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Resumo

Utilizamos o Método de Coordenadas Geradoras (MCG), o qual incorpora
correlacdes de nosso interesse para a funcio de onda do nicleo de * He, para o cdlculo
da densidade espacial e da distribuicao de momentos. Inicialmente descrevemos o
ansatz do MCG e apontamos os bem conhecidos problemas de instabilidade da fun-
¢ao peso, solugao da equacao de Griffin-Wheeler; também apontamos como eles
podem ser contornados com o procedimento de Piza e Passos. Desenvolvemos o
método usando a interacao nucleon-nucleon efetiva fenomenolégica de Skyrme, a
interacao coulombiana e extraindo o centro de massa do sistema. Finalmente os
resultados sao comparados com dados experimentais. Observa-se uma melhor descri-

¢ao dos resultados na regiao de altos momentos transferidos.

Palavras Chaves: Densidades nucleares; Método de Coordenadas Geradoras; Corre-

lacoes nucleares.

Areas do conhecimento: 1.05.04.00-1; 1.05.04.01-0; 1.05.04.05-2
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Abstract

We use the Generator Coordinate Method (GCM), which take into account
suitable correlations in the wave function of * He nuclei, to calculate the momentum
distribution and spatial density. Firstly we describe the anzatz of the method and
the well-known instability problems of the weight function, which is the solution
of Griffin-Wheeler equation; furthermore we point out how they can be avoided
with the use of the procedure proposed by Piza and Passos. We develop the method
using the nucleon-nucleon fenomenological effective Skyrme interaction, Coulombian
interaction and by extracting the center of mass of the sistem. Finally the results
are compared with experimental data. We verify a better agreement of the results

at the region of high transferred momenta.
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Capitulo 1

Introducao

Nosso objetivo nessa dissertagao consiste na obtencao das distribuicoes es-
pacial de massa/carga e de momentos do *He. Em particular, estaremos interessados
nos efeitos de centro de massa naquelas distribuicdes. Como o * He é um nticleo leve,
sabemos que aqueles efeitos devem ser importantes e sua eliminacao deve produzir
efeitos perceptiveis nos resultados finais.

Antes, porém, de entrarmos no tema central, uma discussdo preliminar
sobre alguns dos tépicos que sdo recorrentes nesta dissertacdo se faz necessdria.
Para uma maior compreensao da mesma, iremos descrever de maneira muito breve
certos aspectos basicos importantes de estrutura nuclear, para que possamos tratar

de maneira especifica o tema desta dissertacao.

1.1 Estados de muitos corpos

O entendimento do significado de estados de muitos corpos é importante
pois, como serd percebido, esta dissertacao se baseia em um método, a saber, o
Método das Coordenadas Geradoras (MCQG), que possibilita a construgao de estados
de muitos corpos baseada no principio variacional, mas antes de nos aprofundarmos
nesse método em especifico iremos fazer um apanhado breve sobre estados de muitos
COTpos.

A resolugao do problema de auto valores de um sistema nuclear usando os
diferentes graus de liberdade associados a cada nucleon individual, como por exem-
plo, coordenadas, spin e isospin, consiste num dos objetivos principais nos calculos
microscépicos de muitos corpos. O hamiltoniano H do sistema de A nucleons é con-
stituido da soma sobre as energias de cada nucleon, associada a parte de um corpo,
da soma das interacoes entre pares e trios de nucleons, etc, e os niveis de energia

sao dados pelos auto valores E; da equacao de Schodinger

H\I/Z'(Fl,FQ,...,FA) :Ei\I/i(Fl,FQ,...,FA). (11)
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Valores de quantidades fisicas associadas a outras propriedades de sistema podem
ser obtidos com a aplicacao dos operadores correspondentes nas funcées de onda
W, (7, 73, ..., 74). A descricao microscépica do problema de muitos corpos nuclear
se centra na solucdo dessa equagdo (usamos 7; para representar todas a varidveis
ao nucleon i); este é um problema altamente complexo de se resolver do ponto de
vista numérico e muito mais analiticamente. Uma aproximacao usual nos calculos
microscopicos de estrutura nuclear consiste em usar bases de funcoes de onda de
muitos corpos construidas a partir de funcoes de onda de particula independente
¢i(7;). Para assegurar a antissimetrizagdo da funcdo de onda dos férmions, um

estado de muitos corpos se escreve na forma de um determinante de Slater,

¢1(11)  B1(72) ... ¢1(Ta)
\Ifi(a,@,...,m):\/%det Cbz(:“) ¢2(:T2) @(:TA) . (1.2)
da(t) da(r2) ... da(Ta)

Existem varios modos de construir as funcoes de onda de particula unica
¢i(7;), entre eles, um conveniente, consiste em considerar fun¢des de onda de particula

tinica provenientes da diagonalizagdo de um hamiltoniano de um corpo h(7;)

onde ¢, é a energia de particula Gnica. O hamiltoniano h(7;) é constituido de um
certo potencial médio v(7;), de um corpo, comum para todos os nucleons, que pode
ser local e/ou ndo local, determinado de modo autoconsistente como no caso de
Hartree-Fock. Fenomenologicamente, sao exemplos de potenciais locais usuais o
oscilador harmonico e o potencial de Woods-Saxon. Dessa maneira, o hamiltoniano

de muitos corpos com interagoes de até dois corpos é representado por,

A
=1

i#j=1

onde V(7;,7;) é interacdo de dois corpos residual. Os elementos da matriz de
H(7, 75, ...,74) nesta base de muitos corpos podem ser expressados como uma soma

de dois termos
Hij =65 ) en+ Vi (1.5)

n=1
O primeiro termo é diagonal na base de estados proprios de muitos corpos costruidos
a partir de produtos de fung¢bes de onda de h(7;) e o segundo termos, escrito como
V;j == <\Ifz(’f—"1, ’FQ, ceey T—“A)| Z V(Fp, Fq)|\Ijj(F1a FQ, ceey FA)>, (16)
p#q=1

é a contribuicao do hamiltoniano correspondente a integracao residual.
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1.2 O papel das correlacoes entre nucleons

A base adotada na secao anterior, tém como os tinicos elementos de matriz
da hamiltoniana de muitos corpos fora da diagonal aqueles termos que vém de V;;, ou
seja, da parte de dois corpos do hamiltoniano. Quando as contribuigoes provenientes
da interacdo residual sdo suficientemente pequenas, quando comparadas com as
correspondentes a parte de um corpo do hamiltoniano, elas podem ser ignoradas e,
nesta aproximacao, os autovalores sao dados pela soma das energias de particulas
independente somente. O problema de muitos corpos é reduzido a um problema de
contribui¢oes de um corpo muito mais simples. Esta é a idéia principal do modelo de
particulas independentes, e uma boa aproximacao para uma solucao microscépica do
problema de estrutura nuclear quando um hamiltoniano realistico de uma particula
é disponivel (este é o objetivo, por exemplo, do método Hartree-Fock(HF)).

A incorporacao do principio de Pauli na construcao de fungoes de onda de
muitos corpos é considerada também como sendo uma correlacao entre nucleons;
ela implica em uma restricao na forma que pode ter uma funcao de onda de muitos
corpos e que consiste no principio de antissimetrizacao total, levando-se em conta
que os nucleons sao férmions.

Na realidade, muitas propriedades nucleares observadas tém seu compor-
tamento caracterizado a partir de correlacoes entre dois ou mais nucleons. Nesses
casos, combinacoes lineares de produtos de estados de particula tinica sao necessarias
para podermos descrevé-las, o modelo de particula independente ja nao é aplicavel
(uma vez que nao introduz correlagées de mais de um corpo), e os efeitos das intera-
¢oes residuais devem ser levados em conta nos calculos de estados de muitos corpos
(entendemos por correla¢ao aqui sé certos vinculos ou restrigoes na forma que deve
ter a fungio de onda do sistema de muitos corpos).

H4 casos em que a funcao de onda de muitos corpos é formada por uns
poucos estados base de muitos corpos (determinates de Slater por exemplo), quando
entao ela é particularmente boa para a descricdo dos estados de muitos corpos de
energia mais baixas, proximos ao estados fundamental. Para estes casos se considera
que o problema de muitos corpos pode ser aproximado diagonalizando a matriz
hamiltoniana em um pequeno, mas bem escolhido subespaco daqueles estados. O
modelo de camadas é baseado na aproximacao mais baixa - um tnico estado de base
- e ¢ aplicado sobretudo em estados de baixa energia em nicleos de camada fechada
ou proximo disso.

Em contrapartida, em fenomenos como a chamada ressonancia dipolar gi-
gante, por exemplo, um modelo de camadas puro envolvendo excitagoes simples nao

pode explicar a alta energia dessa ressonancia gigante, mas isso pode ser explicado
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se nds supomos que ha movimentos com participacao coerente de muitos nucleons.
As excitagoes coletivas se caracterizam por ter probabilidades de transicao entre
uma ou duas ordens de magnitude maior que as transicoes de uma particula e,
por outro lado, aparecem em espectros de diferentes nicleos em regides inteiras da
tabela periddica com regularidade e a energia de excitagao varia lentamente com A.
Ou seja, ha estados cuja descrigao microscépica é muito mais complicada e entao,
nesses casos, se usam modelos coletivos. Nesses, os efeitos vindos de correlacoes
proporcionadas por termos que provém de V;; nao sao desprezados.

No caso geral de muitas particulas com fortes correlagoes existe um pro-
blema se o tratamento de simetrias é considerado, pois ndés queremos descrever o
sistema com fungoes de onda simples (produto de estados de particula tnica), mas
nao somos capazes de levar em conta importantes correlagoes entre nucleons com
funcoes de onda simples se queremos, ao mesmo tempo, o comportamento adequado
de simetria. Por exemplo, usando um produto de funcoes de onda planas certamente
nao serad possivel descrever as fortes correlacoes entre os nucleons que produzem sua
aglomeracao em nitcleos finitos. Tais correlagoes podem ser descritas por um campo
médio (por exemplo, modelo de camadas) e o produto de estados com fungées de
onda desse campo médio nos d4 uma descricao mais razoavel de varias propriedades

nucleares, no entanto conseguimos isso as custas da quebra da simetria translacional.

1.3 Interacoes nucleon-nucleon

A escolha da interagao tem um papel fundamental pois é ela que introduzira
muitas das correlacoes que podem ser impostas ao sistema. A nossa escolha por
interacgoes efetivas se deve a estas serem descritas por potenciais simples com poucos
parametros fenomenolégicos, que sao mais simples em comparac¢ao com os potenciais
realisticos, e que também sdo validos numa ampla regido de massa; em [1] pode-se
encontrar uma discussao sobre potenciais realisticos e efetivos.

Os potenciais efetivos sao definidos com uma forma radial simples, deter-
minando - se suas intensidades ou parametros de modo que a estrutura nuclear possa
ser corretamente descrita. Exemplos: potenciais de Yukawa, somas de gaussianas,
deltas entre outras. Todas elas ilustram aspectos de interacoes nucleon-nucleon de
curto alcance no nicleo [1, 2.

Uma das caracteristicas particularmente interessantes deste tipo de po-
tencial é que, em geral, os elementos de matriz de dois corpos podem ser calcu-
lados em forma analitica usando func¢oes de onda de particula independente. Si-
multaneamente, como se tem a necessidade de escrever também corretamente pro-

priedades nucleares médias, a forca correspondente deve estabelecer corretamente a
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propriedade de saturacao, o que nao é necessario para a descricao dos espectros de
excitagao do nicleo com alguns nucleons de valéncia; sua determinacao também fixa
a regiao de massa onde pode-se usar essa forga.

As forcgas efetivas nucleon-nucleon sao parametrizadas com um nimero re-
lativamente pequeno de parametros, para serem validas numa regiao de massa. Com
a intencao de simular o efeito do meio nuclear também se adiciona uma contribuicao

geral no hamiltoniano que inclue forgas de trés corpos, ou seja,

A
H(7, Ty, 0y Ta) = Zh(ﬁ) + Z V (7, 75) + Z V (75, 75, T)- (1.7)
i=1 i#j=1 i#j#k=1

O problema de se levar em conta apropriadamente a interacao entre os nu-
cleons quando eles estdo rodeados de outros nucleons (meio nuclear) é, na realidade,
bem complexo. Assim, percebe-se a necessidade de se trabalhar com métodos apro-
ximativos como a utilizagao de forcas separaveis, forcas que podem ser representadas
como produtos nos quais cada fator atua sobre uma s6 particula, por exemplo.

Como foi mostrado, existem varios aspectos que poderiam ser estudados
mas, em face ao exposto, e em conexao com o problema das correlacoes, nos res-
tringiremos a uma aspecto da estrutura nuclear, as distribuicoes de momentos e
densidades nucleares.

De modo mais especifico, podemos agora nos concentrar na abordagem
que usamos nessa dissertacao. Dentre os métodos tedricos usados para a obtencao
da densidade nuclear e distribuicao de momentos, pode-se considerar o Método de
Coordenadas Geradoras (MCG). Essa técnica de abordagem de sistemas nucleares
tem como objetivo primdario a descricao de movimentos nucleares coletivos. No
capitulo 2 apresentaremos uma breve descricao geral do MCG que nos permitira
a construcao de funcoes de onda de muitos corpos correlacionados. No capitulo 3
iremos apresentar a aplicacao do MCG, ou seja, iremos apresentar a interacao que
usaremos, determinar quantidades como os nicleos do operador de superposicao e
de energia, que sao quantidades importantes para o MCG, para entdo, no capitulo 4,
desenvolvermos os calculos especificos para a determinacao das densidades espaciais
e de momentos entre outras quantidades. As densidades e distribuicoes de momen-
tos nucleares obtidas com o método variacional usual para o estado fundamental
nao incorporam correlagoes suficientes, ao serem comparadas com os resultados ex-
perimentais para espalhamento eldstico eletron - niticleo, pois apresentam grandes
diferencas na regiao dos altos momentos transferidos; essa discrepancia aponta para
a necessidade de um tratamento mais detalhado que leve em conta mais correlacoes
nos sistemas nucleares[3]. Uma das maneiras de fazer isso é pelo uso do préprio
MCG. Os efeitos desse tratamento serdo ilustrados com exemplos especificos medi-
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ante a aplicacao direta ao caso de nosso interesse. Para os célculos serd feito o uso
da interacao efetiva de Skyrme que além de ser uma interacao efetiva que fornece
uma, boa descri¢ao de propriedades nucleares, do ponto de vista pratico facilita os
célculos de nosso interesse. Os resultados obtidos com o MCG serao comparados
com o método variacional e também com dados experimentais. Por fim no capitulo

5 apresentaremos as conclusoes.



Capitulo 2

Método das Coordenadas Geradoras

2.1 Aspectos Gerais

O Método de Coordenadas Geradoras (MCG) foi originalmente desen-
volvido no contexto de Fisica Nuclear para a descricao de movimentos coletivos
no nicleo [4, 5] e é a esse caso que iremos nos ater, embora o método também tenha
sido adaptado e usado para estudar reagoes nucleares [6] e aplicado também em
fisica molecular [7, 8].

O MCG ¢ baseado numa descri¢ao variacional do sistema que se quer es-
tudar. A funcao de onda de muitos corpos, a funcao de onda tentativa do método,
é descrita pelo ansatz de Griffin-Wheeler [4, 5]

U(F) = /daf(a)cp(f, @), (2.1)

onde ¥ (F) é dependente somente das coordenadas das particulas, e, nesse sentido,
T representa todas as coordenadas de todas as particulas dos sistema (coordenadas
espaciais e, se for o caso, também de spin e isospin). Nesse ponto as idéias principais
aparecem, ®(r; @) é uma fungao de onda de muitos corpos construida usando-se fun-
¢oes de particula unica, geradas por um potencial auxiliar parametrizado por «, a
coordenada geradora. Ha que se observar que esta ja é uma forma simplificada de
um ansatz mais geral proposto também por Griffin e Wheeler [5] que, a saber, é

U(F) = / daf(a)F(F; ) ®(F; ). (2.2)

Essa expressdo, mais geral, possibilita a inclusdo de correlagdes adicionais
como, por exemplo, as correlagoes associadas ao centro de massa, na funcao de onda
do sistema, e se constitui também numa maneira de relacionar o MCG com outros
métodos de tratar movimentos coletivos, como mostrado em [5]. A escolha usual
feita na literatura considera F(T; )= 1. Apesar de seguirmos esse padrao na exposi-
¢ao inicial mostraremos posteriormente que uma escolha especial para F(f; a) #1 no
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ansatz (2.2) nos permitird extrair o centro de massa sem alterar significativamente
a aplicagao do método.
A fungao de onda de muitos corpos ®(T; ) é considerada, em geral, deter-

minantal, ou seja, ¢ montada usando-se determinantes de Slater
(I)(F: Oé) = det{qsz(’r_‘}a a)}; (23)

com 1 indicando o estado, j a particula e ¢;(7;; &) a fungdo de onda de particula
unica a ser escolhida. Para graus de liberdade de movimentos nucleares coletivos
associados a tamanho e/ou forma, o pardmetro « nas fung¢oes de onda de particula
tunica @(7, &) é o parametro que estd associado ao tamanho e/ou forma do potencial
auxiliar, ou seja, para cada valor de « teremos um potencial com tamanho e/ou
forma diferente e consequentemente as funcoes de onda provenientes da solugao
deste potencial refletirao essas mudancgas. A escolha de uma forma determinantal
para a funcao de onda tentativa, apesar de nao ser a tinica maneira de se escrever
uma funcao de onda de muitos corpos, é muito conveniente, pois uma funcao de
onda determinantal inclui naturalmente o principio de exclusao de Pauli e também
possui propriedades de simetria que podem ser de grande valia em cdlculos. Estas
propriedades sao bem apresentadas por D.M. Brink em[9].

O ansatz de Griffin-Wheeler (2.1) é uma superposi¢do continua (em alguns
casos pode ser uma superposi¢ao discreta) dos determinantes ®(r; a), onde f(a), a
fungao peso, determina o quanto cada ®(r; ), caracterizado por um valor de «,
entra na composicao que caracteriza a fun¢ao de onda final, ¥(r).

A determinagao de f(a) é um ponto importante do MCG. Aqui entra a
caracteristica variacional do método, ji que como f(ar) ndo é conhecida a priori,
devemos determing-la exigindo que o funcional da energia seja um extremo (minimo)

com respeito a variagbes de f(a)

d(H)
6f ()

onde H ¢é a hamiltoniana microscépica do sistema.

=0, (2.4)

A aplicacdo dessa exigéncia, utilizando-se a eq. (2.1), nos dd a equagdo

integral conhecida na literatura como equacao de Griffin-Wheeler [5]
[ 1H(@.a') = EN(a,a)] f(o')do! = 0, (25)

onde o niucleo do operador energia H(a, ') e o nicleo do operador superposi¢ao
N(a, ), calculados para o sistema nuclear de interesse, sao dados por

H(a, o) = (@(F; ) H| (T o)), (2.6)
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sendo H a hamiltoniana microscopica de muitos corpos escolhida previamente e
N(a,a') = (2(F; o) |@(T; o)), (2.7)

respectivamente. As fungoes N(«, ') e H(a, ') possuem também a propriedade de

hermiticidade

N(a,a') = N*(d, a)
H(a,d') = H* () ). (2.8)

A resolucdo da equagio (2.5), além de fornecer a melhor funcdo peso f(a)
variacional que podemos obter, nos fornece uma melhor funcao de onda de muitos
corpos e também da, de maneira natural, as energias do sistema associadas ao
movimento coletivo de nosso interesse, o que torna o método muito interessante
de se trabalhar pois as energias do sistema geralmente sao quantidades de interesse
por permitirem a comparagao com os valores experimentais. Porém, sao poucos os
casos em que a equacao de Griffin-Wheeler possui solucao analitica, obrigando-nos
a encontrar a solugao utilizando métodos numéricos, tendo o devido cuidado para
nao deixar que erros inerentes a resolu¢ao numérica mascararem os resultados. Uma
discussao sobre isso é apresentada em [10]. Um exemplo onde se pode observar a
solugdo analitica é o caso chamado de overlap gaussiano/kernel quadratico [5], onde

a funcao de superposicao é considerada como

2

N(a,a') = e (2.9)
e o nucleo do operador de energia tém a forma
1 1
H(a,ad') = N(a, ') (ag + §a1(a +a')? + Eag(a —ad')?); (2.10)

nesse caso a solucao da equacao de Griffin-Wheeler é feita com uma funcao tentativa
para a f(a) do tipo

flo)=e 2 (2.11)

onde a é uma constante a ser determinada. Porém, a solugéo de (2.5) exige um valor
real de a para que exista uma solugio aceitavel para fla) .

O principal problema, contudo, é o fato de f(a) muitas vezes nao ter um
comportamento fisicamente aceitavel, i.e., f(a) pode divergir, pois o exemplo acima
¢ um dos poucos caso onde a solugao existe. Estas divergéncias ocorrem basica-
mente devido ao fato do ansatz, eq. (2.1), gerar um espago de fungdes de onda

que exigem um comportamento anémalo de f(«) em virtude dos pequenos valores
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das normas de alguns determinantes de Slater. E possivel solucionar esse problema
usando o procedimento proposto por Piza e Passos [11, 12] que basicamente consiste
na constru¢ao de uma representacao ortogonal no subespaco coletivo a partir da
diagonalizacao da funcao de superposicao, o que permite, em principio, diagonalizar
a hamiltoniana de muitos corpos nesse subespaco. Para que esse novo formalismo
seja implementado o niicleo do operador de superposi¢ao deve ser auto-adjunto (ou
seja, positivo e limitado); ocorre que em muitos casos a fun¢ao de superposicao re-
cal nessa categoria, o que permite o uso do teorema espectral da andlise funcional
que garante a diagonalizagdo da mesmal[ll, 12]. Nesses caso, procura-se entao a

transformacao que diagonaliza o nicleo do operador de superposi¢ao

/ UL (o!)N(a, o'\ Uy ()dada’ = A(z)d(z — 2), (2.12)
/ UL (a)Uy(a)da = §(z — 2') (2.13)
/ Ul (@)U (o) dz = 6(a — o), (2.14)

onde A(z) é o espectro do operador N(a,a') .
Podemos escrever a projecao do vetor |¥), onde ¥(r) = (r|V¥), gerado

pelo ansatz de Griffin-Wheeler, na diregdo do estado gerador |a) = |®(a)), onde

(T]e) = (7| 2(e)),
(o] ) = / (a]o!)f(o)do! = / N(a, o) f(a')de, (2.15)

e como (2.12) pode ser escrita da seguinte maneira

e et

entao as funcgoes ortonormais no subespaco coletivo sao definidas como

(a|®)da = \/A(z) / Ut (a) f(a)de. (2.17)

dadd’ = 6(z — 1), (2.16)

fla) = / 9®) 1 (0)ds, (2.18)
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que, como podemos ver, nos aponta para o fato que quando A(z) — 0, f(a) divergira.

Com este formalismo podemos reescrever a equagao (2.5) como
/ [(z|H|z") — Eé(z — 2')]g(a")dz’ = 0, (2.19)

sendo (z|H|z") o niicleo do operador de energia, definido no subespaco coletivo, e

g(x) tem como argumento uma boa coordenada coletiva, no sentido que os vetores

|z)

z) = / Uale) | v (2.20)
VA®@)
satisfazem as condigoes de ortonormalidade, eq. (2.16).
Uma discussdo mais completa e ampla sobre o método da coordenadas ger-
adoras, como por exemplo aquele que inclui a consideragao de o como um parametro
complexo pode ser encontrado em [1, 6]. Na discussio apresentada aqui e no desen-

volvimento do nosso trabalho « é considerada como um parametro real.



Capitulo 3

Aspectos preliminares dos cdlculos da densidade

para o ‘He

Até agora discutimos caracteristicas gerais do MCG e comentamos breve-
mente sobre o nosso objetivo de estudo. Neste capitulo iremos discutir a aplica-
cao do MCG a aspectos preliminares dos cdlculos para o *He, como a escolha das
fungoes de onda e hamiltoniana, e a determinagdo de N(a, ') e H(a, '), j& que
estamos interessados em descrever algumas propriedades do * He (um nicleo dupla-
mente magico, Z=N), como a densidade e a distribuicdo de momentos, por exem-
plo. Para realizar esse objetivo iremos estudar as ressonancias gigantes monopolares
isoescalares (I" = 01). Como esses movimentos coletivos sdo estados de compressao
nuclear e a eles podem ser relacionadas alteracoes de densidade, podemos entao
concluir que os modos de respiracao nuclear, como também sao conhecidos, sao um
possivel bom candidato para se estudar densidades (porém deve ficar bem claro que
esta ndo é a unica opgao para se estudar densidades [13]).

Devemos discutir um ponto importante que foi ressaltado no capitulo an-
terior: A escolha das fun¢oes de onda de particula tnica que serao usadas para a
determinagao de ¥(r). Para o nosso problema usaremos as funcoes de onda do os-
cilador harmonico tridimensional, sendo que a nossa escolha por elas se deve ao fato
de que essas funcoes de onda sao aproximacoes razoaveis das solugoes do modelo
de camadas na regiao de massa de nosso interesse e, portanto, um bom ponto de
partida para o MCG. Porém, também deve ficar claro que esta nao é a 1nica escolha
possivel, pois o pogo quadrado poderia também ser utilizado [14]. Nossa escolha por
funcdes de onda do oscilador se deve ao fato destas fungoes serem bem testadas na
literatura fornecendo resultados confidveis [15].

A coordenada geradora «, deve estar relacionada, direta ou indiretamente,
com o raio, pois a densidade nuclear estd relacionada ao movimento coletivo de in-
teresse que consiste basicamente na variagao do raio do nicleo. Por este motivo a

escolha das funcoes de onda do oscilador é razoavel, pois, além dos motivos apre-

13
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sentados previamente, nés podemos naturalmente associar oz com o raio, de maneira
indireta, fazendo a coordenada geradora estar associada ao parametro b do oscilador
harmoénico, ou seja, « = b~ ! e b:(]\rj[—iu)%.

O uso da interagao efetiva nucleon-nucleon de Skyrme é uma boa escolha
pois, testada em célculos de estrutura nuclear, nos d4 uma boa descri¢ao das pro-
priedades nucleares médias, tornando essa interacao uma boa escolha para a hamil-
toniana microscépica do sistema nuclear[16]. Na hamiltoniana usada em nossos
calculos nao foi incluido o termo associado a interacao spin-Orbita que é, em geral,
desprezado. O que consideramos foi a inclusao do potencial coulombiano na hamil-
toniana microscépica com o intuito de levar em conta as pequenas alteracoes que
essa interacao pode proporcionar, sendo que elas normalmente sao desprezadas por
serem consideradas pequenas se comparadas com a contribui¢ao da interagao forte.

A nossa hamiltoniana total entao é

A h2 2
H(Tl,...,’l"A) = Z ( 2M> V2+VSkyrme+ Z_ (31)

i ,] Tzﬂj

com M sendo uma massa média do préton e do néutron e A o niimero de particulas
do sistema nuclear.

Tendo todos os pontos principais iniciais bem definidos iremos entao passar
para a parte dos cdlculos preliminares onde serao determinados tanto N(«a, o/ ) quanto
H(a, o), sendo este tltimo objeto alvo de maiores detalhes principalmente na parte
dos célculos que envolvem a interacao coulombiana ja que a contribuicao proveniente
do termo de energia cinética, bem como da interacao de Skyrme ja foram calculadas

anteriormente [15] e podem ser usadas diretamente.

3.1 O célculo de N(a,d’)

Aqui vamos exibir os passos do procedimento ja mostrados na literatura.
A determinacao do operador de superposicao se resume ao calculo, no espago das
configuragoes, da quantidade [15]

N(a,a) = [det (I, (a,a))]* (3.2)

onde

)= [ 617, 0)00 (7, )7 (3.3)

Os nimeros quanticos espaciais u,v = {n,l,m} caracterizam os estados comple-
tamente. A expressao analitica para as funcoes de onda do oscilador harmonico
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tridimensional em coordenadas esféricas é [18]

2a3n! Ry (ra)
Pn+l1+3) ra

¢“(F; a’) = ¢nlm(f’u a’) = Yim(ea 90) (34)

com

2.2

R, = emp(—%)(ra)l“L?% (r?a?). (3.5)

=

Lembrando que a fungao de onda ®(7; ) é definida como

B(F,a) = \/%det{m(@; )},

com j indicando a particula, podemos fazer uso entao de propriedades gerais de

integrais envolvendo determinantes de Slater [9]. Com N(«a, o') dado por

N(a, o) = (ala) = da{/¢ Q) (7, o) d})*, (3.6)
e usando uma nova variavel definida como

2 12
&2 = %’ (3.7)

obtemos como resolugao da integral para o *He [15]

ao!

N(a, o) = (228, (3.8)

a2
3.2 O céalculo de H(a,d')

Da mesma forma que na subsecao anterior, vamos novamente exibir os
passos essenciais do procedimento encontrado na literatura. A hamiltoniana mi-
croscopica foi apresentada de maneira geral em (3.1) e para o cdlculo do nicleo
do operador de energia H(«, /) precisamos da expressao analitica da interagao de
Skyrme, que no espaco das configuragoes tem a seguinte forma

VS(Fl,FQ) = t0(1+$0P0)6(F1 —F2)+
1 A
(L2 P37 — o)k + K'8(7) — )] +
A ~ 1
t2(1 + l‘gpg)kl . 5(F1 —_ T_"Q) . k + gtg(l + $3PU)5(F1 —_ ’FQ),OU +
W[k x 8(7, — 7) - k] - (81 + &), (3.9)

onde tg,t1,to, t3, Wy, 21, X2, 3 € 0 sdo parametros e

Nw
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¥ = (T~ V)

A hamiltoniana consiste das contribuicoes da interagao de um corpo e de
dois corpos, sendo o termo de energia cinética do primeiro tipo (um corpo) estando
os termos de interagao coulombiana e Vg(7, 7) no segundo caso. O termo de intera-
¢ao de trés corpos presente em Vg(i,75) se reduz, no caso onde trabalhamos com
nicleos Z = N par, a uma interacao de dois corpos dependente da densidade, i.e.,
o termo proporcional a p?[16]. O nicleo do operador de energia fica entdo dividido

da seguinte maneira
H(Oé, al) = HCin.(aa al) + HSkyrme(aa al) + HCoulomb(a/a al)’ (310)

e o calculo para H(a, ') se faz também usando as propriedades de determinantes
de Slater [9]. O calculo do termo de energia cinética e da parte referente a interagao
de Skyrme fica [15]

H(a,d') = N(a, o) /H(F; a, o )dr, (3.11)
onde
H(Fa,d) = : —T+ 3t + — ! (3t1 + 5t)) (pT + J?)+ (3.12)
P, o) = oyl + glor” + 6 (3t +5t))(p '
1
6 — (9t = 5t5)(Vp)* + Etsp
com as densidades
AJ4
p=pla,d;7) = 42 o)) a5 (7, @), (7, ) (3.13)
AJ4
T=T(a,d;7) = 42 ) Vi (7, ).V, (7 o) (3.14)
e
B AJ4
J=J(a,d;7) = 42 (o, @) un [ (7, @)V (T, ') —
WA( 7, ) (T, )], (3.15)
respectivamente.

A utilizacao de & novamente se mostra muito 1util, simplificando o cédlculo
do niicleo do operador de energia, pois este pode ser escrito somente em fungao de

a com auxilio de

X(Fra,d) = —(a® — 0/2) (3.16)



Capitulo 3. Aspectos preliminares dos calculos da densidade para o *He 17

12

x(M;a,a') = ?(QQ — ). (3.17)
Utilizando essa definicoes obtemos
. h’ L S
H(%a,of) = =2 [T6(7 7) + po (7, F)[VX(P)] + (3.18)
3 . 1 o o o
gtopg(r, 7_") + E(?)tl + 5t2)p0(7", T)To(T, 7:‘) +

1 3 1
6—4(9t1 — 5t9)[V po (7, 7)]* + Et3pg+ (7, 7),

onde o indice “0” indica dependéncia somente com o parametro a. Ao efetuarmos
a integracdo da expressdo acima, conforme exigido em (3.11), conseguimos obter
um resultado analitico devido a forma particular das funcoes de onda do oscilador

harmoénico [15]

l(3t1 +5ta)ho | (91 —5ta)go] s (3.19)
8(2n)2 16(27)2

4t3f0 6 7_12 o0 (a2 o 01,2)2

(7r\/§)3a - 1 ‘

2M 42
Na expressao acima foram usadas as constantes definidas pelas integrais

2(3+U) fO 3+30

4
/ [V pol2(7, 7 a)dF = Coc® = —2_&°,
(2m)?
2h,
/ (7, 7 &) Ty (F, 7 G)dF = Csa® 0_&
(2m)}
As constantes C1, dg, go, ho, fo possuem os valores devidamente tabulados [15]
C, =3,
dy = 4,
g = 12, (3.21)

hO = 6,

f0:13
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e o0 o por nos utilizado tem valor 1 em virtude da escolha feita para as familias

particulares da interacao de Skyrme que sao apresentadas na tabela 3.1.

Tabela 3.1: Parametros de Skyrme

to[MeV fm3] | t1[MeV fmd] | to[MeV fmd] | t3[Mevfm3] | o W
SkI -1057,3 235,9 -100,0 14463,5 0,56 | 120,0
SkIT -1169,9 586,6 -27,1 9331,1 0,34 | 105,0
SKIII -1128,75 395,0 -95.0 14000,0 0,45 | 120,0
SKIV | -1205.6 765.0 35.0 50000 | 0,05 | 150,0
SkV -1248,29 970,56 107,22 0,0 -0,17 | 150,0
SkVI -1111.81 271,67 -138,33 17000,0 0,583 | 115,0

A expressao para H(«, o' ) correspondendente a intera¢do nucleon-nucleon|[15],

de Skyrme é entao

/ 6 2 ~3
20 I B 3todo

H|o/) = 20107 + +
{ofHlo) <a2+a’2> {ZM 1 [2(271’)%]

[(3151 + 5t§)h0 (9%, — 5t23)90] & 4 (3.22)
8(2m)2 16(2m)2

Alsfo ¢ n 20 (0 — ™)

O

3.2.1 O calculo do termo da interacao coulombiana

Nesta se¢do iremos exibir as passagens mais importantes do cdlculo para a
parte coulombiana do niicleo do operador de energia do *He, pois sendo a interacao
coulombiana de dois corpos isso nos permite fazer uso novamente das propriedades
apresentadas em [9] e usadas anteriormente no cdlculo da contribui¢do associada
a interacao nucleon-nucleon. Assim, o nicleo do operador de energia correspon-
dente também tera sua expressao definida pelo produto do ntcleo do operador de
superposicao e uma integral envolvendo as fungoes de onda dos prétons,

N — ! ¢0 Tla ¢0 T27 ) .
H (o, ) = € (( S >(a| )// Ry dr1drs.

2

(3.23)

Lembrando que a funcio de onda radial para o *He é dada por

5.2
go(Fia) =e %7,
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fa 7"1—|—7"2
// dTldFQ.
|71 — 7]

Ao fazermos uma mudanca de coordenadas, quando entao introduzimos as coorde-

temos entao a integral

nadas de centro de massa e relativas, ficamos com uma integral na forma
e~ @ 2(2R2 4+~

// e 3 PR,

onde R é a coordenada de centro de massa e 7 é a coordenada relativa. A resolucao

desta integral recai em um caso de integragéo gaussiana
// _a R+ d3 d3R — 87T2F(%)
258
Voltando entdo o resultado em (3.23) obtemos
ok 8m2I(2)
Hy(a,d) = é? <a7> ald <72) , 3.24
que fica
2¢?

V2

Lembrando o que foi visto em (3.8) temos entdo finalmente

, 2% (aa'\® _ AN
HCoulomb(aa a) = \/—2—71_ a2 o = €, 2 o, (326)

H.(a,d) = (ala)a. (3.25)

onde
2¢?

V2

é a constante associada a energia coulombiana.

=e.

3.3 Mudanca de coordenada geradora

A expressao completa para o nicleo do operador de energia, incluindo

também a contribuicao coulombiana, é

200/ \° [ B 3tod
o o odo 3
(a/H|a') <a2+a'2> {QM Cra +2(27r)%a +
l(3t1 +Sta)ho (9 — 57523)90] & (3.27)
8(2m)>2 16(2m)>
4t3f0 6 h2 (a2 _ O{,2)2 B
_ 2 9 :
wvap® T g Tl
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Uma vez tendo tanto H(w, ') quanto N(a, ') podemos entao partir para
a resolucdo da equacdo de Griffin-Wheeler (2.5). Porém, devemos lembrar dos
possiveis problemas causados pelo eventual comportamento nao fisicamente aceitavel
de f(«); para contornarmos esse problema que f(«) pode apresentar, devemos uti-
lizar o procedimento proposto por Piza e Passos [11, 12], no qual um dos principais
pontos consiste em achar uma transformacao unitaria que permite a diagonaliza-
¢ao do nicleo do operador de superposicao. Por outro lado, sabemos que para os
casos onde o niucleo de superposi¢ao é dependente apenas da diferenca (invariancia
translacional), a transformacao unitdria recai em uma transformada de Fourier.

Com esta finalidade de adaptarmos nossos calculos a essa situacao, vamos
introduzir uma mudanca de coordenadas geradoras. Assim, utilizamos a transforma-
¢ao [17]

a = a.e’, (3.28)

sendo «, um fator de escala que redefine a origem da nova coordenada geradora,
com as unidades e dimensdes apropriadas (por escolha, fizemos o, = 1fm™!). Dessa

forma, N(a, ') e H(a, ') ficam escritos na forma

N(a,a') —  N(z,2") = sech®(x — z")

H(a, a’) —_— H(x,x/) — sechﬁ(x . xl)[B sech(x . x/)e(zﬂ;/) i
C cosh? (z - xl)eg((zﬂl)) + D cosh? (x — x')e%(”w') +

E cosh®(z — 2)e¥® %) 1 e, cosh (z — a')e@ )], (3.29)
onde
hQ
3t
C = odo3
2(2m)?2
D= (3t1 + 5t2)h0 (9t1 — 5152)90
8(2m)? 16(2m)3
4t3 fo
E = 3.30
2¢?
e, =

o
Esses resultados, exceto a parte dos cédlculos para a interagao coulombiana, podem
ser vistos em [15].
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3.4 Eliminacao de efeitos do centro de massa

Devemos agora iniciar uma discussao sobre a eliminagdo dos efeitos de
centro de massa em nosso sistema.
Podemos extrair a energia associada ao movimento do centro de massa

(CM) do niticleo de energla subtraindo da energia total o valor associado a parte de

(onde P é 0 momento total do sistema e A o niimero de massa)

A
pois, para o *He, a parte de dois corpos se anula. Esse procedimento leva a uma
correcdo exata para a energia do *He e pode ser expresso através da redefini¢io do
parametro B em (3.29) com a inclusdo do termo|[15]
(A-1)

1

o que faz B ficar como segue

R (A-1)
oM A

Porém, com isso nao estariamos eliminando os efeitos de CM que estao

(3.31)

também incluidos nas fungoes de onda. Para eliminarmos esses efeito iremos fazer

uso do ansatz mais geral proposto por Griffin e Wheeler (2.2)
= /daf(a)F(f’;a,ao)@(F; a),
onde F(T; a, ap) serd [19]
F(f; o, ap) = exp [—2(053 — a2)ﬁ2] , (3.32)

com o um parametro fixo. Esta escolha faz com que a parte radial da funcado de

onda no ansatz de Griffin-Wheeler fique escrita como

F(T; o, o) ®(T; @) = Nexp < 2 Z > exrp [ 2(cf — a2)ﬁ2] : (3.33)

Se usarmos a expressao explicita para a coordenada de CM

iz, (3.34)

=1

ukl'—k

das coordenadas intrinsecas

—

ji=7—R (3.35)

e lembrando que as coordenadas intrinsecas devem satisfazer a condicao

4
S Gi=0, (3.36)

=1
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nods teremos um novo ansatz inicial para a parte radial separado em duas contribui-
coes

4 =92

(7o, ap) :Ne:vp< Z 2/) )exp 2a0R %) = (s(ap) p()), (3.37)

onde N carrega a normalizagdo correspondente e o é o parametro fixo cujo papel
é dar para a contribuicao do centro de massa uma largura fixa. O valor por nés
utilizado para «q é determinado pelo procedimento variacional, ou seja, é o valor de
a associado ao minimo da parte diagonal do nicleo do operador de energia.

Usando esse novo ansatz para a funciao de onda do *He podemos entdo
encontrar um novo nicleo do operador de superposi¢do N(a, o) e um novo nicleo
do operador de energia H(a, o).

Assim, temos

a2+ o?

(B(0) B(e')) = (2‘“—“) (338)

onde foi feita a integracao sobre as coordenadas intrinsecas, levando-se em conta o
vinculo dado pela equacdo (3.36). Lembrando a definigdo de @, temos entdo como

novo ntcleo do operador de superposicao

N(a,a') = (‘y_al)% , (3.39)

a2
que, fazendo a transformagao proposta em (3.28), fica
N(z,2') = sech?(z — 2'). (3.40)

O novo nitcleo do operador de energia pode ser encontrado com o uso deste

novo ansatz

(s(ao)p(a)[Hls(ao)d(e)) = (s(a0)@(e) [ Hintls(0)p(c)) +
(s(a0)¢(e) Henls(an)d(a)), (3.41)

onde cada termo é escrito da maneira que segue

(s(0)d(e) [Hine[s(0) (")) = (s(a0)ls(cx0)){B(c) Hine|p(/)) (3.42)

(s(ao)¢(e)[Hemls(a)d(a)) = (b(a)lp(a/)){s(ao)Henls(ao))
= Eom(ao)(¢(a)|p(c)). (3.43)
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Observando (3.42) com mais atenc¢ao, vemos que a parte que nos interessa pode

ainda ser escrita como

(s(ao)ls(e0))(¢(e)[Hine|p(e)) = (s(a0)d(a)[Hls (o) p(a)) —
Ecu(ao)(d(a)|d(e)). (3.44)

Agora, se lembrarmos que na expressao original do nicleo do operador de energia

trabalhamos com func¢oes de onda determinantais, temos entao

(s(@)ls(@ ) (@) Himd()) = (c(a)p(e)[H[s(c/)p(c)) — (3.45)
(s(@)Hemls (@) (d(e)[6(a)),

mas podemos fazer uso novamente das propriedades determinantais em

(s(a)g(a)[Hls()p(a)) = (s(a)[s(a'))(¢(@)[d(a)) h(, &), (3.46)

o que permite escrever (3.45) como

(s(@)ls(@)) (@) Him|d(a)) = (s(a)ls(@))(¢(e)[d(a))h(a; 0) —
(s()Hemls(@))(@(@)|o()).  (347)

Observando as equagoes (3.44) e (3.47), ao fazermos (s()|s(ap)) = 1, percebemos

que o ntcleo do operador de energia tem uma nova expressao ,

(s(an)p(@)[H[s(aw)p(a')) = (p(a)p(a))[Ma, ) + 19
{s(a@)[Honls(a))
(s(@)ls(a)) + B (o)),

que recai no caso apresentado por [19] quando Ecpr=0. O termo {(¢(«)|Hear|s('))

quando calculado nos d4 [19]

(s(o) Hels(0) = {s(@)ls(0)) 5373 ars (3.49)

o que permite escrever H(w, ') como

2acd!
a2+ a?
6h> 20%a’?
QM AQ?+ of? + Eou(ao)l-

(s(00)(0) Hs () (e)) = ( ) (hoya’) + (3.50)

Se lembramos que o nicleo do operador de energia H(o, /) original, (3.11), pode

ser separado em energia cinética mais a potencial

H(a,d') = t(a,d) +v(a, o),
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onde a contribuicao da energia cinética calculada nos da

K? 2020/ ?
= 20,1 R
2M T o?+ o

t(a, o)
e que 2C; = 6 para o *He, nés temos entdo

200

o+ o'?

(<(a0)(e) Hls(a0)d(a')) = ( ) hay o) + (351)

h? 4-1\ 202a'?
sara2 (1) ar g o (@) + Bo(ao))

onde o termo de correcao para a energia cinética devido a extragao da energia
do centro de massa calculado por [15] aparece novamente, mas desta vez saindo
consistentemente do procedimento mais geral proposto com a utilizagao do MCG;
isto justifica o que foi feito e nos permite utilizar o parametro B definido em (3.31).

Ao fazermos a transformagao proposta em (3.28), o novo nicleo do ope-
rador de energia fica

H(z,2') =  sech?(z — 2')[B sech(z — 2")e® ) +
C cosh? (xz — 2')e? @) 4+ D cosh’ (z — 2')e3@+) 4
E cosh®(z — 2)e¥@) + e, cosh? (x — o)) +

Ecuml, (3.52)

onde E¢y, agora uma constante, é calculada como

h2
Ecy = leag. (3.53)

A nova expressido para H(z,z') ndo é muito diferente da original (3.29), a néo ser
pelo novo expoente que foi encontrado para o niicleo de superposicao e da correcao da
energia de CM. Agora que temos tanto N(z,z') quanto H(z,z') podemos procurar

a solucdo da equagao de Griffin-Wheeler (2.5) para entdo obtermos a densidade.



Capitulo 4

Aplicagcao do MCG para os calculos das
densidades do *He

Neste capitulo iremos fazer uso dos conceitos e informagoes mostrados nos
capitulos anteriores. Iremos calcular a densidade espacial nuclear, os orbitais natu-
rais, a distribuicao de momentos, fator de forma, e, por fim, apresentar os raios e as

energias por nds encontrados.

4.1 Densidade espacial nuclear

O nosso interesse no uso do Método das Coordenadas Geradoras (MCG)
para a obtencao da densidade espacial provém do fato que este método permite a
consideracao de correlacoes nucleon-nucleon que nao se manifestam quando se utiliza
somente o método variacional padrao. O MCG nao é o tnico a gerar fungoes de
onda com correlacoes adicionais as descricoes de campo médio mais simples; outros
métodos podem ser mencionados como, por exemplo, o de Jastrow [20] e 0 método
de Brueckner, Eden e Francis [21], mas ndo nos deteremos neles aqui. Assim, uma
vez que tenhamos a solugdo da equagio de Griffin-Wheeler (2.5) podemos escrever
uma fun¢ao de onda de muitos corpos que incorpora as correlagoes permitidas pelo
MCG. De posse da f(a) do estado fundamental (ainda que f(«) possa apresentar
comportamento néo aceitdvel fisicamente a fungio de onda ¥(r) é bem comportada
por causa do niicleo do operador de superposi¢ao ) nds calculamos a matriz densidade

espacial de um corpo na forma

p(F,7) = /\Il*(f’l,FQ,...,F,...,FA)\II(FI,FQ,...,F’,...,FA) dFdy. APy . (4.1)

A—1integrals

Agora, se usarmos o ansatz de Griffin-Wheeler

U(Fr, oy ooy Py ooy Pa) = /daf(a)(l)(f’l,f‘Q, Ty ), (4.2)

25
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temos

p(7,7) = [ [ (@) f(&)N (0, & )pla, o, 7, 7)dode, (4.3)
onde
pla, o, 7)) = (4.4)

/¢@L@Pﬂﬁ“wﬁ5®¢@36,ﬂﬂrﬂﬁ5aﬁdﬂdamwa.
—_———

A—1lintegrals

O calculo da densidade foi feito numericamente e, para esse tratamento
do problema, implementamos o que foi proposto por Piza e Passos[12, 19]. Para
podermos trabalhar numericamente, nés fizemos uma discretizacao da coordenada
geradora z para trabalharmos com matrizes e vetores. A equacgao de Griffin-Wheeler

ap6s a transformagao (3.28), como j4 dito, é
[ [H(z,2') = EN(z,2)] f(a')da’ =0, (4.5)
e assumird a forma discretizada

i[H(% zj) — EN (i, z5)] f(x;) = 0. (4.6)

Construimos nossa malha numérica com um nimero razodvel de pontos (n=50) de
tal forma a conter o minimo da parte diagonal do nicleo de energia. Ela apresenta
estabilidade numérica, ndo sendo notada nenhuma diferenca significativa em nos-
sos cdlculos para a densidade e energia quando se mudou a malha para n=40 ou
n=60 pontos. De fato, se estivéssemos interessados somente na energia do sistema
poderiamos trabalhar com malhas bem menores; tipicamente se obtém estabilidade
com n~20 pontos. Alguns autores na literatura [15] utilizam uma malha numérica
com mais pontos, n=143, para uma descricao mais detalhada da fungao peso f(x).
Se usarmos a notacao de matrizes e vetores

T — X

fl@)  — fl@w) —f
H(z,2') — H(z,z;) — H (4.7)
N(z,z') — N(zi,z;) — N

(4.8)
teremos

(H-EN)f =0. (4.9)
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Como a resolucao direta daquela equacao pode apresentar problemas por
causa do espectro de valores proprios de N , uma vez que ele pode ter autovalores
muito pequenos, o que pode causar problemas, como ja discutimos antes, nés nao
podemos simplesmente inverter N para obter uma equacao de valores préprios como
é usual. Para contornarmos esse problema, nds fazemos uma transformacao das
matrizes representando os operadores de forma que diagonalizamos N e truncamos
o conjunto das autofuncoes de N de tal forma a ficarmos com aquelas associadas a
autovalores maiores que 107%. Esse procedimento corresponde a partir da equacio
(4.6) e considerar U, uma matriz unitdria, UtU=UU"=1, que, diagonalizando N,

transforma a equacio (4.6)
(UTHU — EU'NUYU' f = 0. (4.10)
Aqui
UINU = A, (4.11)

onde A é uma matriz diagonal.

Da equacao
(UtHU — EAUTf =0, (4.12)

tomando a raiz quadrada da matriz diagonal f\:f\%f\%, e multiplicando a esquerda
por /A\_%, obtemos

(A20tHUA 2 —El)A201f = 0. (4.13)

A~ S 1.~ - , .
e V=A"2U", a transformacdo é escrita finalmente como

k>

Definindo §=AzUt
(K —El)§ =0, (4.14)

com K=V HVT. Esta é uma equacao de valores proprios usual para g, com um novo
nicleo de energia, como indicado pelo método de Piza e Passos [11, 12]. Devemos
primeiro resolvé-la para obtermos as g’s que sao as solugoes bem comportadas, com
os correspondentes E’s, a partir das quais podemos obter, como um subproduto, as
f’s, que sao funcdes que nos interessam para o calculo das distribuicées, usando a
relacio f=V1g.

Segue o gréafico de g, que possui um niumero limitado de pontos devido ao
truncamento feito apds a diagonalizacao de N , que nos deixa com um nimero limi-
tado de pontos. Podemos optar por um nimero maior de pontos, porém comecaremos

a ter um aumento significativo no erro numérico [10]. O gréfico de f possui um
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nimero maior de pontos por estar relacionada com a malha numérica (n = 50
pontos) enquanto a g(y), escrita no espago reciproco da coordenada geradora ori-
ginal, possui um nimero menor de pontos por ser relacionada com as autovalores
que restam apds aplicarmos nosso critério de truncamento (descartamos autovalores
menores que 107%). J4 o grifico de g(z), fig. 4.2, possui 0 mesmo nidmero de pontos

que a f , pois é feito no espago da coordenada geradora original.

09

0.7

05

03

a(y)
f(x)

0.1

-0.1

X

Figura 4.1: Fungoes g e f para o estado fundamental do *He no caso onde é retirado

o efeito de centro de massa, com as interacoes Skyrme III e Coulomb

0.4

03 1

()
o
)

01 r 4

Figura 4.2: Funcdo de onda para o estado fundamental do *He no caso onde é

retirado o efeito de centro de massa, interagoes Syrme e Coulomb

Todos estes calculos e os intermedidrios foram feitos utilizando computacao
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algébrica, em particular utilizamos o Mathematica, a partir de uma versao preliminar
[22].

Para podermos calcular a densidade espacial de um corpo, encontramos o
equivalente numérico da expressao (4.3), efetuamos a integragdo numérica sobre as
coordenadas geradoras « e o e entdo montamos uma matriz de 7, 7 com uma malha
de pontos montada sobre o intervalo de 0,0001fm a 5,0fm, com passo numérico
de 0,1fm. Neste ponto dos calculos numéricos foi adotado a parte diagonal 77 = 7"
para que pudéssemos montar entao uma tabela com a qual seriam feitos os graficos
da densidade. Os célculos foram realizados utilizando-se os seis conjuntos diferentes
de parametros da interacao Skyrme. Para cada conjunto foi calculado o nicleo do
operador de energia H(z,z'), o qual foi usado, depois de transformado, na equagao
(4.14); dai encontramos a energia e entao calculamos a fungao g(y), a fungao f(x),
a densidade espacial, a distribuicdo de momentos, fator de forma e raio para cada

conjunto de parametros. Aqui uma justificativa é necessdria: apesar do conjunto de

4
—— MCG sem CM e com Coulomb (1)
——- OH (2)
---- MCG com CM e com Coulomb (3)
3 I MCG sem CM e sem Coulomb (4) i
\\\ —-— MCG com CM e sem Coulomb (5)
\\\
~ T~ . \
£
S2rN |
a
1r i
0 —_— e 1
0 1 2 3 4 5

r (fm)

Figura 4.3: Densidade de massa calculada com a interacao SkIII com e sem a

contribui¢ao coulombiana, normalizada ao nimero de nucleons do sistema

parametros de Skyrme V ter sido utilizado, nao apresentaremos nenhum resultado
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referente aquele conjunto de parametros, pois os resultados nao foram satisfatérios,
confirmando que esse conjunto de parametros nao apresenta uma boa descri¢cao para
a compressibilidade nuclear, como mostrado por [23], por nao apresentar o termo
dependente da densidade, ou seja, para essa interacao t3 = 0. Por outro lado, os
parametros de Skyrme III foram os quais apresentaram, para este trabalho, o melhor
compromisso entre todas a quantidades estudadas. Para as demais interagoes nao ha
mudancas essenciais. Nos resultados que seguem sao apresentados os resultados com
a interacao Skyrme IIT com o MCG e com o método variacional para que pudéssemos
realizar comparacoes entre os dois.

Ao estudarmos o grafico, fig. 4.3, percebemos aspectos que merecem a nossa
atencdo, como por exemplo, que a densidade proporcionada pelo MCG (em qualquer
um dos quatro casos) é bem maior do que a densidade variacional (OH) na regiao
que vai da origem até =~ 1,85 fm; isso se deve as correlagdes nucleon-nucleon dadas
pela superposicdao de determinantes de Slater proporcionadas pelo MCG. Quando
sdo comparados os casos (ambos calculados com o MCG) onde houve a extracao
de CM, (1) e (4,) com aqueles em que nao houve, (3) e (5), percebe-se que efeitos
de CM sao importantes para sistemas leves, como é sabido. Com relagao ao efeito
que a interagdo coulombiana proporciona, os calculos mostram que é justificada a
nao inclusao dessa interacao na hamiltoniana microscépica em calculos para nicleos
leves, pois quando comparamos os casos onde hd a referida interacdo, (1) e (3), com
os caso onde ndo ha, (4) e (5), percebemos um ligeiro aumento da densidade na
regido central; esse aumento é pequeno, em torno de 0,3%, o que, com certeza, pode
ser desprezado.

4.2 Orbitais naturais do sistema

A matriz densidade encontrada por nés em (4.3) também manifesta a pre-
senca de correlacoes, através dos termos fora da diagonal principal. Mas qual a
vantagem de se utilizar a matriz densidade se tanto essa matriz quanto a funcao de
onda carregam igualmente toda a informacao do sistema que é permitida com as
correlagoes imposta pelo MCG e a extracao do centro de massa? A vantagem no uso
da matriz densidade com relacdo a funcao de onda é o fato que a primeira independe
da representagao e, a diagonalizacao desta, numa dada representacao conveniente,
nos permite encontrar os orbitais naturais do sistema nuclear, os U, (7), auto-estados

do operador densidade de tal forma que aquela matriz possa ser decomposta como

o7, 7) = 5 3 n U3 (U7, (4.15)
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onde A é o nimero de particulas e n;, seus auto-valores, sdo os numeros de ocupacao
natural do sistema e respeitam a relacao

0<mn; <1. (4.16)

A matriz que diagonalizamos para obter os autovalores (niimero de ocupagio) e os
autovetores (orbitais naturais) é a matriz (4.3). Seguem os trés orbitais naturais

mais relevantes

0.4

0.3 i

o

N
T
—

©
[EY
T

Uy(n), U,(1n), Uy(r) (fm™)
o
|
|
|
|
|
|

-0.4 . ! . ! . ! .
0 2 4 6 8

r (fm)

Figura 4.4: Orbitais naturais calculados com as interacoes SkIII e coulombiana

e as respectivas ocupacoes para o ‘He.

Tabela 4.1: Orbitais naturais para o *He
Ocupacao

Uy | 1s | 0.990929

U; | 2s | 0.008849

U, | 3s | 0.000221




Capitulo 4. Aplicacao do MCG para os cédlculos das densidades do *He 32

Percebemos que a matriz densidade, com as correlagoes proporcionadas
pela superposicao de determinantes de Slater do Método de Coordenadas Geradoras,
nos apresenta como estado dominante do *He o estado 1s que praticamente esgota
a ocupacgao dos orbitais naturais mostrando-nos que a descri¢ao do *He através de
uma fun¢do de onda 1s do oscilador harmonico como partida, mais especificamente

uma gaussiana, ja é boa.

4.3 Distribuicao de momentos dos nucleons

Em principio, a fungdo ¥(r), construida com o MCG, contém uma enorme
quantidade de informacao sobre o sistema nuclear da qual extraimos, em particular,
pla, o/, 7, 7). Como é bem conhecido que nao se tem uma boa descri¢ao da distribui-
¢ao de momentos na regiao de altos valores de momento [15], com a descrigdo do
MCG usual, podemos esperar que as correlacoes introduzidas pelo MCG, mais os
efeitos da extracao de centro de massa, nos permitam melhores resultados para
aquela regiao de altos momentos.

Analogamente ao que foi feito anteriormente para a densidade nuclear, a

descricao para a distribuicao de momentos utilizando o MCG nos da

- =

n(E, k) = / / F@)* f(a')N(a,o')n(a, o/, K, B)dade, (4.17)

n(o, o,k k) = (4.18)
/QO(]_C'l, EQ, ceey E, ceey EA; OJ)QO(El, EQ, ceey E’, ceey EA; Oél) dE1dE2...dEA,

A—1lintegrals

sendo go(lzl, EQ, - E, - EA; «) a transformada de Fourier em A dimensoes de
d)("?l; 7—"2, ceey F’, ceey T_"A; Ckl).

Como nosso objetivo consistia em obter somente n(E), trabalhamos direta-
mente com a diagonal da matriz n(E, K ), que foi achada seguindo o mesmo procedi-
mento numérico usado para a densidade espacial; escreveu-se o equivalente numérico
da expressao (4.17), tomando k=K' e entdo efetuando a integracao sobre as coorde-
nada geradoras « e o/, criando entao uma tabela que se inicia em k = 0,0001fm ! e

. 1. com a qual foi feito o gréfico.

termina em k£ = 4,0fm ™", com intervalo de 0,1 fm™

No gréafico, fig. 4.5, ao fim desta se¢ao comparamos os resultados prove-
nientes dos calculos do MCG, quando incluimos a interacao coulombiana e extraimos
o centro de massa e quando usamos o ansatz sem extracao do centro de massa e

sem a interacdo coulombiana. Observa-se que no primeiro caso hd um aumento da
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distribuicao, a partir de £ = 1,6 fm !, na regido de altos momentos, aproximando
os resultados obtidos do que é observado experimentalmente. Isso indica que a ex-
clusao dos efeitos de centro de massa no ansatz da funcao de onda de muitos corpos
nos leva a uma melhor descricao para a distribuicdo de momentos de *He. Os efeitos
vindos da inclusdao da interagdo coulombiana se mostraram imperceptiveis, pois o
grafico do caso onde havia essa interagao e o do caso em que nao havia, se superpoem
de uma maneira que nao se pode perceber a diferenga entre eles (as comparagoes

foram feitas usando o ansatz sem os efeitos de centro de massa).

10

n(k) (fm’)
'SI

——— Sem efeitos CM \\
10 —-— Com efeitos CM N
® Dados exp. N
|- \\\ —
\
_7 \\\
10 \
L L L L L L L
0 1 2 3 4

k (fm™)

Figura 4.5: Distribuicdo de momentos para o *He, calculada com as interacoes SkIII

e coulombiana; dados experimentais retirados de [14].

4.4 Fator de Forma

O fator de forma é uma quantidade que é muito utilizada para o estudo dos
sistemas nucleares por estar relacionado com a densidade, dessa forma nos dando
informagoes sobre a distribuigdo de matéria/carga no nicleo de uma maneira in-
direta. Por essa razao, é uma quantidade muito utilizada para comparacao entre
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dados tedricos e experimentais. A expressao para o fator de forma é [18, 2]

F() = / (7, P)exp(id.7)dF, (4.19)

onde ¢ é o momento transferido. No nosso caso, p(7, 7) serd tomada como p(7,7) =
p(7) = 2pen(7), pois estamos considerando as densidades dos prétons e néutrons
iguais (sabemos que existe uma diferenca muito pequena entre elas que nao discu-
tiremos aqui [2]). Como temos a matriz p(7, 7¥), encontrada anteriormente de maneira

numeérica, nés implementamos entao um algoritmo para efetuarmos essa integracgao.

10
—— MCG sem CM e com Coulomh
N « Dados experimentais
107 N — —- MCG com CM e sem Coulomk
“S10? -
LL
107 ¢

q° (fm?)

Figura 4.6: Fator de forma para o *He, com interacdo SkIII e coulombiana. As

densidades estao normalizadas a um; os dados experimentais foram retirados de [24]

Do grafico do fator de forma, fig. 4.6, podemos observar, ao compararmos
as duas curvas teéricas, a importancia das correlagoes impostas pela extracao do
centro de massa no ansatz para a funcao de onda de muitos corpos. Pode-se constatar
que a curva associada ao caso no qual se retiraram os efeitos de centro de massa

! quando comparada ao

apresenta um aumento na regido a partir de ¢> ~ 11fm~
grafico associado ao caso onde aqueles efeitos nao foram retirados. A comparagao

entre a curva tedrica, obtida sem a extracdo dos efeitos de centro de massa (linha
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tracejada) e os dados experimentais mostra a tendéncia correta e um acordo razoavel

até ¢ ~ 10fm™=";

a partir dai ha um acentuado desacordo.

Por outro lado, também observamos que o minimo dos dados experimentais
concorda razoavelmente bem com os célculos do caso onde os efeitos de centro de
massa nao foram retirados (linha tracejada), em contraste com o outro caso (linha
cheia). De fato, a comparagao do fator de forma, obtido dos célculos onde os efeitos
de centro de massa foram retirados (linha cheia), com os dados experimentais nao é

direta, uma vez que as densidades envolvidas nao sao diretamente comparaveis.

4.5 Raios e energias

Nesta se¢do serdo apresentados as energias e os raios por nés encontrados;
essas quantidades também podem ser achadas diretamente dos cdlculos com o MCG,
sendo que a energia do sistema surge naturalmente da resolu¢ao da equacao de
Griffin-Wheeler modificada e transformada em (4.14) e os procedimentos para se
achar o raio nao fogem, a nao ser por tecnicismos do método, do usual em mecanica
quantica. A importancia que essas duas quantidades possuem, neste contexto, se
deve ao fato que elas nos dao uma idéia se a nossa descricao das densidades para o
“He é razoavel e consistente, uma vez que em nenhum momento tentamos ajustar
essas quantidades. O unico ajuste feito corresponde aquele dos parametros da intera-
cao de Skyrme. Contudo, ele nio foi realizado especificamente para o caso de *He.
Por exemplo, no caso da interacao de SKIII foram determinados os parametros para o
160, 40Ca, *°Zr e 298 Pb com o objetivo de ajustarem os valores corretos da energia de
ligagdo da materia nuclear (NM) bem como a energia de ligagao por nucleon (E/A),
densidade de equilibrio py e massa efetiva m*. Portanto, se tivermos também boas
energias e bons raios, além dos bons resultados encontrados para a distribuicao de
momentos, por exemplo, significa que a nossa proposta para o ansatz do sistema é

boa. Para o estudo do raio quadratico médio partimos de

(F?) = % (4.20)
onde devemos lembrar do que foi visto na secio (3.4).
(Pre) ( )(#(e)[7?|p () f (@) {s (ex0)|s (cwo) ) dexd’
(U]w) fr(@)(d(a)[d(a)) f (') (s(ao)ls(ao))derdc
( )(6(a)[7?[4(e)) f (o')dadc’ (4.21)

Q

fr(@)(e(a)|o(a’)) f (o) dada’
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onde

(o) = 5o (22 ) (422)
é achado ao usarmos a funcdo de onda intriseca vista em (3.4) e ao efetuarmos
a integragdo sobre as coordenadas do sistema. Com a expressio (4.21) e (4.22)
encontramos os raios tabulados abaixo. O mesmo cédlculo pode ser feito sem se
retirar os efeitos de CM, nesse caso, porém, a expressio (4.22) se altera somente
no indice da poténcia, que se torna 5/2 para o caso onde os efeitos de CM estao
presentes. Na tabela abaixo a indica os calculos feitos com os efeitos de CM na

funcao de onda e b indica os cdlculos onde os efeitos de CM foram retirados.

Tabela 4.2: Resultados para a energia e raio rms para o *He

SkI SkII SkIIT SkIV SkVI

a b a b a b a b a

Ey | -34.51 | -30.82 | -31.33 | -26.12 | -31.53 | -27.30 | -30.81 | -24.73 | -32.86 | -29.46

o | 1.66 1.32 1.75 1.40 1.74 1.38 1.76 1.42 1.72 1.36

Ey | -476 | 11.36 | -4.80 | 10.34 | -4.52 | 1042 | -4.93 | 10.30 | -4.74 | 10.31

T | 2.69 2.88 2.77 3.01 2.79 3.00 2.78 3.04 2.74 2.94

A tabela acima mostra-nos que existe uma diferenca significativa entre os
raios e as energias no caso onde nao se retirou os efeitos de centro de massa e onde
esse efeito foi removido. Nos casos onde nao se retirou o CM os dados para o raio
estao condizentes com os cdlculos encontrados na literatura [14, 15, 25] e com dados
experimentais (7“2)1/ > =1,696 fm [26]. Por outro lado, ao observamos os resultados
calculados para os raios na situagao onde os efeitos de CM sao extraidos, os nossos
resultados se aproximam dos resultados experimentais obtidos quando se retira a
contribui¢do do tamanho finito do préton [25]. A saber, os valores experimentais sao,
nesse caso, 7 = 1,4740,02fm [25, 27| e E = —28,20MeV . Vale a pena chamar aten-
¢ao para o fato que os cédlculos feitos com SKIII foram os que apresentaram o melhor
balanco entre raio e energia, quando comparados com os resultado experimentais.
Porém, novamente chamamos a atencao para o fato de nao termos tentado ajustar
os valores da energia intrinseca ajustando a energia de centro de massa, pois de
fato utilizamos apenas o critério pelo qual o assume o valor minimo da energia
encontrado pelo método variacional (segao 3.4). O procedimento que desenvolvemos

para o calculo numérico nos possibilitou também acharmos as energias E; e os raios
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r1 para o primeiro estado excitado. Como é percebido na tabela (4.2) estes valores
também se alteram significativamente quando comparados o caso onde se retirou o
efeito de CM e o caso onde esse efeito nao foi retirado. Percebe-se também que 7;
segue um padrao inverso ao de ry. Enquanto ry para o caso sem CM é menor que o
do caso com CM, o r; do primeiro é maior que o do segundo para qualquer caso.
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Conclusoes

O nosso objetivo com esta dissertacao foi o estudo dos efeitos que correla-
¢oOes nucleon-nucleon, proporcionadas pela superposi¢ao de determinantes de Slater,
como introduzidas pelo ansatz do MCG, causam na descricao da densidade nuclear
do *He (nao s6 da densidade espacial e sim também de outras quantidades como,
por exemplo, a distribui¢do de momentos). Contudo, o MCG permite que incluamos
naturalmente outros vinculos que nos permitem incluir outras correlacoes além das
correlacoes proporcionadas pela superposicao de determinates de Slater. Neste tra-
balho, os vinculos extras impostos ao ansatz de Griffin-Wheeler (2.2) nos levam a
extracao dos efeitos de centro de massa da funcao de onda de muitos corpos, o que
permite discriminar resultados sensiveis aquelas correlacoes. A descricao das den-
sidades do *He no contexto do MCG fez-nos automaticamente escolher a descricio
da ressonancia gigante isoescalar monopolar, a qual associamos uma variacao na
densidade; circustancialmente este é também um fenémeno ao qual a aplicacao do
MCG se faz de maneira direta (capitulo 3). Com a escolha do movimento cole-
tivo, precisamos escolher a hamiltoniana microscopica para descrever o sistema de
maneira apropriada. Para nosso cdlculos usamos a interacao de Skyrme e a interagao

coulombiana e néo foi utilizada a interagdo spin-orbita (capitulo 3).

O que pudemos observar em nossos resultados foi a importancia que o
efeito de centro de massa possui em sistemas leves, no nosso caso o *He, pois as
alteracoes causadas pela exclusao desses efeitos nos levou a resultados interessantes
ja que, por exemplo, tivemos um bom resultado na descricdo da distribuicdo de
momentos (se¢do 4.3), que apresentou, na regiao de altos momentos, um ganho
consideravel em comparacao com a descricao na qual nao se levam em conta os
efeitos de centro de massa, sendo que existe um bom compromisso de resultados
com outras quantidades do sistema, energia e raio por exemplo (se¢do 4.5). Quanto
aos resultados obtidos para a densidade, fator de forma e energia, estes confirmam
a importancia das correlacoes de centro de massa que foi observado na distribui-
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cao de momentos. Com relacdo ao raio do *He, um ponto merece ser destacado:
nosso resultados, quando extraimos os efeitos de centro de massa, estao préximos
do resultado experimental no caso em que se elimina a contribuicao do tamanho
finito do préton. Quanto ao primeiro estado excitado, nossos resultados mostram
que eles se encontram em energia acima das outras previsoes tedricas. Isto significa
que a energia de excitagao do primeiro estado da ressonancia gigante de monopolo é
maior do que era prevista, ou seja, é necessaria mais energia para excitar o primeiro
estado dessa ressondcia do que os célculos anteriores previram [15].

O efeito que a interacao coulombiana mostrou ter sobre as propriedades do
“He, quando observadas a densidade e a distribuicio de momentos, nos casos onde
se utilizou esse interacao e o caso onde nao foi utilizada, se mostrou irrelevante.
Com a correcao observada na densidade na ordem de 0,3%, uma observa¢ao menos
cuidadosa do gréfico (4.3) poderia deixar desapercebida essa corre¢éo e para o caso
da distribuicao de momentos a dita correcao é imperceptivel, nao sendo observada
nenhuma alteracao nas regioes de altos momentos, onde o efeito da presenca da
interacao coulombiana poderia ser perceptivel. Mas devemos lembrar que a corre-
cao de quase 1 MeV nos célculos da energia para o estado fundamental do *He
proporcionada por essa interacao ¢ algo que nao deve ser desprezada.

E como consideracao final notamos que poderia ser aplicado para distribui-
¢ao de momentos o mesmo procedimento usado no estudo da densidade, ou seja,
escrever a matriz n(E, K ) e diagonalizar essa matriz. Dessa maneira, poderiamos en-
contrar os orbitais naturais no espago dos momentos. Assim, tendo mais informacdes
sobre o sistema, ao estudarmos os orbitais naturais e suas ocupacoes, poderiamos
compreender quais as limitacoes impostas pelas correlagoes para a descricao da

regiao de altos momentos.
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