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RESUMO

Aplicamos 3 teoria de Hartree-Fock-Bogoliubov ao na

46

cleo do Ti » cOnsiderando seis nucleons, além do Ca40, tomado

como carogo inerte, descritos pPelos estados da camada lf7/2 H
Os elementos de matriz de interacio de dois corpos foram ob-
tidos a partir do €Spectro experimental do Sc42 € os coefici-
entes da transformag&o de quasi-particulas de Bogoliubov fo-
ram assumidos cdmo sendo complexos, pPossibilitando a inclusao

simultanea dos dois modos de eémparelhamento, T=( e T=1l. Dessa

forma, obtivemos alguns resultados acerca do estado fundamen-

analogos, realizados na camada (f-p) considerando, porém, em-

parelhamento a T=Q e T=1, separadamente.
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1. INTRODUCAQ

A teoria dge Hartree-Fock-Bogoliubov (HFB) aplicada

a0 estudo da estrutyurg Nuclear é a unificagdo de duas mais

importantesg teoria microscépicas existentes: g teoria de

Hartree Fock (HF) e a teoria de Bardeen-Cooper-Schrieffer

(BCs) .

A Primeira, descreve de forma auto-consistente, ca-
racteristicas macroscopicas do nicleo, presuminto 0s nucleons
num potencial médio, éventualmente deformado, €Xpresso em ter
mos da interagdo entre dois corpos. a aproximagao de Hartree
Fock teve bastante Sucesso quando aplicada a nlicleos leves,
como indicam cilculos das propriedades estiticas e dinamicas
de nicleos da camada (Zs—ld)(7’8'9'lo'll). Infelizmente, o
método de HF fornece resultados Pouco desejaveis quando apli-
cado a naGcleos par-par, com N=Z, alem do Ne20(4'12). Por exem
pPlo: existem fortes indicios experimentais que a forma intrig
seca do M924 seja prolata e axial (esferoidal), enquanto que
calculos de HF predizem a forma triaxial (elipsoidal). Para
o 5128, a aproximacgao de HF prevé dois estados mais baixos de
mesma ordem de energia de ligagdo, um prolato e outro oblato,
enquanto que experimentalmente temos Somente um estado oblato.
Para o §°2, obtemos uma forma triaxial(l3), com deformacao
quadrupolar nula, segundo a teoria de HF, também em contradi-
¢3o com o espectro experimental, que pode ser explicado assu-
mindo uma forma intrinseca axialmente simétrica. O espectro
do Ar36 tem caracteristicas vibracionais, nao obtidas por céi
culos de HF, que, alids, fornace um estado intrinseco oblato
deformado, dando origem a niveis rotacionais.

O fato desses nucleos apresentarem algumas solugoes

e e—




sica atdmica, com © nimero quantico de senioridade, em 1942 (6)

Posteriormente, foi desenvolvida e aplicada na teoria de su-~

percondutividade, por Bardeen, Cooper e Schrieffer (14) (BCS)
em 1957. En 1959, Belyaev(l7), Seguindo sugestdes de Bohr,
Mottelson e Pines(ls) e de Mottelson(le), estudou qualitativg

mente as consequéncias da forgca de emparelhamento em virios -

aspectos da estrutura nuclear.

Uma maneira natural de generalizar tanto o método
do campo auto-consistente de HF, quanto a teoria de BCS, am-
bas de forma auto-consistente & através da teoria de Hartree-
Fock-Bogoliubov (HFB)(IS). Uma forma de simplificar essa teo
ria € considerar somente correlagoes de pares, proton-préton
Ou neutron-neutron no estado de T=l,(19’20) embora se saiba
que para nicleos leves, onde prétons e neutrons coexistem nos
mesmos estados espaciais esse tipo de correlagao nao & tio im
pPortante quanto a correlagao de emparelhamento em isospin(lz’
21,22,23)-

O elemento de matriz de emparelhamento entre estado

de proton e estado de neutron, separados em T=0 e T=1, pode

ser escrito(Z):
T=0 _ T=1
by o = 1 5 {<k2|V|mn> (KnN,mP Knp ,my) ¥ <k2|V|mn> x
p'*n 4 I

(KnN,mP+KnP,mN) ]’ (I"l)
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onde - %
Kkg <w0’CkC2,wo> = 2 ol By (I-2)
€ O tensor dge emparelhamento, !wo> € o vacuo de HFB e Aka e

Bla sao coef1c1entes da transf. candnica generalizada de Bogo

liubov.

Para analisarmos 4 expressao acima, vamos supor que

tema, isto &,

]
<
(e}
(9]
o)
Eﬂ
<
v
*

(I-3)

Se por exemplo, os coeficientes A e B da expressio
(I-2) sao reais, k & real, permitindo somente emparelhamento
préoton-neutron a T=1. Se A f&r real e B imaginiario puro, sé
teremos emparelhamento proton-neutron a T=0. Calculos usuais
de HFB tanto na camada s~d, quanto na camada (f,p)(l’2'3’4’5)
consideram éorrelagées proton-neutron ou a T=0 ou a T=1 sepa-
radamente. Somente gquando X nao for trivialmente complexo,
caso do presente trabalho, teremos Simultaneamente os dois mo
dos de emparelhamento. Além disso, nao assumimos quaisquer
das simetrias usuais enpregadas em calculos de HFB(4'4OI42)
pPara as quasi-particulas, tais como: reversio temporal, pari-
dade, simetria rotacional e azimutal no eSpago tridimensional
€ no espaco de isospin, que facilitam grandemente o trabalho
de diagonalizagao da matriz de HFB. O objetivo desse traba-

lho & mostrar a possibilidade de resolver as equagoes de HFB

T




4.

pPara nucleos con N#2, considerando emparelhamento simult&neo

a T=1 e T=0, sen assumir as citadas Simetrias. O nicleo esco

.46
lhido foi o Ti descrito Pelos estados da subcamada 1f7/2.

Foi suposta a ausencia de misturas de configuragdo com outras
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camadas e assumido 0 Ca COmo carogo inerte, Essas aproxima

§Oes sao razojveisg desde que os nfveis de particula indepen-

depte da camada lf7/2 estao Separados dos demais niveis, ge-

gundo o modelo de camadas(26’35). As duas maiores dificulda-

des na execugcao do trabalho foram a diagonalizag&o da matriz

complexa de HFB, descrita na secao (ITI-B) e o ajuste dos po-
tenciais quimicos, descrito na secao (III-C), onde AP e An fi
Xam, em média,o nimero de protons e neutrons, desde que a -
aproximacao de Hartree-Fock ~ Bogoliubov n3o conserva 0 nime-
ro de particulas. No capitulo II, & desenvolvida a teoria de
HFB, no capitulo Sequinte apresentamos o Procedimento para -
sua aplicagao. No capitulo IV sio definidas e apresentadas

as quantidades calculadas, tais como: energia de ligagdo,raio
quadratico médio, momentoc de quadrupolo intrinseco, hiato de
energia de HFB, energia de emparelhamento e flutuagao do nume
ro de particulas, essa tltima relacionada diretamente com a
validade da teoria de HFB, sendo obviamente nula no caso de

HF; no final do capitulo apresentamos os resultados e conclu-

soes.




IT. A TEORIA DE HARTREE—FOCK-BOGOLIUBOV(41)

IT.A) © conceito de quasi

—particula

COrpos é:

_ + 1 + 4+
H z <a!Tls>cacB + z <aB|vlyé>CaCBC

C (IT-1)
aB - 2 OLBYG ) Y

mions, que operam socbre um conjunto de estados de base de par

ticula independente. Vamos definir o estado [0> como sendo o

vacuo de particulas, de forma que & impossivel destruir qual-

quer nucleon nesse estado:
cB]0> = 0 para ¥ g8 (II~2)

Vamos generalizar o conceito de vacuo, usando o fato
que o estado de Hartree—Fock(27) |w0> contém um conjunto ocu-
pado de estados de particula independente h, h', ..., tal que
e impossivel criar uma particula num estado ocupado h, sem -

violar o principio de Pauli :
Y. > = 0 para ¥ h ocupado em |¢O> (II-3a)

Podemos afirmar também que o estado [mo> naoc contém
nenhum conjunto desocupado de estados de particula independeg

‘ & impossivel destruir ualquer -
te p, p', ..., de forma que e p g q

desses estados em |w0>-

C_ | > =0 para ¥ p desocupado em |¢O> (II-3b)
P 0




Podemos agora, definir um novo con

junto ge Operadores de cria
¢cao e destruicio pt
i

e bi Para um conjunto auto-consistente de
estados de particula

independente:
b, = ct i
g = Ci quando i=h, i.e., ¥ dos estados ocupados
(II-4)
bi = Ci quando i=p, i.e.,

¥ dos estados desocupados

portanto

bi]wo> = 0 para ¥, (II-5)

Interpretamos o estado de HF |w0>, como o estado de

vacuo para novos objetos, cujos Operadores de aniquilacao sao

definidos pelas equagoes (II-4) e Os correspondentes operado-

res de criagao por:

o
il

i Ci quando i e qualquer dos estados ocupados

(IT1-6)

o
i

. ct quando i é qualquer dos estados desocupados
i i

A esses novos objetos daremos o nome de "quasi—parti
culas" assim, o estado |w0> de HF representa o vacuo das qua-
si-particulas, embora seja construido a partir de estados de
particula independente. A primeira definicao (II-6) diz que
a destruigao de um estado de particula no mar de Fermi e por-
tanto a criagéo de um "buraco" neste estado, se torna equiva-
lente a criagao de uma quasi-particula. Por outro lado, pode
mos obter também uma quasi-particula criando uma particula -

acima do mar de Fermi.

As situagoes de nosso interesse n3o comportam uma




descrigio t3o Simpleg representada
(I1-6),

pelas equagdes (II-4) e
onde podemos falar num "buraco"

comporte ainda, como o vacuo das quasi-particulas.

II.B) Transformagéo da_Hamiltoniana

Vamos deduzir uma forma geral da Hamiltoniana a par-

tir da definic3o (II-1), assumindo a existéncia do estado funp-

damental [wo>, © vacuo das novas quasi-particulas, bem como a

transformacdo dos operadores de criacio e aniquilagio de parti

culas aos correspondentes operadores de quasi-particulas.

De acordo com o teorema de Wick(zs), podemos escrever:

; c’e, = :cfe,: + <«cte s (I11-6)
a B B
f C;CECGCY =:c;c§cacyz +
r =CZCE=<050Y> + <c;cg>:c6cyz t
zcch:<CEC6> ¥ <CZCY>‘CEC6: ) (II-7) |
:ch6:<cEcY> - <c:c6>:cgcY; + g
<C;CE><C6CY> ¥ <CZCY><CEC6> ) <CZC6><C§CY> ﬁ
Nessas expressoes, o simbolo < > indica o valor esperado do %
Ooperador em relagéo ao estado fundamental [w0>. O simbolo : - ;
indica os correspondentes operadores de quasi-particula, na

s _ . t

£ ormal Substituindo essas expressées na Hamiltoniana ?
orma n .

i operadores gue chamaremos H

(IT-1), teremos um termo livre de op q .

€ um termo proveniente da !

um termo com pares de operadores H, p |

imeira linha da equagao (II-7), contendo quatro operadores "
primei

H4.




emprs

TR

8.
H=Hy + H, + H,
Ho = 2 <alr|g><ctc > 4+ 1 <aBlv]ys> (<«ctetscc.c > 4
aB a~B 2 o B 6Ty
aBy§
(II-8)

+ + + +
+ <C C >« o
a~y” “CgCs “CoCs><cye >

Desde que vy e § s3o indices mudos de soma, podemos

troca-los no Qltimo termo:

l -+ +
- = <aB|v|8y><C'C >« >
> Blv|ésy c, y><CqC

X
aBys B~

que, combinado com o termo anterior, resulta:

+ +
<aBlvlyé><CacY><ch6> =

N =

+ +
z <aY,v’86><CaCB><CyC6>

z
aBys aByds

onde o termo <aB|v|ys> & o elemento de matriz antissimetriza
do.
Definindo a densidade de estados Pug © © Potencial -

auto-consistente V, por:

Il

+ o+
Pag = <Blolw> = <ujlcheglv,> = <cle,>

<alV|g> =V o = §<aYlVl86><6lolY> (1I-9)
Y

Podemos entao, escrever para HO‘

-+
CB><C6CY> (II-10)

1 +
H = Y<u]T+£VIB><B,O,U> * 3 I <aB|v]yés<c
0 ‘ 2

- B apSy G

Definindo a densidade de emparelhamento K, por:

= <C6CY> = = K (IT-11)

oy 'O




portanto KX

- da seguinte forma:

1 + .+
= Z < =l'. ol
» aB|v|ys><c CB><CGCY> 5 L <aB|vl76>KBa x

Introduzindo o potencial de emparelhamento AaB' por:

=1 3
bog = ; z <aslvlyd>n6Y (II-13)
Y6

A expressao (II-12) se torna:

*

1
2 g Jafsa

(II-14)

Finalmente, podemos a expressao (II-10) e escrever pa

ra Ho:
1 1 * _
Hy = ZB{<u|T+§V[B><BJD|a> t 2 Bygkp) (II-15)
o
H. é a energia do estado fundamental [w0>, pois -
0

valores esperados dos termos H2 e H4 da Hamiltoniana, quando

calculados no vacuo se anulam.

Vemos gue, HO é essencialmente dado pela energia de

Hartree-Fock, mais o termo (II-14), cujo valor esperado & nulo
= ’

aBy§ o aBYés

x l(KGY-KYG) = %{ z [<aBIVIyﬁ>K* Ksv) = L [<aB|v|6y> x
2 aBys B8 o'y aBys

X Kgoks ]l =2 5 <aplv] yes o o (II-12)
Ba™ 8y 4 oBys Ba" 8y




10,
no estado COrrespondente a8 um nivel ge Fermi bem definido e no
qual o nimero de Particulas g estritamente conservado.

O termo do Hamiltonlano que contém og produtos nor-
mais de pares ge Operadores, H,, é&:
H, = % <a|T[B>- c+c s 4+ 1 +
2 z <a \'4 8> s
5 ¥ it Blv|y [ CoCh <CsC > +
ot + +
+ <C C.>: C.C.: + : e sict e o
a~g §%y CaCY <CBCS>+ <Cacy>'CB CG'
- :C’c.: «cte > - <clco> s cte
s <CgCy aC6> * CpC. 1) (II-16)
A expressio para H4, que provem do termo: :c;c;céc :,
é:
Hy =2 T <aBlv|ys: C;cgcécy: =2 5 <aplv|ysss L Ty |
aBys 2 aBys 2
(CGCY - cycé):
+_+
H4 = B E<aB]V]Y5>-<dB|V!5Y>J= cacscscy:
4 aBy$
H4 =1 T <aB|vly6>: C;C;CGCY: (I1-17)
4 aByé

Vamos agora introduzir os operadores de criagao e
_ + -
aniquilagio de quasi-particulas b; e bjs que podem ser defini
das tanto pela transformagao candnica de Bogoliubov—Valatin(zg)
- . 18
quanto pela transformagao mais geral de Bogoliubov( ), usada

RO presente trabalho:

+ i + i
- C + B.C))
by £ (AL, o a (II-18a)
*xi ix

a




ll.
COm as relages inversag
+ i i
C - X *, + 1
o : (Au bi + Babi)
(II-18b)
c - ix% i
g f (Ba b. + a bi)

5 obteremos um termo de
criacao e aniquilacado de quasi-particula bIbi
um contendo dois Operadores de criagao bzbi, outro com doisg ope

radores de destruicao bibi' de quasi-particulas:

H2 = Hll + H20 + H02 (I1-19)

onde

+
Hypy =2 E; b/b,

(I1-20)
1

i i - . .
Os coeficientes A;, Ba sao obtidos auto-consistente-

mente de modo a anular os termos H

9)

n :
20+H02, chamados "termos peri

gosos" por Bogoliubov(2 » restando somente o termo H onde

11”

E; @ a energia da quasi-particula.

Finalmente, o tratamento do termo Hy, que contém inte-
ragoes residuais entre quasi-particulas, nos leva a outros mo-
dos de excitagao do nicleo, que ndo os de simples excitacdo de
quasi-particula independente, como no caso do termo H2, e que

nao serio levados em conta neste trabalho.

r Mais dois termos,

o —
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IT1.C) As gquacoes de HFB
-—-_——-___-

ag’ 9ue é necessirio consi-

derar o estado Variacional wo’ como uma Superposicgao de fungoes

de onda, contendo diferentes nimeros de particulas,

rio, teriamos valor nulo pPara a densidade de eémparelhamento }

(II-11). Para que wo tenha um sentido fisico, temos que exi-

gir que o valor esSperado do operador namero de particulas com
relagao a wo, seja igqual ao nimero de niicleons do nicleo consi
derado. Esse vinculo num problema variacional & introduzido
através do multiplicador de Lagrange ) na Hamiltoniana ao mini
mizarmos HO. Outra maneira de obter as equacgoes de HFB é exi-
gir-para nossa Hamiltoniana (II-1) um modo de excitacao do tipo
(II-18a), que é uma Superposicao linear de Operadores de cria-
cao e aniquilacao C; e C,. De acordo com o Apéndice, a exis
téncia de tal modo requer que os comutadores de todos os C; e

C, com a Hamiltoniana possam ser representados por uma soma L=
nZar desses operadores. Quando isso ocorre, os operadores de
quasi-particula b;’ b, , podem ser construidos a partir dos C; e
C, r de acordo com a relagdo (A-7).

Temos entao:

[ CZCB’Cu ] = c253p (I1-21)
) + o+ o+
[c+c'gcsc ,c: ] = -[C:,C+CB |~ c.Cq (c 2ge. ] =
a (

caso contrj

T




13.

[ciche, 1] CoCh (8,

6 6 C ) (I1-22)
Usando g proprledade-

de H com C::
l l [T |u aéy (aB|v]ys)ct cB(a yuCs™86,Cy )
Trocando osg indices de Soma vy e § no termo 6YUC6 vem:
+ _+ + +
% (aB|v]éy) c’clc s, - 5 (aB|v]yé)c'cte s =
[ aByS a BTy Su aBy a BTy Sy J
1 +
= I [ B|v]juy) cf e +(aslvluv)c e aC ]
4 By Y
aBy
o + 1 +
[H.C] =2 <a|T|w> ct + L 5 (aB|v|uy) cf oC5C (I1-23)
. u- x o 2 aBy Y

O comutador exato (II-23) de H com C: nao resulta so-

Mente uma soma linear de operadores de criagao e aniquilacao de
particulas, pré-requisito importante para termos excitacao de
quasi-particulas do tipo (II-18). Entretanto, isso pode ser -
conseguido linearizando a equagao (II-23):

+

+ + +
C.: + <C.C >c - <C,C >Cp + <c’ Lo B

+
C B~y By @y B Y

C
A linearizagao consiste em desprezarmos O termo conten

do tres operadores da equagaoc acima, e que descrevenm excitagoes

que nao as de quasi-particula independente:




=

14.
H,C =
(h,c7] = 3 a|Tlus ¢t 4 1 (@B |viuy) [<ctc > of
aBy By a
- <C'¢ >c*] + 1 tot
a“y L (aB|v 7,
g 5 .3 | [luy) < OLCB>C'Y
+
(H,c)] = » <a|T|u> ¢t 4+ 3 (aB|v|uy)<ctc st
a B”Y Ta
+ 1 Z  (aB|v]uy) <«ctctse
" 2C>C, (II-24)

+
[H,Cu] = I <a|T+V|u> c; + 1 (na|v|yg) <ctcts ¢
(v 2 aBy Y8 %
[B.C]] = £ <afmav]u> ¢ + 5 2% o (I1-2
u o e T ~25a)

Desde que o estado wo nao & auto-fungéo do operador
mEo eenserva niimero de particulas, necessitamos introduzir um
multiplicador de Lagrange na Hamiltoniana, de forma que, o n{

mero médio de particulas tenha o valor requerido. Ent3o:

H > H())

+
H(A) = H - A 2 ca (II-26)

‘ _ _ + - +
O termo introduzido, -\ gcaca' contribui com -Acaﬁau

no comutador (II-25), de acordo com (II-21):

+ _ wiiE *
[m00.C)) = 2alth wnre e ale, ez

onde usamos o fato que a matriz (T-) +v) & hermiteans.




H(X) com Cu,

e trocando

= [mon,ct )

Portanto:

- _ +
[H) e, = za.co —g U[T-2 +Va>c (IT~-27)

Vamos comparar as equacoes (II-26) e (II-27) com a

equagao (A-5). Qs 2N Operadores de criacio e aniquilagao c?
a

e Ca, Seé comportam como os N operadores AI (i =1, 2,.4., N)

da equagdo (A-5). Portanto, a matriz M pode ser escrita com

a4 ajuda das equagdes (II-26) e (I1-27):

(T-1 +v)* a*
M =
-A =(T-A +V) (II-28)
ou
r 8*
M =
-A ~-T
com
I =T -\ +V (II-29)

onde M & uma matriz 2Nx2N e as submatrizes A, A%, p e I'* tem

dimensao NxN.




B
]

I
!
>
(]
—
]
|

* s
r POls

we T 3 I (ualv|gy) <C.C.,> == y (au |v|gy)
By
= 1 L (au|v|By) <c Cp> = -1 5 (ho|v|By)
2 By e 2 gy Y
=—Aua
Aua = -Aua
e I'= (7 -, + V)

+ . -
r=r (pois T & hermiteano)
(* =

conjugando ambos, vem:

((T)*)* = p*

Usando (II-30a) e (IT-30b),

de Hartree-Bogoliubov M, na forma:

(T*) A
M =

-4 -(T)

I A
M =

-A% e e
M =Mt pois

16.

<CYCB>

<CYCB> =

(II-30a)

(II-30b)

podemos escrever a matriz

(IT-31)




17.
M+ : r A | p+ (_Af)+ r (“Z*)*
-A* ~T* At (-P*)+ ) (E)* —T*
r -4 r A
) —A* -r* ; % : §

mOs considerar o auto-vetor B Correspondente ao auto-valor
i

Eironde i =1, ., . y € escrever a equacio de auto-valor expli

citamente:
Al Ai
i i
ou
ral yapl - g Al

(II-32b)

Tomando o complexo conjugado dessas duas equagdes e

} ; = E*;
trocando os sinais, vem, lembrando que Ei Ei

*
1% i* = - =
r B + AA EyB
i i at”
AR - I'*a™ = - E;
que & equivalente a:
. ] *
i , gi* gl
i* = _Ei Al*
-A*  -T* A (I1-33)




- Dado um vetor com um auto
valor posjiti
POsitivo, o Vetor Correspondente a0 auto-valor negativo

¢ obtido através gas relagSes (II-32a) (II-33). Considere-

valor POsitivo Ei € O auto-vetor Correspondente,

Como na equacio (II-32a). pe acordo com (a-7) e (a-9) podemos

construir og Operadores:

+ i+ i
b, =
i g (Aaca + Baca)
e
_ i* + i*
bi g (Ba Ca + Aa Ca)

que sao exatamente Os operadores da equagao (II-18a) e tem as

Seguintes propriedades:

+ —3 —
Hb |y > = (Ey+E,) bi]wo> (II-34)
e
= II-35
bilwo> 0 ( )
onde |y,> & o estado fundamental de H com energia Ey. O esta-

do b;[wo> é o de uma quasi-particula, com energia E; acima do
estado fundamental. O operador b, & o operador de aniquilacao
bPara a quasi-particula e a equagao (II-35) garante que o esta-
do fundamental [wo> nao contém nenhuma quasi-particula. Vemos
que o auto-vetor correspondente ao auto-valor --Ei leva, de
acordo com a equagdo (A-7), @ segunda das combinacdes (II-18a),
que operando em gqualquer auto-estado de H, resulta num outro
auto-estado com energia abaixada de -E;. 1Isso confirma a inter
pretacdo do operador b; como operador de aniquilagdo de uma

: - Em geral a matriz M, de dimen-
) v de energia E;
quasi-particula




sao 2Nx2N tem 2N auto Valoreg
r

negativos, Escrevendo

I {<a|r|gs al
B

* .1 i
ta58Rg + <“IF*IB>BB} = -g Bl

Essas sao as equagdes de Hartree
lineares, pois as matrizes T (II-29) e 4 (TI-13) ;

pectivamente as matrizes densidade de estado e

exigindo, portanto, um

lugao auto-consistente.

8 * Sap Bp) = 5 al

19.

dos quais N s3o positivos e N

174 (II-36)

~Fock-Bogoliubov, n3o
contém res-

emparelhamento,

tratamento iterativo para obter uma so-

Vamos em sequida deduzir as expressoes dos elementos

de matriz das densidades de estado e de emparelhamento p e x

: ok = i i
eém termos dos coeficientes de transformacgao A e Ba » escre

vendo primeiramente as
to-vetores da matriz M.
auto-~valor positivo Ei

€Xpressa de acordo com

propriedades de ortogonalidade dos au-
A ortogonalidade de um auto-vetor de
€ outro de auto-valor negativo *Ej é

as equagoes (II-32a) e (II-33), por:

(Bj Aj) (Ai)
= 0

ou

Bl

() Ai + Ag Bi) =0 (I1-37)
Qa

a

Analogamente, o produto escalar de dois auto-vetores

: : = ositi . ‘
Pertencentes a dois diferentes auto-valores p vos El e E

J ’

- = E; caso em que o subconjunto
€ também nulo, salvo quando Ej : q 3

dege do deve ser ortonormalizado, de forma a satisfazer as
nerado

condicées:
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i s
(ad7p%) , ai -
gl i3
ou
3*,1 J gy -
g (Aa Aa G 2 Ba Ba) = Gij (II-38)

Usando as definigdes (II-18a) e as relagSes de antj-

comutacao de ¢t e C.

I'espectivamente iguais a [bj,bj].+ e

+
[bj,bi . Dessa forma, os auto-vetores de M, automaticamen

tinuam sendo obedecidas:

5 _ I* A+, . i* 4+ 4% -
[bj,bi]+ = [ g(Ba CLHAC ) 5 g(Ba Cat?, C) 1,

_ j* i* Jr_i* _ _ £
[bj,bi]+ = I(B A, +A B = (11-37) 0

+ _ I, o3 . 1% 4 . 3% -
[bj’bil+ - gf(Aaca+BaCa) ¢ (By el Cy) ]+

* = ¢ aa™eIstY) o (1ro3g) - 5
[bj’bij+ - g e *ByBa ) ( ) ij

Podemos agora calcular as expressoes para a densida-

de de estados e de emparelhamento p e k ; usando as relagoes

inversas (II-18b):
+ = < lE(Aib+ + Bib.)(Bi*bT+Aib.)]w > =
<a|p|B> = <WO'CBCGI¢O> ala » i BTi ] a “i%°; o

pBo = <a'DlB> = ; BéBa (I1-39)
i

i* 4+ i i* + 3
= I (Bg by+Acb,) (B bi+Alb,) [y > =
<wOlC6CYle> <woli § 717671 Y Y i 0

(A}
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= IT-40)

Para resolvermog as equagoes de HFB por iteragges mﬁl

" tiplas, utilizamos ag €Xpressoes (II-9) para v; (II-13) para

€ as equagdes (II-39) e (II-40) acima:

g = I (aylvl86)<6[p]y> (I1-9)
LA

II-13
sy ( ) ‘
Y$ 5
- i*. 1 (II-39) f
Pag = I B, By |
1 i
1
igi* (II-40) ‘t
= B
KGY ; A5 Y
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Mente o problema de Hartree-rock Correspondente, usando uma

interagéo quadrupolo-quadrupolo. Para tanto construimos a

7/2* O pa-
rametro de comprlmento" do Oscilador, b2, foi escolhido como
sendo proporcional a A_l/B, conforme a referencia (30) e o pa
rametro de acoplamento quadrupolar X, Proporcional a A 2. 2
conforme a referéncia (34) . Usando as energias de particuyla
independente Ei obtidas da solucao de Hartree-Fock, pudemos
resolver as equacgdes do "hiato" de energia de BCS(32), que
POr sua vez nos forneceram as fungoes de onda A e B € os' po
tenciais quimicos iniciais para quatro e duas particulas. Na
primeira iteracao as fungoes de onda da parte de particula Al
e da parte de buraco B da transformagao canbnica (II- -18a)
ainda sao reais. Para determinarmos as quantidades AaB(II—IB)

eV (II-9) resta construir os elementos de matriz de dois
B

v cujas p Oprleda

(38) .
independéncia de carga nos permite escrever .

- = - T G(abchT)(jamajbmb‘JM)(jcmcjdmd,JM)x
aBys M
My

x (1/2 14 1/2 1y ™) (1/2 To Tgq THy) (III-1)




|

no espectro do Séz (37).

Tabela (111-1)

3 | 4 56!7

-l.GlJ—l.7O -0.35( -1.68| 0.05 ,—2.78

J 0 1 2

G(abcdd) [-3.20 -2.59

Essa forma de determinar os elementos de matriz de interagao

efetiva & devida Principalmente a Talmi e colaboradores (44+45)

e & usualmente émpregada em cilculos do

tipo modelo de camadas
(26'35). A energia de particula independente na camada lf_/./2 2

tomada como -8.3 MeV(35), em relagao ao niicleo do ca%0,

Podemos, entao, construir as matrizes pPP, oPn p'P ,
nn Pp nn pn np

Py K", kT, k7, kF, onde os simbolos P e n se referenm a

protons e neutrons, de forma gque as matrizes p e k de dimensSes

: (5).
16x16, podem ser escritas 3

n
pPP pp
(ITI-2a)
p 4
n
p"P "
pp pn
K K (III-2Db)
K =
np nn

; e A iniciais, temos, respectivamen
atrizes V n
Para as m

te:
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VVT=1 b
T=0 T=]1 9
aBys Pys pn
Y aygs + Vaygs)Pys
V o =
ag (I1I-3)
T=0 =
T=1 nn
[ v pP
Lt evB8 T Vayggloys Vaygs Pys J
[ 1e1
T= =
v K T=0 pn
aBYS Ksy s VagysKon [
A =1
“f g | (IT1-4)
T=1 T=0 . np T= nn
L [vaByd A VQBY5]K6Y Vagys “sy J

Vemos que o potencial de emparelhamento Agg e comple
X0, e a parte real e imaginaria Correspondem respectivamente,
as componentes T=] e T=0, considerando dessa forma os dois mo
dos de emparelhamento, simulténeamente, a partir da primeira
iteragao. Podemos, entdo, obter a matriz M de HFB (II-31) de
dimensao 32x32, correspondendo ao dobro do nimero de estados,

Oito de prétons e oito de neutrons, da camada lf7/2.

IITI.B) Diagonalizacao da matriz de HFB

Um dos pontos criticos na execucao de cada iteracido
do processo auto-consistente é a diagonalizagéo da matriz com
pPlexa de HFB . Para tanto, desenvolvemos O procedimento numé
rico, baseado no trabalho proposto recentemente por M.Vujicié
(24), relatado a seguir.

e F.Herbut
A matriz de HFB (II-31) & dada por:

{II-31)
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onde T = - :
aB TQB Aug, + VaB (I1-29)
1 3 i
e A = = \4 K |
aB 2 s apys “dy (I1-13) 3
Vamos

definir a matriz f (matrigz fator) da Seguinte
forma: '
(0) (1)

f = ' (III-5)
(1) (0)

onde as sub~matrizes zZero (0) e unidade (1) sao matrizes 1l6x

x16.
awti -
Consideremos o operadorYunitirio (antilinear e unitj
rio) k de conjugagao complexa. Se uma matriz numa determing
da base comuta com k, entao, essa matriz € real nessa base(392

: 2
O método consiste em procurarmos uma base em que a matriz M

de HFB seja real e se baseia no fato de M anticomutar com a

matriz fk:

Mfk + fkM = 0 (ITI-6a)

(Mf + fM*) k = 0

(Mf + £M*) = 0 (II11-6b)

M2 também anticomuta com fk, pois:

Mfk + fkM = 0

szk + MfkM = 0

III-7a
M2fx - fkMZ = 0 ( )

0

2*
ou miex - £M°7Kk

(I1I-7b
w2e - £MM 2 =0 )

advamos usando a seguinte representa
" mento est
Ate O IO

de operadores de criagao e aniquilagao
& inida pela base
¢ao defini
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l-particulas ge dimensao N:

17 e CN N = 16 (II1-8)

¢30 para essa mesma base,

~pParticulas de dimensao 2N:

d = c+ r a =1 nl.'N

a a (IT1-9a)
dy = Cuyr @ = N+1, ... oy (III-9b)

€ 0s adjuntos desses operadores sio:
al = (£x) d, (III-10)

Vamos definir uma outra base Por meio de combinagoes

+
lineares de Cqy © Cy:

(II1-11)

C (!=N+1,... 2N

h = i a"N— GHN) !
2

A matriz S de dimensao 2Nx2N, de transformagdo da ba
m

-

se (III-9) para a base (III-11 a:
(1) (1)
! i (II1-12)
3 = (-i) (1)
v/ 2
portanto:
d s hg (II1-13)
= o




o i
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‘A matrig antilinear fk, escrita na base (111-~11) e,

entao:

+ o
SfkS" = sf(gtywx - (SES)k = k

= (ITI-14)

pois Sfs = 1

Da relacio (III-7) e (I11-12) temos:

sM2gkst sfkmM?st = ¢

sM?s*serst - stksTsm2st < pois s*s = 3
ou usando (IT1-14)

sM%stk-ksm2s* - 0
- Mﬁ k - kMﬁ =0 (III-15a)
onde Mﬁ = SMZS+

Da relagao (III-15a) conclufmos que a matriz M2 na

base (III-11) € real, pois comuta com k. Para provarmos que

2

M® & também simétrica, vamos calcular a matriz transposta de

2
Mh' ~ ~ g _‘,2 3 5 ) s
M2) = (smPs%) =(s¥) (sM?) = (5%) (42) (§) = 523
~
- 2y _ 2.+
como Mﬁ e real, (Mh) = (Mh)
(Mfl)+ = s*M%s

conjugando ambos os lados da equagac, vem:

~ ~ 2.+ + 2.4 _ .2
m?) = sm?) st = sm%)7sT = su¥st = 2
h
w2) = M2 (IT1I-15b)
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onde usamog o) 2
fato de M Ser hermiteano € a sequinte Proprieda
de de matrizeg: B

relagao de anticomutagdo entre M e k:

Mfk + fkM = 0
SMS+kaS+ + kaS+SMS+ =0
M, Sfks™ + sfkst M =
~— ~— h
k k

th + th =0 (III-16a)

Entao, se X, € um auto-vetor de M, com auto-valor E,,

kx; = x7 & também um auto-vetor de M, com auto-valor -E;, am-

i i
2 2,
bos sendo auto-vetores de Mh com auto valor Ei'

*
M kx., = -kM x. = —Eikxi = —Eixi (III-16b)
h

2 2 ;
Portanto, para cada auto-valor Ei de Mh, correspondem

i i 53+ Obviamente, es
dois auto-vetores reais ortogonais 721_1, Yoi , es

M. na base
tamos interessados em obter os auto vetores de h

(III-9) ou seja, os auto-vetores de M. Para tanto, vamos cons
- ’

i ido da dia ali
truir o vetor x; a partir do auto vetor y, obti diagonali

~ 2
Zagao de Mh:

X, = Cl(ELyl + Mhyl) (IT1-17)

ois:
Xy &8 um auto-vetor de My, P
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Xy = C.M (E +M -
Mh 1 17h ™Yy hyl) = Cl (Ethyl+Miyl) = Elcl (El}'l"‘MhYl)

h*y = Ejx,

~valor Ef e C1 é a constante

- 2N
de normal j = G Gk, ~1/2 -
alizagao C (5 xlxl*) / x{a) 8§30 as componentes

onde Ej € a raj, Positiva do ayto

e

do vetor coluna X1+ Para obtermos O auto-vetor X, de M, cor-

respondente ao auto-valor negativo -El, (eq. III-16b), fazemos:

X, = kx) = xI (IT1-18)

Analogamente, obtemos os auto-vetores X3 e X, a par-

¢

tir de Y3 e Y4 € terminamos com 2N auto-vetores de Mh: X, Xy,

$ % g XZN. Pode acontecer que a degenerescéncia de um auto-va-

lor de Mg ocorra mais de uma vez, por exemplo, se yl, Yoo y3 ,

- 2 2 2 2 .
y4 Sao auto-vetores de Mh com auto-valores El e E2, sendo El =
= Eg. Obtém-se Xy e x2 de yl da forma descrita e, pelo proces

, 43 .
SO de ortogonalizagéo de Gramm—Schmldt( ) toma-se o primeiro
vetor de y,, ys, y4 ortogonal a x; e x,, ndo nulo, para se
construir Xq € X, .
Transportando os 2N auto-vetores X; de Mh para a base

obtemos finalmente os auto-vetores da matriz M de HFB:

(I11-9),
+. _ ot _ +
Ms+xi = s¥sMs™x; = s M x, = E,STx,
¥ (III-19a)
MS xi = E.S xi
- + %*
te. ¥ = * = -E,S «x,
MS™ x * = s¥sms X; 0 = S Mpx; i
i
M (III-19b)
MSX*=_EiS i
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Portantg S+xi e sty*

sao auto-vetoreg de M com auto
valores Ei e -E B

i,-respectivamente.

As qua51-particulas descrevem excitacoes

+
bk]¢0> deve ser interpretado como

gia (EO + E

um estado excitado com ener
k) e€quacgio (II-34), pois:

H s + = + + +

(H, + fElbibi)bkl¢o> Egby [y > + EEibibibk[¢0> =
+ + + +

Eoby [v > + $E; [b] ik - bibkbil’¢o>

+ + - +
(H, + EEibibi)bk|w0> = (E, + Ek)bk]wo> (III-20)

Somente os auto-valores Positivos E, tem sentido fisi
@0 e cada auto-vetor complexo S+xi com 2N Componentes pode ser

escrito como:

xi = Ai para a=1l,...,N
(ITI1-21)
x2 = Bq-N para a=N+1,...,2N
i i

o o
Obtido os coeficientes complexos Ai e Bi da transfog

magao de Bogoliubov, podemos construir as matrizes p, k, A e

I' para a iteragdo seguinte.

ITI.C) Ajuste dos potenciais quimicos

formagao generalizada de Bogoliubov (I1-18a),
A trans

. = G articulas
- a presente aproximagdo o nimero de p uLas,
nao conserva n

srio adicionarmos as seguintes condigces subsidia
o
sendo necessari

rias:




]

It

Caso contririo,

31.
Z (ITI-223)
N (IXI-22b)

a iteragdo ndo pode Ser considerada com-

Pleta e os parametros A

p © An devem ser variados de forma con

veniente até obtermos OS nimeros corretos de prétons e neu-

€ O eiXxo z representa o nimero de prétons e neutrons.

podemos obter infinitos pares de valores

Em cada iteracao,

cada um dos quais fornece um valor para o ntmero de

pProtons e um para o nimero de neutrons.

Isso define duas su-

T e exXpressam a variacdo do
perficies N (A ,An) e Nn(Ap'An)' qu p

- om os potenciais quimicos e nio
btons e neutrons c p
numero de pré

Para encontrarmos o pard de va-

tém uma expressio analitica.

J corresponde ao nimero correto de protons
lores (A ', A ') que

t projetamos a intersecgao a da superficie Np com o
€ neutrons, :

r ] =4
a da superficie N com o plano z
interseccao b, n
plano z=2 e a in

~ . . : )
A intersecgac das projegoes a' e b' corres

no plano (x,y)-

', A_') procurado para essa iteragio.
ponde ao par (A_'/, Aj




i

oL

T o

T o

i

U

i

n

picitn 7z =4

plenc z=2
coparficie tp (kp, An)

syperficie N (hp, An)

BNY
oL /\J

proj. a plano (v, M)
proj. b pleno (Ap, An}




Os graficos apresentados g

Séguir, mostram Secgoes dog Planos Ap = cte com as Superfi-

cies NP(AP.AH) e N (A rA.), onde as linhas cheias e pontilha

4 variagao do niimero de neu

trons e prétons conm A, Das virias iteragdes excecdo feita a

figura 2, que mostra a variacao do nimero de nucleons com )

’

para a primeira iteragdo. Foram necessarias oito iteracoes
pPara obtermos a auto-consisténcia, sendo que cada ponto des-
ses graficos foi obtido em cerca de sete minutos, utilizando

© computador IBM/360 do SEMA. O diagrama abaixo ilustra o
i

; . i
Procedimento computacional a partir dos Aa i Ba

;A An ini-

pl
Ciais até a obtencdo das densidades de estados e de empare
lhamento |, finais, bem como das energias de quasi~-particulas

j i 1¢o memoria em sim
Ei' €ujo programa consumiu 117.408 pPoOsigoes de me m

ples precisao.

SERVICO DE
BIBLIOTECA E
INFCRMAGRO
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1
E. =71 (T + =
0 kg( 21"]{2) 'O.Q,k + Eemp. + ECa40 (Iv-1)
onde
=1 *
Bemp. = 3 e Yke Kok (Iv-2)
teor (3)
e E 40 = -289,82 MeV, calculado com HFB
Ca
Eexfo = =-342,1 Mev (3
Ca

2) Raio quadratico médio:

1/2

2,1/2_ ,% £ <k|r?[e>p,, | (Iv-3)

<r?>
i k&
3) Momento de guadrupclo intrinseco 2,

(IV-4)

Q = Eg <kIon'£>pEk

T - e ae e <




o) "hiato"
como sendo g metade

particula, ynma das g

o]

outro de buraco, Nossos Tesultadog para o 746

i ©om og elemen-
tos de matrip da Tabela (III-l),

linha da Tabela T,

na camada (f-p); a iteragdo residual ge dois corpos & assumi-
da central com dependéncia radial de Yukawa mais misturas ge

troca, ajustadas bara reproduzir os estados mais baixos de

018 e Flg, do modelo de camadas.

O objetivo principal do trabalho, como ji foi dito
Na introducao, foi mostrar a possibilidade de resolver as
equagaes de HFB com coeficientes de transformagao complexas,
isto &, com inclusdo simultinea dos dois modos de emparelha-

Mmento T=] T=0, sem assumir nenhuma simetria para as quasi-
o] = e =V,

1C P i i i OS nhos-
i i com utaCIOnal restrlngl]ll

i [) ldade

POI‘ s1im l

Particulas. 0
como caro

considerando o Ca
SO0s calculos 3 subcamada lf7/2, ‘ Aty
i ' S0 essa motivada por cdlculos de m
€0 inerte, aproximaga _— o perink(Bs) que utili-
A.Die
t.al. e
de Camadas de McCullem e

- = airam
) e tambem extr
smero de configuragoes
faram o mesmo nimer diretamente do espectro do

Os

; ao,
’ interag¢
®lementos de matriz de alizado nesse trabalho, na
o re

e a
Um calculo semelhant

sc42 ja entre outras dificuldades,
nvolver

.

e
Camada completa (2p-1f)



wra
célculos, POis enquantg que o hiato de HF'da ordem de 0.1 Mev

0 hiato de HFB era da oardem de 0.3 Mev.
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r Calculada adicionan

40-
do Cca € boa Comparada

do, o valor tedrico ~289.8> Mev (3)

0 Eca40 € duas ve

O momento de qua-

» Sendo uma forca
Provoque umga espécie de tensao Superficial,

que tende a restaurar formas mais Simétricas. 0 fato de res-
tringirmos nosso espago de configuragdo parece nio ter preju-
dicado Substancialmente NOSsos resultados, qualitativamente
comparaveis com calculos realizados num €spago mais amplo,
(isto &, na camada (f-p) completa. A objec3o maior no cdlcu-
lo apresentado & quanto ao teste de convergéncia adotado, da-
da as limitagdes do computador utilizado, pois em cdlculos au

L~ . . o] i iOI .
to—consistentes usuais, a precisao exigida & muito ma

o -




(A-1)

H)" = ggt_g+
) QOH HQ=QH-HQ=—IH,Q! = hw Q

[H,0] = - o (A-2)

com auto-valor E+hw:

Hy = Ey
HO"y - Q¥Hy = hwo'y
HQM) - EQ*y) = nw@ty)
HQTy) = (£ + hw) (')

= (E - hw) (Qy).

Analogamente, H(Qy)
Portanto Q+ funciona como um "levantador" de energia e
r

Q como unm "abaixador". Em particular, se ¥ € o estado funda-

Mental ge H, temos:
(A-3)

=0
v,



peis o estado (Qw ) tery

do fundamental

oL a4
L B

(A-5)

onde M & 3 transporta da Matriz numérica M Diagonalizando 4

-valores E (a = 1,2, .
Correspondentes auto-vetores x( o)

éa) ceey xéa). Portanto:

matriz M encontramos og auto .+ N) e os

¢+ Cujas componentes sao x{“),

=2

M'j X;a) = Ea fa) ; i=1,2,...,N (A-6)
i
1

o

Vamos construir os seguintes operadores com esses auto-

Vetores:

(A-7)

)
u

e
%

Cular (o] om Q usando as relagoes (A-s) ,
!
Comutador de H C o

(A-6) o (A-7)



+
* - a’] (a) 4, N
i=] i s Z [HxaA-f-J_ (o)
. rea. bX 4] +y
i=] 1 %4 1oy X [H,Ai] =
N N
(a) N
LI x I M. at N _
. _ 1 5 pX { q)
= =1 Ji _ Z M, +
i=]1 J=1 j j=1 i= ji Xi j AJ =
N (@) 4
E I x| = +
o i=1 J J Ea Qa

por Ea + Os correspondentes operadoresg hermiteanos conjugados
Qa abaixam 3 energia de Ea € agindo no estado fundamenta]

wo dao resultado nulo:

Qv =0; a=1,.2, -+, N (A-9)
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