que obedece nossas suposicoes 6.2 e 6.3.

A figura 6.2 mostra que os resultados gerados sob esta nova prescrigao sdo
melhorés que os iniciais, e nao inviabilizam a boa concordancia ja anteriormente obtida na
vizinhanca de ¢ = 0, porém diferem destes muito pouco, o que nos mostra que aparentemente

nossas correcoes apontam na diregao correta, porém sao ainda insuficientes.

1.8 T ¥ | T T T T T

1.6 b MCG com ) = wy,/1 — %E *

14 L MCG com ) = w, o |
resultado exato

1.2 + i

0.8 | _

0.6 - « 3 < e B

04 | ¥ -

02 f .
0 | ! | 1 | 1 ! i

0 0.05 0.1 0.15 0.2 025 03 035 04 045
c\2
(&)
Fig 6.2 Resultados da taxa de transmissao obtidos para diferentes valores
do acoplamento, normalizados pelo valor da mesma para ¢ = 0, To, obtidos sob
duas prescrigdes diferentes para a frequéncia geradora, em contraposigao a um

resultado numérico exato, normalizado da mesma forma. Poderia-se esperar

a pequena diferenca entre estes e os resultados obtidos segundo a prescrigao

. -~ 2 -~
anterior observando-se que o coeficiente da razio -:—; na expressao 6.4 para a
o

frequéncia geradora ¢ muito pequeno (0.086).
Uma maneira de tentarmos buscar uma nova expressao para a frequéncia
geradora é analisarmos nossa primeira tentativa sob o ponto de vista do préprio MCG. Assim
fazendo, notamos que o termo de corregio que introduzimos é o termo de corregao quadratico

previsto pelo MCG no potencial efetivo. Podemos portanto, corrigir a frequéncia geradora
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introduzindo também um termo correspondente a massa efetiva. Nossa frequéncia geradora

assume entao a forma:

2 1— ak‘ <

porém, desta maneira estamos definindo uma quantidade, a frequéncia geradora, a partir de
outra, a massa efetiva, que por sua vez é fun¢do da primeira. Para contornar este problema,
utilizaremos do lado direito da equagao 6.5 a nossa escolha inicial 2 = w,, para obtermos

finalmente:
2
1— ke (g
1) = Oy — |2 E) (6.6)

A partir desta prescrigao obtem-se os seguintes autovalores para a energia

do primeiro e segundo estado ligados, como mostra a tabela 6.2 abaixo:

() B 2

0.00 0.48908 . 1.42200
0.025 0.48675 1.41452
0.050 0.48408 1.40652
0.075 0.48105 1.39802
0.100 0.47767 1.38892
0.150 0.46997 1.36894
0.200 0.46029 1.34642
0.250 0.44916 1.32112
0.300 0.43632 1.29257
0.350 0.42172 1.25965
0.400 0.40529 1.21762
0.450 0.38698 1.13500

Tab 6.2 Autovalores do primeiro e segundo estados ligados, respecti-
vamente E; e Ey, para diferentes valores do acoplamento ¢, expresso pela

razao (kL)2 , em unidades de fiw, ¢, obtidos utilizando-se a prescrigdo 6.7
o
para a frequéncia geradora.
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Onde podemos observar que os autovalores apresentam uma sensibilidade
maior com o acoplamento do que no caso anterior, lembrando que estes estao expressos em
unidades de hw,y, que por sua vez também decresce com o acoplamento® . Poderiamos entéo
supor que a taxa dq transmissao variaria agora mais lentamente com o acoplamento, porém,
de fato o que ocorre é justamente o contrario. Observando o comportamento do potencial

efetivo, na figura seguir:

0 05 1 0 " (&)

coordenada de reagao (A)

Fig 6.4 Variagao do potencial efetivo’ com a
razao (f:)2 para uma escolha da frequéncia ger-
adora {2 segundo a prescri¢io 6.6

Observa-se que a barreira atenua-se mais rapidamente com o acoplamento do que nos casos
anteriores, tanto sua altura como sua largura, o que, obviamente, favorece a taxa de trans-
missio. Também contribuem neste sentido os efeitos da massa efetiva, que agora cresce de

maneira um pouco mais moderada do que na prescri¢ao anterior, conforme mostra a figura

5Pode-se notar que os autovalores expressos nestas unidades decrescem de maneira linear, ¢ bem mais
suavemente do que o fariam em unidades usuais (principalmente nas regies de acoplamentos de intensidade
baixa a moderada). Talvez, em outras situagdes fisicas mais complicadas seja iitil fazerem-se hipteses desta
ordem
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a seguir.

1.45 T T
. Q=wy —

1.30 - Q=0 — -
Mef Q=0 -
ms

1.15 4

1.00 | L

6.00 0.15 0.30 0.45

()

F ig 6.5 Comportamento da massa efetiva para as
trés prescrigoes de frequéncia geradora apresentadas até
aqui. Com parametros da ordem dos aqui utilizados as
duas primeiras prescrigdes tornam-se, quanto a massa
efetiva, equivalentes.

Na préxima figura comparamos os resultados obtidos pelo MCG sob esta
prescri¢ao para a escolha da frequéncia geradora novamente com resultados numéricos exatos
e com os resultados obtidos pelo método de integrais de trajetorias semi-classicas de Makri
e Miller [1], que esta entre os melhores encontrados na literatura. Destaca-se que este estd
normalizado pelo valor ezato da transmissdo em ¢ = 0, o que contribui para a concordancia
de seus resultados na regido préxima de ¢ = 0. Note-se que o MCG reproduz de maneira
excelente os resultados numéricos até a regiao de acoplamentos em torno de 0.25 (o que
corresponde a um aumento da taxa de transmissdo de até 300%!), e para valores maiores

obtem resultados ainda razoaveis.
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Flg 6.6 Resultados da taxa de transmissio obtidos para diferentes valores
do acoplamento, normalizados pelo valor da mesma para ¢ = 0, T,, obtidos
segundo a prescrigao 6.7 para a frequéncia geradora, em contraposigdo aos re-
sultados obtidos através de trajetdrias semi-classicas e & um resultado numérico
exato, normalizado da mesma forma.

Ainda podem ser propostas novas corregées a frequéncia geradora afim de
melhorarmos ainda mais nossos resultados, o que é perfeitamente factivel®, porém nao muito
justificavel nos termos usados até aqui. De qualquer maneira, o resultado apresentado acima
é tao bom quanto os melhores encontrados na literatura, porém de aplicabilidade muito mais

simples do que a maioria deles.

Um pouco de atengdo basta para notarmos que uma prescricdo que diminua mais rapidamente a
frequéncia geradora melhorara ainda mais os resultados obtidos. Uma maneira nao tao artificial de fazer-se
mais esta corre¢io é substituirmos a corre¢ao na constante de oscilador, 1 — ¢2/kZ, por uma fungao que de-
cresca ainda mais ripidamente, e que tenha exatamente a quantidade 1 — ¢2/k? como a respectiva expansao
em série em primeira ordem.



CAPITULO 7

Conclusoes

7.1 Conexoes com Outros Métodos Encontrados na

Literatura

Uma discussao comparativa entre o método das coordenadas geradoras
e o basis set method é apresentada em [5], um trabalho em linhas gerais semelhante a este,
e conclue que, em relacao ao basis set, o MCG tem aplicabilidade no minimo equivalente,
apresenta resultados geralmente melhores e, além disto, geralmente depende menos de dados
obtidos ‘a posteriori > que aquele!. Um fator responsavel em grande parte por todos estes
fatores, ja levantado no trabalho citado, é que o MCG leva em conta de alguma maneira,

que tentamos definir a priori, todos os estados de oscilador do grau de liberdade intrinseco.

1 As virtudes do basis set, além dos bons resultados encontrados, residem em sua abordagem extremamente
direta e engenhosa de um problema mecanico quantico, o que explicita a fisica por tras deste, sendo portanto
uma referéncia extremamente 1til para qualquer tenatativa de abordagem de problemas de mesma natureza
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Destacamos aqui que exatamente o mesmo argumento pode ser levantado quando compara-
mos 0 MCG a métodos do tif)o de coupled channels, pois imaginamos levar em conta muito
mais canais acoplados do que usualmente se considera (1 ou 2), justamente por utilizarmos
uma base nao ortogonal na descrigao de nosso problemaz.

Ja o método de Miller [1], com o qual comparamos nossos resultados,
procura uma prescri¢do para definir uma trajetéria de tunelamento no espago bidimensional
original®, sendo que esta trajetéria depende da intensidade do acoplamento analisado, concor-
dando com nossa suposicio de o subespaco efetivo ser diferente para diferentes intensidades
de acoplamento.

Talvez porém o mais interessante seja a relagio do MCG com o método
semi-classico de Brink et al, que parte de prerrogativas a principio diferentes das aqui ad-
mitidas, constréi seu método de maneira completamente diversa a nossa, mas chega em
resultados que, em certos limites, equivalem completamente aos nossos.

Basicamente o método de Brink et al propoe (e justifica) uma aprox-
imagao do tipo WKB para um problema bidimensional, obteﬂdo explicitamente uma funcao
de onda dependente de uma integral bem definida nos parimetros do problema, mas nao
resolvivel de maneira analitica (porém facilmente resolvivel de maneira numérica e possivel
de ser resolvida de maneira simples em série).

. No trabalho de Brink et al, durante o processo de obtencao da funcao de

onda total do sistema, o problema é resolvido para valores pequenos da coordenada do grau

20u simplesmente por nossa base nio ser uma base de oscilador usual, e portanto cada elemento de nossa
base tem componentes em todo o espectro de oscilador.

3Uma possivel fonte de comparagao entre este método e o MCG é confrontarmos o potencial sentido pelo
ente fisico na trajetéria parametrizada por Miller e o potencial efetivo aqui obtido.
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de liberdade secundario, e a solugao encontrada para a coordenada de oscilador é justamente
um estado coerente, sendo que a partir desta é construida uma solugdo geral em que o
grau de liberdade secundario ¢ descrito por um estado coerente cuja magnitude depende
da coordenada de reagdo, o que remete, e de certa maneira justifica, & nossa escolha das
coordenadas geradoras.

Nos limites onde a frequéncia associada ao termo quadratico do potencial
de reagao é muito maior do que a frequéncia do banho (nos parametros aqui utilizados temos
53 =0.29 e -:132 = 0.086), Brink et al expandem sua solugao geral em poténcias de oL e
demontram que, ao truncar esta série em primeira ordem, a solugao obtida é equivalente 3
admissdo da existéncia deium potencial e uma massa efetivos bem definidos na coordenada de
reagdo. Estas quantidades sio exatamente as previstas pelo MCG quando da escolha Q = w,,
exceto o termo linear do potencial, ndo previsto por Brink. Nestes limites onde ambos os
métodos praticamente se equivalem (ndo se deve esquecer que para acoplamentos pequenos
a prescrigio 6.5 para a frequéncia geradora é muito préxima da frequéncia do banho), Brink

et al utilizam, com sucesso, seu método para descrever a fissao espontanea do 234U,

7.2 Consideracoes Finais

Analisando de uma maneira pragmatica os resultados obtidos, pode-se
dizer que obteve-se um relativo sucesso na analise do problema proposto através do método

das coordenadas geradoras, afinal foi possivel obtermos resultados que sdo ao menos tao bons
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quanto qualquer outro encontrado na literatura, a partir de um método basicamente analitico
e de razoavel facilidade em sua aplicagdo. Considerando-se nossa proposta inicial, foi-nos
possivel até certo ponto estabelecermos sempre,a priori, a partir de argumentos razoaveis, os
parametros ‘livres’ da teoria. Se nao nos foi possivel encontrar um argumento prépriamente
dito neste sentido, por outro lado conseguimos com razoavel eficicia extender os limites de
nossa escolha inicial , sendo que, de qualquer maneira, ndo utilizamos em nenhum ponto
dados obtidos a posteriori.

Este trabalho tem como extensao 6bvia a abordagem de problemas com
mais graus de liberdade, sendo que a linha geral de agdo ja esta tracada. Uma dificuldade
que podemos ja vislumbraf nestes casos sera, quanto a escolha da frequéncia geradora inicial,
como escolher entre as frequéncias dos graus de liberdade intrinsecos, principalmente se estas
diferirem muito entre si. Talvez, neste caso, deva-se recorrer aos argumentos cinematicos
encontrados em {10].

Além disto, mesmo no ambito bidimensional que abordamos ha ainda
espago para corregoes. Pode-se intuir que a escolha inicial da frequéncia geradora como sendo
igual a frequéncia do banho seja realmente exata apenas quando se verificar que a razao %3
tenda a zero, sendo que nos casos nao limites deve ser necessiria ainda uma corregao. Quanto
3 dependéncia da frequéncia geradora no acoplamento, uma proposta para uma nova corregao
ja foi feita no capitulo 6. Além disto, poden’amos, ao invés de simplesmente substituirmos o

valor () = w, no lado direito da equagao 6.6:

e a partir daf gerarmos numericamente um conjunto de frequéncias geradoras correspondente
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cada um a um valor da intensidade do acoplamento calculando, num primeiro passo, a
frequéncia geradora para um valor pequeno ¢ da razio %, utilizando-se de inicio 2 = w,
do lado direito da prépria equagao 6.6. Em seguida, calculariamos a frequéncia geradora
para uma valor 2¢ do acoplamento utilizando do lado direito de 6.6 o valor obtido para a
frequéncia geradora no passo inicial, ao invés da frequéncia do banho e terfamos assim uma
frequéncia geradora para cada valor de acoplamento.

Apesar de n0ss0s argumentos serem um tanto ”intuitivos“, parece-nos
claro que os resultados obtidos sob as diferentes prescri¢oes para a frequéncia gefadora in-
dicam que deve haver uma prescrigdo que reproduza os resultados exatés ou que se aproxime
arbitrariamente destes. As correcdes que indicamos nestas conclusées melhoram ainda mais
nossos resultados, mas nao nos pareceram suficientemente justificiveis para serem incluidas
aqui. A busca de melhores e mais rigorosas justificativa para a escolha da prescricao nos
parece algo extremamente relevante. Imaginamos que a investigacao cuidadosa de sitﬁagées
limite possa prover alguma informagio. Num ambito mais formal, o estudo do overlap entre
a base dos autokets de posicao do espaco de Hilbert relacionado ao Hamiltoniano original
e os autokets do subespaco coletivo, se contrastado com transformagoes candnicas usuais
e com alguns resultados obtidos por [4] sera tema de futura investigagao, que nos parece
extremamente promissora.

Concluindo, foi-nos possivel cumprir a proposta inicial levantada e ainda
apontar direcbes possiveis para o desenvolvimento da aplicabilidade do método e para a

abordagem de outros problemas relevantes. Parece-nos portanto que em breve, se prosseguido

o seu desenvolvimento, o MCG podera se assentar como um dos métodos mais eficazes e
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completos para a descri¢do de fendmenos multidimensionais.




Apéndice A

Estados Coerentes

Os estados coerentes quase classicos de oscilador harménico sao estados
construidos de maneira que os valores esperados das quantidades dinadmicas X e P (posi¢ao
e momento) reproduzam a dependéncia temporal das respectivas quantidades classicas cor-
respondentes.

Considerando um Hamiltoniano de oscilador harménico:

2 1
H= é% + §mc/.)2X2 (A.1)

e seus operadores de criagdo e aniquilagao associados:

a:\/%(\/%_“’}ui\/;—;‘;}?) a1=%(\/—%—5){—i h;wp) (A.2)

Se admitirmos a existéncia de uma familia de estados definida por:

ale) = ala) : (A.3)

notamos que a partir de:

d

ih (| X|a) = (X, H]) (A4)
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L d

ih = (alPla) = ([P, H)) (A.5)
p? th
X, 27);] = (A.6)
P, %meXZ] = —ihmuw?X | A
chegamos a:
: 1

(X)=—(P) (A8)
(P) = —mw*(X) - (A9

O sistema de equagdes (A.8,A.9) pode ser facilmente resolvido, e obtemos:

m(X) = —mw*(X) | (A.10)

(P) = —w?*(P) (A.11)

Onde reconhecemos as equagées de movimento classicas.
Pode-se também demonstrar que um estado coerente é um autoestado
fundamental de oscilador deslocado da origem. Rotulando-se um estado fundamental de

oscilador, |0), deslocado Az da origem por j3, temos:

—i1PAx

|8) = Expl—

110 (A.12)



51

zPAa:

a|B) = a Ezp] 1i0)

alf) = % (\/'m%xm/h; )Exp[ 20
alf) = (J— X Bopl =220 1 h;wPEwp[‘“;Aﬂ) 10)

alB) = —-1\/5 (E:cp[—u;Am] (\/’_”;i“" X + \/mT—“’ Az)+ Exp[‘“;A‘”]i hnlw P) 10)

a|B) = Exp| ZZA:B . (,/ X+Z‘/ ) |0) + Ezp] zPA:c ,/ A:l:|0
alB) = al0) + /2 Az Bap = 22j0)
alg) =[5 AciB) (A.13)

O que demonstra que estes sdo estados coerentes rotulados por 8 =
\/%Ax. Portanto, por estar associado ao deslocamento em relagdo a origem ae um au-
toestado fundamental de oscilador, o rotulo B é muitas vezes designado de magnitude do
estado coerente.

Os estados coerentes possuem ainda uma série de propriedades tteis, que
podem ser encontradas em vérias referéncias, em particular em [] e []. Aqui ainda destacare-
mos que estes podem ser decompostos numa base de autofungdes de oscilador harménico, da

forma:

) = Bapl-2) 5% Zl4). (A14)

n=0



E a partir do qual calculamos diretamente o overlap:

o) = Eap[- 5 (a— )}
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(A.15)
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