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ABSTRACT

A - - : . .
We present a Feview discussion of self-consistent approximations

for many-baody problems, in terms of Green's functions, based on papers by

Baym and Kadanoff, Physically correct self-consistent appraximations are

A~ t ] 3 ! > —
consctructed by requiring them to be derived from a 'closed! functional, @ .

of 8, the dressed one-particile Green's function, and V, the two-particle

interaction (é»—criterion]. The self-energy is given by g functional deri

vative of @ with respect to 3. The resulting approximations are called
conserving approximaticns, since they include the conservation laws in their
structure. As an exemple, we work out the Hartree-Fock approximation, which
is the lowest order conserving approximation, and use the é-—criterion ta
derive it for density dependent effective interactions. A technique is

presented for deriving approximations for the Green's functions. We also

study the linear response function within the conserving approximations,



RESULD
e —

Apresentamos uma discusszo geral de aproximagdes auto~consistentes

|

para sistemas de muitos fermions, baseada enm trabalhos de Baym e Kadanoff

Aproximagoes fisicamente Corretas, szg construidas exigindg-se que elas

sejam derivaveis de um funcional 'Fechado', d , de G, o propagador vestido,

. . ~ e . 5
e V, a interagao de duasnpartlculas, € €o qual g auto-energia préprla e

dada por uma derivagdo funcional en relagao g G.(critério—’§>). Estas apro »
ximagoes sao chamadas tonservativas porguz elas incluem em sua estrutura
as leis de conservagao. Tambem estudamos a resposta linear construida para
. ~ . < ~ i

essas aproximacoes., Gomo exemplo, analisamos a aproximagao de Hartree-Fock,

g . . . . » -
que € a aproximagag conservativa de ordem mais baixa, e usamgs 0 criteric-
® para derivéa-la guando interacoes dependentes da densidade sao consi

deradas. Uma técnica para construgao de aproximagoes de fungoes de Green

el .
€ apresentada.,



i

INTRODUGAD.

As funcoes d s .
G e Green reduzidag que descreven sistemas de muitos

corpos, cbedecem a uma hierarquiag infinita de equagoes de movimento, nas

quais a fungao de Green de n—particulas & acoplada as fungoes de Green de

= [y - ti : "
n+1len -l-particulas.um Procedimento usual consiste em desacoplar estas

equagaes aproximanda a Funggo de Green de n-particulas em termos das fungoes
de Green de ordem mais baixa em n. As aproximacoes resultantes sao  auto-
consistentes no sentida de que as fungoes de Green Com as quals aproximamos o
propagador, saoc tambem por ele determinadas,

Agui estaremos interessados nas aproximagaes auto~-consistentes
para a ?unggo de Green de uma part{cula,G. Uma técnica para derivar tais
aproximacoes é apresentada na parte T. Formalmente, generalizamos as fungaoes de
Green, escrevendo-as como funcionais de uma Fungéo auxiliar U. Introduzindo
derivadas Funcionaing, a equagao do movimento € escrita como uma equagao

diferencial funcional que determina G(U) completaments.Usamos esta equagfo

~ 5 .. |
para escrever uma equagao integral para a auto-energia propria, X(U). As '

aproximagﬁes auto-consistentes sao obtid;s tomando-se subconjuntos de termas i
da expansao completa de £(U) em G(U) e V. Dentro da mesma técnica, estudamos

as aproximagOes no propagador de duas part{CUIaS’GZ(U)’ que levam a aproximagoes
auto-consistentes para G(U). Desse modo, a aproximagdo da matriz-T & mais #
Facilmente construida e tambem podemos perceber melhor o significado das
PEstriQSes na descriggo de um sistema nas aproximaqﬁes consideradas. Comao
topico final da parte I, definimos a fungio de resposta linear,L, e escrevemos
uma equagao integral para L, guando as aproximagOes sao auto-consistentes.

~
p— Ses para G(U) se reduzem as aproximagOes para a fungao de Green comum
roximag

Quando fazemos U = O.
. & < ~
te II trata das apruximaqaes conservativas. Estas sao aproximagoes
A parte
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construidas de modo a ingluj . w
i luir em sua estrutura as leis de tonservagcao. £m 1981,

gl
| Baym e Kadanaoff /ggt e s e o
4 Stabeleceram Condigoes para Que uma aproximacio auto-

. consistente fosse Conservativa, Eles estavam interessados em descrigaes de

~
] + i H ~ ~
jifeﬂDmEHOS de Lransporte onde as leis de Conservagao sao essencigis.As ccndicoes

foram obtidas exigindo-~se

Que os valaores Esperadas das densidades dos operadores

conservados, na presenga de uma Pertubagan externa, obedecessen as leis de

Newton. Assim a lei de conservacac do momentum & a condiclg de que a derivada

I

temporal do valor €Sperado da densidade de momentum total deve ser igual a

)
|

Em um trabalho posterior, Bayma)
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mostrou gue as tres condigoes assim obtidas poderiam ser condensadas num

Bl

. . - - . - ~n 3 il ~ 3 l ~ ey
unico criterio: que a aproximacao fosse derivavel de um funcional Techado, ¢ ,

f!

emV e G, definidos nNa presenga de um campo externo, e do qual a auto-energia

. seria obtida por uma derivagio funcional em relagao a G.Na mesma época |,

alguns autores fizeram uso da existencia de ¢ na teoria exata ( Martin e

4q 5 6
Schwinger ), Luttinger e Viard ), Klein ) ) Mostramos em A. II., como

construf-lo. Com as tres condigoes de Baym e Kadanoff (ver parte II_),~3%$V
- aproximagoes de HF e da matriz-T sBo conservativas.

Neste trabalho seguimos o caminho inverso de Baym e Kadanoff:
estabelecemos como condigao para a aproximacho que ela seja derivavel de d .
Uma justificativa a priori seria que ® & um invariante da teoria em relagao
as simetrias da Hamiltoniana,(II). A posteriori , as aproximagSes derivdveis

de @ apresentam propriedades muito interessantes, gque sao manifestagoes de

alta consistencia interna:

a) As aproximacOes sao conservativas. Alem dissao, as leis de

Conservagio macroécépicas (das densidades totais) estaoc diretamente relacionadas
i

”
~ e : 3 i
COm as leis de conservacgao nos vertices (mlcroscop;cas).

& .
b) Uma melhar descriggo da resposta linear esta associada, ao mesmo

: a fungao de Green nao-pertubada e
tempo, com uma melhor aproximagao para a &

interagao efetiva.



G) Eviste um pripefas "
: " Prinetnlo variacional para a energia do estada

Fundamental. A minimizans : -
fundai i lzagao da Bnergla do estadn fundamental estd relacionada

com 0 1nversa da respostg llnear; em outras palavras, existe uma relasSo

entre 0 comportamento coleti . } -
StlVo descrito por L e as pPropriedades de extremg

da energia do estado fundamental .

~
d) Como Consequencia dao tratamento carreto das leis de conserVaCED,

o .
os estados espurios, resultantes das Quebras de simetrias da Hamiltoniana

£ ~ e w . ~ r~
do sistema guando sao feitas 8proximagoes,nac se acham misturados aos estados

excitados do sistema, e ocorrem com energia zero em relacao a energia do

estado fundamental.

e) Muitos teoremas exatos, provados por teoria de pertubaggo,
.. 3)
permanecem validos .
Estas propriedades sao estudadas na parte IT. Na parte III, nos analisamnas
a aproximagao de HF, que é a aproximagac derivavel de ® de ordem mais baixa,
. . 1 - > . o 13 ~
e mostramos a utilidade do crltery}-@ para a construgac dez novas aproximacoes.

Em particular, estudamos a aproximagao de HF para interagﬁes dependentes dg
densidade.,
Finalmente, gqueremos observar que este critério para a ccnstruggo
de aproximagaes auto~consistentes conservativas, & aplicével sempre que
possamos generalizar as funcoes de Green, de modo que elas comportem uma
Formu1a¢§o diagramética semelhante a do tratamento perturbativo de um sistema
de fermions a temperatura zero. Este € o caso de fungSes de Green de temperg
tura para bosons ou fermions, para as quais a teoria fol originalmente formulada.

~
Tambes para sistemas de fermions gue apresentam correlagoes de emparelhamento;
] ]

BS Srersriemskes 2 Mt 10)’ ou de Valatinll), podem ser usados para construir

as fungoes de Gorkov.




I. APROXINMAGOES PARA A FUNGOES DE @Regy

Desenvolvemos tecnicas de Construcao de aproximacoes para fungoes

%
o 4 - i .
de Green, 0 metaodo, formal, & baseado no conceito de derivada funcional, ou

g)
- . . ~ -
derivada variacional » QU8 sera usado ao longo deste trabalho. Estas

' - (4 LI ~ i
tecnicas condensam muitos esquemas de aproximagac que sfo usualmente

apresentados na formulagao diagramatica da teoria. Embora nesta Ultima a
visualizagao dos processos fisicos a serem incluidos seja mais clara,aqui parece
mals Jjustificada a ideia da= uma aproximagEO auto-consistenta. Na primeira

parte, derivamos aproximacBes para o propagador.de uma~particula, G(U),

escrito como um funcional de uma funcao escalar U. Mostramos como construir

tres tipos de aproximagaes: teoria de pertubagao comum, expansoes da
auto-energia em V e Go e’ as expansoes da auto-energia em V e G, ou,
aproximagaes auto-consistentes. Na segunda parte, usamos técnicas semelhantes
para derivar aproximaQSES para a Fungéo de Green de duas part{culas, Gz(U),

mas nac somos tao explicitos como na primeira parte, desde que estamos =
interessados especificamente na "ladder approximation" para a equaggo de
Bethe-Salpeter. Como parte final, definimos a fungao resposta linear, L, e
escrevemos uma equagéo integral para L quando esta Fungéo e calculada numa
aproximagio auto-consistente. A equagio integral para L, na aproximagao da

By iy g

i

~ ”» . -
matriz-T, & discutida. A notagao usada & a mesma da ref. (1), onde 1
o # ] s Lt
© uma barra sobre a variavel, indica a variavel de integragao.
T.A Introduzimos, formalmente, o funcional

(1)Y*(1')s))
(1.1) G(1,1';U) = —% <Tﬁ¥k118> )

com S = T{exp %de dglu(Z,Zf)%#(E)“V(Z')}

£ do pela Hamiltoniana
s \ i 1S ticulas, governa P
Consideramos um sistema de muitas par J




w5 15 s

(1-2)  H(t) = (v2m) faegvra) gy (o)
+ (1/2}jdrldr2dt2“+'+(1)”‘Y*(E)V(l-2)“f’(2)’“{(1),

onde V(1-2) = v(rl—rgj S(tl—tz). Com esta Hamiltoniana, G(U) obedsce a

equagao do movimento

2
(1.9) (i%%; Zi )G(l,l';U) = §(1-17) =+ JU(l,T)G(i,l';U)
- i 'jv(l-‘é)sz(l'é ,1'2 ;U)
e a equagao adjunta
ro Vi -
(1.3%) (1—-3-%-1'4- —Em—)G(l,l';U) = §(1-17) +jG(1,l;U]U(1,1']

i} ifsg(ﬁ '3 ;U)V(3-17)

A forma funcional G(U) é entao, equivalente a funcao de Green de uma
part{cula, escrita numa representagao de interagao, para o sistema na
presenga do potencial escalar U. Nesta representacgao, toda a dependéncig{h_
em U, esta explicita no fator 5, e os aoperadores de campo 520 os MEesSMos

] ) . o~ B r »
que na ausencia do potencial. A fungac de Green de duas particulas e

definida do mesmo modo gue a (1):

“ v t (o1 SNEE
(1.4) 6,(12,1'2"U) = (_%) (1{ ¥(1W(2):{;>(2 )Y+(1)s )

Consideramos, agora, & variagao em G(U) resultante de uma variagao

infinitesimal em U, U(2,2")=—— u(2,2') + su(2,2'). Desde que G(U) depende

de U atraves de S, temos

Y*(1t)sh
(1.5) §6(1,1';U) = 8{—% (T{ﬂ’(l)s (1 }

L [ty ()¥*H(at)ss)y _ TY (1) ¥+ (1t)s)) 51n<5>]
ol o &R {55

Agora,




e

(1.6) §1n¢s) 1 (TLY (2) ¥+ (o
S -['2,2i = "-i ( 28} (2 JS})
e podemas fazer o mesmo para o §5 dentro do produto temporal ordenads, de mods
gue obtemos
§6(1,17;U) - H %) Y1)V (2)¥* (2% (1)51)
{37
-2 ()Y (an)s) V(2)V * (2
i ) L (17)8)) <1 2322)(2 )sb]gu(z;g)

Assim,a derivada funcional, ou derivada variacional de G(U) em relacho a

U, da

(I1.7] ";S%é: le) = —[G2(12,1'2‘;U)- 5(1,1';u)G(2,2';u)]

Note a necessidade de um U nao local para gerar a funcao de Green de duas-

particulas completa. Para U local, U(2,2') = u(2)8(2-2'), terfamos obtido

§6(1,1;u)
§U2)

(1.8) = = [6,(12,1%2 ;u) - 6(2,17;u)6(2,2 ;U)]

A Fungéo de Green Gz,que aparece nesta equagao, € a mesma da eq. (3) e.portantao

podemos escrever a seguinte equacao diferencial para G(U)

2
(1.9) (i gatl,» vzi - u(1) = ij\/(l—i)[@(é,? U) + S—U%T]}G(l,lr;u)

=&§(1 ~17)
Esta equagao pode ser convertida, de imediato, numa 'equagao integral'. A

~ . - " i . rd
Funggo de GBreen G(U), na ausencia de interagao entre as particulas, e

determinada pela equagao

(1.10) {1._5?5 - Zml - u(1)}60(1,1';u) = §(1- 1)

. . -1 2
Mais condigbes de contdrno, A matriz inversa G (U),e dada por (ver eq.(I.14)

(: -1 _ [ 2 V.Q._ - U(l)ls(l -1')
1.1 By = {1atl' ~Zm J




. Com a definigaoc de Ggl(u), escrevemos

(1.12) B{L, 17U} = B.[1,1%u) ~ 4 G,(1,T;u0)v(T -3)

.[G(‘é,? iU) = EU(‘ZE)"] 8(T,1%;u)

. e . ~ -
Agora, introduzimos a fungao de auto-energia propria, ou operador

. de ‘massa, definido por

(1.13) Z(1,1%50) = 1fv(1 36,013 , 73 u)eL(z, 11 0)

-

! onde G”l(U) e a matriz inversa de G(U}.

O R B 2 . I RN = e T

(1.14) fG‘l(l,T;u)G[I,l';u) = JG(l,T;U)G—l(T,l';U) =6(1 -17)

| Reescrevendo a eq.(3] para U local, multiplicando-a por Ghl e usando a

definigao de £ mais a eq.(11l), encontramos
(1.15) 6~4(1,1';50) = 6o (1,1%50) - = (3,1730)

liultiplicando esta equagao a direita por G, e a esquerda por G, obtemos a

equagao integral
(1.16)  8(1,1730) = 6,(2,1750) + {6, (1,T;0)2(T,2;0)8(2,11u)

que € a equagao de Dyson para G(U). Esta equagso nos permite desenvalver
uma formulagdo diagramatica para G(U) idéntica a da fungdo de Green nao -
pertubada G(U=0), que satisfaz a eq. (3) com U=0.

b 3 L] 9
A fim de obter uma'eguageo integral para X, escrevemos a eq. (9)

Na forma da (15)

(1.17) c(1,1%;0) = G‘c}(i,l';u) + ifv(l -2)6(Z,2 ;u) §(1 -1')

- 4 fv(l =2] %—Q G_l(i',]_';u]

R e ——
L5




de modo gue, Comparando-se gags eqs. (17) . (15)

-—
H

.18) L1 5) o= o iJV(l -2)6(2,2 ;u) §(1 —1)

v i v 2) S0 g

~ -1
Da relacao GG = 1, mais g eq. (15)

(o SG&,EU) 51(T,1050) - §671(1,17;0)

su(2)

I
H
S~
s
~—
}-J
=
P
L

]

= fG(l,i';U) —S-D?E-ET[G;]'(I,TL' U) - 2(T, 1 ;u)] |

Fgu(2)

| Substituindo a (19) na (18),finalmente encontramos

(1.20) 2(1,17:U) = = ijv{l -2)6(2,2 ;u) §(1 -1")

2(1,1';u)
s5U(2)

+ iv(1l =1')6(1,1%;u) +'15v(1 ~2)6(1,I;u) 3
Ve jamos agora algumas aproximagaes que podem ser geradas usando—se
as equagaes derivadas até agui. Formalmente, elas sao identicas as obtidas
para g Fungao de Green nao pertubada, G{l—l') = %EPO G[l,l‘;TU),'e se reduzem
& .elas neste limite. Na teoria de pertubaga@o comum, expandimos G(U) numa
série de poténcias em V. Para issé precisamos apenas ilterar sucessivamente
a eq.(12), Os termos de primeira e segunda ordem sao facilmente obtidos;
12)

Spresentamos na Fig. (1) os correspondentes diagramas™=’. Em geral este tipo

: . [
de EXDansao converge muito lentamente.Dependendo do sistema Tisico que se
Quer tratar, esse problema pode ser evitado somando-se classes infinitas de
4 ?

. , . indo-se a auto- i
termos na expansao, ou,o0 que € equivelente,expandind auto-energia, J. ,

em V, Expandimos 5 em V e G, gerando deste modo sucessivas aproximagoes -

aduto-consistentes.

G(1,17;u) §(2-1') + gg(l,i;u) 3 X(T,1';u)




A primeird sproximagaa 4 derivada desprezanda 6Z/5U na sq. (20) e &

equivalente a aproximacda de HF para G(1 -1');

HF . i -
(1.21) ¥ 1l s 1}\/(1 -2)6(2,2 ;u)s(1 -1') = iv(1-17)6(1,1';u)

Os diagramas corres tes oo . . -
gran pondentes sao vistos na Fig. (2). 0 prdximo terma na

expansao, vem da substituicao de 6L/ §U por JEHF/C;U na eq. (20). Ento
- HF
(I.22) 2(1,150) = =27 (1,17;0)

= igfv(l-ﬁ)s(l,i;uJEU%ET [Ju(-3)8(3,3 1u) (T -11)
V(I -1')6(T,1" ;u)]

e, desde que, em ordem mais baixa

§6(1,17;U)

= il 5 1,
SOTeT = G{1,2;U)6(2,1";u)

achamos em segunda ordem em V

g 4
(1.23) 7;0(1,1';u) —-ZHF(Ll';U)

B} _izjy(l 2)(3 -17)[6(1,1"50)6(3,2;0)6(2, 3;0)

- 6(1,3;0)6(3,2;U)6(3,1';u) ]

Na aproximagao de HF, as part{culas movem—-se independentemente no potencial
. vt Loy R
auto-consistente X (6(U)). A mesma aproximagao e obtida quando o propagador
de duas partfculas G.fU); & expresso como um produto anti-simetrizado de
ot
dois propagadores de uma particula. Trataremos as aproximagoes da fungdo
de Green de duas particulas na proxima segao. Veremos que a (23) corresponde

a aproximar G, como na Fig. (3), onde as linhas representam G(U). Os termos

£
£ ici das ao sistema,espalhanda-se t
] culas, adicionadas 1 E5I e ,
de segunda ordem descrevem duas partl ' o

-~ 4+ 3 =
através de uma Unica interagao.Devido a semelhanga entre esta descrigao e




; » a descrig

' a (23) é conhecida COmMa aproximagao da colisao de Bo

20 do espalhament ; _ ~
Palhamente Convencional na primeira agroximagao de Baorn,

’

rn. 0o mesmo .modo que

| @ aproxamagao de Born, a expansao (23) nao da bons resultados para um

tencial f - . .
poctencial tTorte, emesma diverge para um potencial ds 'carogo duro.

I.B. A fungao de Green de duas particulas, GE(U), obedece a

| seguinte eguagao do movimentg-

2
. D Vi - - -
(1.24) {1—5%; 5~ U(l)} 92(12,1'2') - iJV(l—3)83[123,1'2'3 )

=4 (1-1)e(2,2') - 6 (1-2+)a(2,1")

onde G3 e a Fungao de Green de tres particulas. Esta equagaa tambem pode ser

| escrita numa forma fechada em termos da derivada funcional de G2

g %
ST 6,(12,1'2') = - [93(123,1@:3,) _ 52(12,1;_2.)3(3,3,)}
que,substituida na (24), da

(1.25) IG;l(l,T)Gz[EE,l'Z') + ij\/(l-—ﬁ) [G(S,’é ) + ﬁ]sz(lz,l'z’)

é(1-11)6(2,2') - §(1~2')6(2,1")

I

onde usamos a (11) para reescrever oprimeirc termo. Multiplicando a (25) per

-1
6~ e usando a (15) para G, s

(1.26) jg‘l(l,i)s‘l(z,‘é)ez(ié,1'2') = fG"l(z,é‘)Z(l,I)Gg(ﬁ,l'z')

+'i‘gG"1(2,§]V(l—§)G(§,§ )82(12,1121)
+ i‘(G—l(Q,ﬁ)V(l—g) EU%ET Gz(lz,llgl)

§(1-1') § (2-2') - 8(1-2) & (2-1')

I

= 5(12,1'2")

T RAE
%
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. Esta equagdo n3o estd it ; ;
Esta equag a Escrita de uma formg Conveniente. Note que o terceiro

termo cancela umg contribuicao dg segundo termo, (da eq.(20))

EEC I COD IR e R -+ [ 572, B)v(1-3)8(3,3 ), (12,1021)
(12,14 )

N (U =il = (2,
* 1[{3 (2,2)v(1-3)6(1,2) %‘Zlg) ) G2[

+.i‘(8_1(2,§)V(1—1)G(1,T]82

T

[ |

Antes de prosseguir, escrevemos a seguinte equacao gue define a interacao

| cfetiva de duas particulas,T

(1.28) je‘l(l,I)e‘l(z,z)ez(iz,l-zr) ; fmz,i‘ﬁ)ez(i'z,lrzf) - S(12,1727)
. Se desprezamos T na (28),

(1.29) 82(12,1'2') = G(1,1*)6{2,2") -6(1,2')6(2,1")

| Esta aproximagac de particula independente para G, guando substituida na-:(3)
da o HF.

A partir da eq. (28), vamos procurar uma equacho semelhante a (20)
para T G,. A derivada no quartoc termo 'da eg.(256) pode ser escrita em termos
L 2 . —
da derivada variacional de T“G2.Para isso,usamos uma notagao matricial em

que as variaveis nos paréntESis indicam variaveis nao integradas. Assim, a (28)

Tica

3 r2') = §(12,1'2!
(1.20) G"l(l)e 1(2)92[1'2') - T‘(12)82(1 2') = §( )
Temos entao

567(2),

8'1(2)_§_92(11'2') = f% [5"1(2182(11'2')] - e (110e)
U

Agora, da eg. (20)

T ——
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5671 (1) ~

il

g% [G—l(l)G—l(Z]Gz(l'gl)]

3

5_1(1)6—% [8'1(2)G2(1'2')]

- & [P (2)s,(1021)]

e assim,
L 5 1o ¥
(1.31) G (2J3582(11 21} = G[l)é—% [T‘(2)Gz(l’2')] - G(l](;iug 6‘1(2)82(1'2')
-1
= -%-Dig-sg(n'zf)

| Das egs. (11) e (158),

bG“l(z,z') _

| (1.32) ~=oraf— = - 8(2-3)5(2-2') - ¥ e

l}

Substituindo a (32) na (31) e esta na (27), obtemos,

(1.33) iJG_l(E,E]V(l ~3) m%sg(lé,l'z')

i SV(l—E]G(l,ﬁ)S—U%T [r(ﬁz,ﬁ)sz(fé,l'z')]
+ i Sv(l-i)8[1,1')8‘1(2,‘2‘)52@?,1'2')
sUL3

o i Su(l_ﬁje(l,mﬁ%%ﬂ 57M(2,2)6,(12,1'2')

+ iSV(l—-ﬁ) %ﬁ% 02(12,1'2')

+ iv(1-2)5,(12,1%2")

. ; " eg. (33) mais o terceiro da
Flnalmente, o segundo e o tercelro termo da eg. (33)

ea. (26), cancelam

a contribuicéo explfcita de >, e ficamos com a seguinte

Equag;—;m para T"E-,‘.2 (compar‘e eq. (28))

.
“
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]

' (1.38 fT‘ 12,13)c (15 .
i (I J ( 12)82(12,1'2') ~1V(l—2)82(12,ll2|]

-3 f\/(l-?i) 5%%? 6,(12,1'2)

i jv(mm(l,z)ﬁ% [ (72, 12)5,(12,1021) ]

. Na primeira aproximacao )
§; P #89 para TG, tomamos apenas o primeirs termo na eq. (34),

! Substituindo esta aproximagdo na eq. (28), obtemos a equagao integral para G
i 2

‘f (1.35] 62(12,1'2|) =G(l,1')8(2,2') - G(l,E')G(g,l')

~i fa(l,I)G(z,’é)v('r-ﬁ]sz(-lz,l'2')

. Os diagramas correspondentes estao dispostos na Fig. (4). Esta € a 'ladder
aporoximation' ou aproximagao da matriz~T,sends a matriz—T definida por

| meio da equagao

| (1.36) V(l—2)82(12,1'2") = f(llel'l“E)[G(i,l')G('é,z')- 6(T,2')6(2,1%) -~

? E ficil de ver da (35) que ela satisfaz a equagzo integral

(1.37) azitlarz's = v{i=-2)8(1-1") 5 (2-21)

- ij<12mE)G(I,l')s(z,z')v(l'-e')

Esta equaclo & conhecida como a equagao de Bethe-Salpeter para a interagao
efetiva na aproximagac de 'escada'. A matriz-T da eg. (37), representada

nos diagramas da Fig. (4), & eguivalente a matriz-T do espalhamento convencional,
incluindo a mais os efeitos da restricaoc do espago de fase para os possiveis

.’_!. . 4
estados fingis numa colisao impostas pelo principlo de Pauli num sistema

F
de muitos Férmions. e uma dependencia explicita no momentum do centro de
’

' isa no espalhamento convercional a matriz-T
Massa das particulas em colisao. Como p




it

- 14 -

fini nmesma tencs .
2 finita, M9 gue o potencial Contenna umn 'Carogo duro'. Quands o A
L] 1

¢ forte, devemos conside

tipo de expansdo da Fig. (4). Do ponto

de vista da eg.(34),

n . = .
A auto-energia propria pode ser imediatamente exnoressa em termos

da matriz-T. Usando-se as definigoes de T, eq. (38), e =, eq. (13), achamos
(1.38) (1,14) = —i'g[<1§lTll'§)-— 1317121 ]5(2,3 )

Note que se substituimos apenas o primeiro termo de T, eq.(37), na eqg. (386)

e o resultado na (35) obtemos
(1.39) 82(12,1'2') = 6(1,1')6(2,2")- 56(1,2')6(2,1")

- [ v(1-2)[6(1,T)5(T,1")6(2,2)5(2, 2')

-5(1,7)6(T,2*)5(2,2)6(3,1")]

que € a G, que da a aproximagao da coliszo de Born (Fig. (3)).




- 15 -

I.C. Resposta Linear.

; U Cal"po 83~ter‘n0 ‘1 al :D, | 3

ue tomamos numa form r o
q Ta geral, como nag local no €spaco e tempo. Em primeira

ordem em U, temos

(1.40) 6(1,1';U) = 6(1-11) _, + J-dZdE' Sgélé}:éu) u(z,2')

td
A respasta linear e defini 4) - .
P 1nida como o coeficiente da variacBo linear de

G com U, e portanto,
§6(1,1';

] o u)
(1.41) L{12,172) = gU(27,2] ’U=D

ou, da eq. (7),

(I.42) L(12,1'2')

I

[65(12,272) - 6(2-17)e(2-2")]

onde G(1-1') € =a fungao de Green nao pertubada.

'd

E facil escrever uma equagaoc integral para L quanda a auto-ensrgia

2, € expressa coma um funcional de G e V. Da eq.(19), temos

(1.43) _g_gg’}' - f6(2,3) [§(3-2") § (2-2) +%%%]G(Z,1')

Agora, a auto-energia depende de U através de sua dependencia em G(U),

(I.44) %;%%g+§%7 U:gf(%%%%gfé%Ju= i?g%g+$%7)u=o

onde §5/8§G deve ser compreendida como diferenciando a forma funcional de 2 .

Numa formulagho diagramatica, isto significa gue devemos remover uma linha

de G, de um dado diagrama de 2 , de todos os modos poss{veis ( ver parte II)}
’ X 1
~ - L
Portanto §5/SG faz o papel de uma interagao efetiva de duas particulas, que
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denotaremos por B ,

H a = .§E ’
(1.45)  E(35,46) - T}fg_g%

U=0

substituindo a (44} na eq. (43) e usando & definigac acima, chegamos 3

seguinte equagao integral para L,

(1.48)  L{12,272") - - g(1-2+)g(21) & 55(1—3)8(5—1')Ii(ﬁﬁ,ZB)L(EZ,BE']r

Como um importante exemplo, caonsideramos agora a equagéo acima
para a aproximagga da matriz-T. Pode-se chegar ?acilmente a expressao da
interagao efetiva B : substituimos 5 dada por (38) na definigao (45) e
usamos a eg. (37) para calcular a derivada de T em relagao a G (!). 0

resultado &

(@) B(21'2) = ~iazimiien . (a3 De(as)e(E-5) @i e

onde os T's sao calculados em U = 0. A equagao para a resposta linear Fiéé
(1.48) L(12,1'2') = -6{1-2*)B(2-1"') - 156(1—3)6(3-1')(32|TIEE>L(62,E2')_

+ [6(1-3)s(31-1' )}(FBITI 2B o(5:-5)
.G(5'-5)<45|T13'5"»L(a'2,32").

[¢ .
A RPA € obtida desta equacao se desprezamos 0 termo quadratico na

amplitude de espalhamento, e para o termo linear substituimos o primeiro

termo da equgho integral de T, (37), devidamente antisimetrizado (veja (38)).
Entao,

(1.49) L(12,1'2") = ~6(1-2')6(2-1") —ijé(l—ﬁ)é(E—l']V(S—E)L(ﬁ2,ﬁ2’)

?ife(l—ﬁ)s(ﬁ—l'V(E—E)L(EE,ZZ']

i —




onde cada

" Ly - L 5 .
bolha 2 composta, essen01a1mente, de umg matriz de espalhamento part{cula—

+ 2 - e ~ _
buraco construlda com funcles de HF. Ela despreza, portanto, as outras

GAIFELERGEE pRdduzidas pop colisoes entre particulas, Assim, a eq. (48) &

una generalizacao da 3’pPA yincluindo efeitos de colisao, e apropriada para

B EEAED R O coletivos, com forgas realistas, ng matéria nuclear.

No entanto, esta equagac & muito Complicada. Note ,por exemplo, que para

qualguer aproximagac superior ao HF, & auto-energia prdpria e a interacao
efetiva, B , tornam-se nac-locais no temoo. Em linguagem de energia,

= " i . .
elas sao dependentes de frequéncia. A dependencia da auto-energia na

” a ~ . "
Frequéncia 2 canhecida como 'propagagac fora da Camada de energia'.
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II. APROXTMAGOES DERIVAVETS e Uil FUNCIONAL
NA

“ II.A. Na part . ‘
i ‘ © I. ,mostramos umag tecnica de construcSo de |

proximagoes auto—consistentes. t iyl ~
* Estas 8Proximagoes apresentam umag propriedade

e consequencias im . . . ~ i
geral d q 18S 1mportantes: para as @proximagoes estudadas, podemos i

SPNEETGLY G Fonstensl Fechado, &, de v e G, tal que a auto-energia propria, ﬁ B

5, seja dada como a derivada variacional de ¢ em relagao a G:

!
] . s oo
f Agqui, mastramos a exlstencia de & para estes casos particulares,

Id i . * o .
atraves da formulagao diagramatica. Deixamos para o apendice AJTI. uma

& e o . . N . &
a forma explicita de ® para analisar as consequenclas de sua existencia. Mais

. wing . " ~ ., '

discussao mais detalhada, onde mostramos tambem o & exato. Nao serd necessaria }
~ . . ~ &

adiante, estabeleceremos a existéncia de ® como condicao necessaria e ;

suficiente para que uma aproximagao construida a partir dele, seja conservativa.

A derivada funcional de & em relagac a G, significa gue devemos

derivar a forma funcional de b, ou, numa Formulagao diagramética, significa
remover uma linha de G, de um dado diagrama de , de todos os modas possiveis.

A Torma dos diagramas gue contribuem em‘@ , para uma dada aproximacgao, &
Sugerida pela eq. (1). & deve ser um funcional associado a uma classe de .
diagramas anélogos équeles gue ocorrem nunma expansgo pertubativa da energia

do estado fundamental. Mas com uma diferenca: 0S propagadores 1ivres‘,GG,
substituidos por propagadores tvestidos' ,B, e portanto as insergOes de

. ) . — 1 F‘
@uto-energia estdo implicitas. Nas Figs. (1),(8) e (8) apresentamos os §'s ,

~ estamos tratando
8Ssociados as tres aproximagOes estudadas em 1.0esde qus '
a s i

d s incluir somente os diagramas topologicamente |
evemo :

Com diagrames de Feynman,

» 1 i ave
dist de n—6sima ordem contem 2n linhas equivalentes e deve,
*Stintos. Um diagrama de n-

A.II.)
Rortanto, ser multiplicado por 1/2n. (ver




IT.B. Vejamos agora con

=

0 o iy
bter & Bnergia do estado Tundamental

‘ a imaca iva
EEF, para uma aproximacgap derivavel de . A eXpansaoc obtid 2
Y e X 5 lda corresponde a
1730 cluster expansion! £ ¢
1inked pansion (LC:),e MOsStramos que existe um principia variacional
a

a EEF, a segunda varizcy : ;
para ? g taoc estandnp dirstamente relacionada com a resposta

linear.
Consideramos g g
pPotencial v Como AV, onde A& uma constante numérica

de acoplamento, tomando valores 0 <X« 1. Entao, & depende ds A de dois

- ~
: atraves da dependancs o3 -
| modos pendencia explicita em V, e através de sua dependencia

em G. Portanto,

ddr . 2%, dG
(11.2) I T ang * I G

£ g . . . . i .
onde o 1indice G, significa gue estamos derivando gz dependencia explicita em
3’ L4 - T 3 .
Vio segundo termo e diretamente obtido da eq. (1). Para encontrar a derivada
de @ com G constante, usa-se o seguinte truque: multiplica-se cada V
£ - -1/2 G $ 14 e

explicito em Q¢ por « e cada G por « . Agora, cada em liga ois

, - * . Ly e
vertices e cada V esta ligado a guatro G's. Logo, ¢ e invariante por esta

transformagao «, Assim,

_ dda A 20, . 586, d 20
11.3) 0. g 2 Slrtr iR L w2l
_ _2‘_,.@;\ I trZ,6a
o 91 1B
Paraw =1,

(11.4) 2% 1l s 6
ax 1; 2A AP

a 1, e obtemos
Agora y integramos a eq. (2) em relagac a AdeO g 1,

o

1
1 dGx
0

S

= o T

Sl S —

T b *——*;m‘:;?—o

R
e
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' = 0. Pros in ali
onde By SSegUimos avaliandg g S€gunda integral na eq (5). Usand
7 Y " > Sando-se
gue

Stre6= tr[s5lG + tr vy

=1
= tr [-867715 + tr psg
g definindo-se Formalmente, tr[—EG“l]G = 8tr 1n(-G), entio
1

s N G)\ g
Jd/\bf e {brz,\e)\ - tr 1n(—83)]é‘
0

o

It

trE6 - tr 1n(-G) + tr 1n(-G )
a

que substituida na (5), da

1

- _ _fda, - -1
(11.6) AE = E ~ EO_ —[—éib 2G,= - $+ tr 26 + tr 1nG_G
(!

A integral nesta equacao, gquandao EAE G, sa0 expandidos em série em A.obtem—se

9
a LCE ).
. o~ . - r . . . -
A existencia de um principio variacional para a EEF, segue-se

de imediato. Cecnsideramos a quantidade equivalente

(11.7) I =d- trTG + tr 1n(-G)

de onde temos

(11.8) §I = tr [gg—Z]G
= 0, para Z:= “g'g

A ionaria por variacoes de
PUPtantO a energia do estado fundamental e estacionaria p G

G, quando ¥ = 5;'1_ g1 = 6b/56.

: r'd
n i iacion interessante
tabelecido O pri cipio variacio al, e 5
Uma vez es

» *
iss e necessario estudar a
Verificar se temos realmente um extremo. Para 1SS0,

Se0unda variagao de I~ . Da ed. (8);

e . i e e




2 2
5T = tr[é.;.%. 8%)coon o oo [se
§6% 56 G+ tr ]_o:% —-ZJSZG
&

Fazendo—se §8/8G igual a T o tendo-se qus 53 (
L= 03"

-1
SG)B s, Obtemas

2
3 51 23
(11.9) 7 = >
§GTI7,1]56(27, 2] 85G(I7,1J56(27 ;2] ~ G"1(1,2')B"1(2,1‘)J

que das eas. (1) e (I.46) resulta

=t

(11.10) gt —JSG(l',1)1_"1(12,1'2'}8[3(2-,2)

~ »
Esta equagao e interessante,desde gue ela relaciona a minimizacfo da
energia do estado fundamental com os movimentos coletivos descritos por L

~
Na aproximacao conservativa de ordem mais baixa, o HF, o determinante de

1 5 : i i
Slater que da o valor esperado mais baixo possivel da Hamiltoniana, estabiliza

os modos coletivos no APA (garante que as frequéncias sfo reais (ver III.)).

II. Leis de conservagao para G.
Se uma aproximagao e derivavel de b , mostramos agora, gue ela
satisfaz as leis de conservacao para 0s valores esperados das guantidadzs

- - ki ’ -
conservadas, tais como, densidade de particulas, momentum total e energia.

Em geral, guando fazemos aproximagoes, guebramos simetrias da Hamiltoniana

) . = ~ . £
do sistema. Por outro lado, guando fazemos uma expansao diagramatica de Z

~ [d - - . -
em G e V, as leis de conservagaO nos vertices sao obedecidas. Assim, em cada

verts ' ‘rtices exteriores 1 e 1', existe uma linha
rtice de =(1,1'), exceto nos verci :

r .
de iﬂtEPagEo, s partfculas entrando e duas particulas saindo, e portanto,
- ) . * . o~
ha Conservagio de particulas nos vértices. Os tempos intermediarios sao
integrados sobre todos os valores consistentes com as condigoes de contorno

- [ -
Que, em geral, podem ser escolhidas periodicas,

deslocamento do tempo, O gue na ausencia

Sportanto, invariantes por um

de peftu £ es, leva a forma aprOprl

SERVICO DE

BIBLIOTECA E
INFORMAGRO

ou sobre todo o eixo-t, (-eo,+eo)

de energia nos vértices.
ada da canservacao g Hiaes

=




Da mesma forma,

0 espago, O OUE na auséncia ds Pertubagao externa da a conservagao d
al w]

omentum. Mesmo assim, uma a roxim . . e
i P agao tipo diagramatica mantem as leis de

conservaggo nos vértices € pode, no entanto,
momentum total, e energia Este
de @ .Agora faramos uso das 1915 de co
as leis de conseruagao mﬂcroscoplcas. Assim, as aproximagaes conservativas

comportam—-se, neste sentido, como a teoria exata em relagac as leis de
conservagao.

a) lei de conservacio do nimerc de particulas

A conservagao do nimero de particulas esta relacionada com

~ . - -~ )
invariancia por transformagac de 'gauge'. Portanto, vamos considerar a

seguinte transFormagao em G:
(11.11) G—=G(1,1';A) = e 6(1,1

e » . . I
Mostramos em A.I. gue esta transformagao e equivalente a considerar G - ::
na presenca de um campo externo que corresponde a uma transformagac de
-‘_I'O -
'gauge'. Agora, da eq. (1), para uma mudanga $G em G, entao ¢ ,como um

funcional de G, mudara da quantidade

(11.12) 5§ = fdldl'z(l,l')ae(l',l)

Da (11),

56(1,1') = i[6(1,17)A(1") - A(1)8(1,1")]

€ portanto

16(1" Nz(1',1) A1)
(I1.13) 159 =fd1d1'[z(l,1']l3(1 1) - 6(1,11)z(1 1:'

e -
rcional
e que & e um fu
ko d artlculas nos vértices e desde Qg
nservagao de p

’ ] L]
que entra, outra sal ), & & um invariante

Fechado de G (para cada linha de G

i~ s
N&0 conservar numero de partfculas,




= 23

frente a transformagao (11)

Assi o —
_ $sim, 69 = 0 g g Coeticiente de A(1) na eg. (13)
deve anular-se. Logo,

(11.14) ﬁz(l,l')s(l',l) - 8(1,11)2(1,1)]wir = o

- . e s ~
Em termos da auto-energia prdpria as SQuagoes do movimentao, (I.3) e(z1.3')

as) RO - 0T - 5T - sy
(11.15') JG(I,I)[GEl(I,l') - U(I,17) - 2(1,1')] = §(1-1M)

Subtraindo a segundz dastas equagdes da primeira, tomando-se U local, fazendo

0 limite 1' = 17 e usando a eq. (12), temos finalmente,
0 :
(11.16) 2L 5 V() =0

onde p = lim., .iG(1,1'), € a densidade de particulas, e j , a densidads
de corrente de particulas, dada por (1/2im) [(Vl —'Vl,)w+(l')W(1)] iq* .

b) conservagac da momentum

4
& T 1 i com deslocamento no
A conszrvacac do momentum esta relacionada 7 .

. L = ~
8spago e portanto, consideramos a transformagao

(I1.17) G —— G(rt,r't';R) = 6(r + A(t),t; r' + R(t'),t")

P ertice a interacan
S invariante por esta transformagao, desde que em cada vertice a aca

5 i +odo o espaco. De modo
2 integracSo nestas coordenadas @ feita sobre
Bl 3)

btemos
Semelhante @o que fizemos .em a), ©

(11.18) a% (Pt )= - dr]_[VU(l]]Pu[l)
1




g nos diz gue a derivada ten m
3 Poral do momen tum total & 1gual 2 forca
total aplicada. Esta e Simplesmente g lei de Newton

c) conservacio da energia

Para a conservacs )
agao da energia, nenhuma cutra suposigao essencial,

ljem da invariancia de @ Dor des 7 riavei 5
4 locamento nas variaveis temporais, €

ssaria. No entanto uma Fe ' e . - .
nece » WM& Quantldade muito maior de calculo & envolvida3 ).

;
resultado e, na sua form i i - S o~
g res ! 9 Mais simples, que, na auséncia de pertubagaa

externa, 0 valor esperado da Hamiltoniang independe do tempo:

II. D. A condigao de que uma aproximaglo seja derivdvel de um
funcional @ ; de G e V, garante que os valores esperados dos operadores que

comutam com a Hamiltoniana do sistema, satisfazem as leis de conservagao, e ,

do mesmo modo, ééesposta linear, calculada a partir do G aproximado ( ver IILC.).

Veremos agora que o criterio-é pode ser quebradoc em tres condigoes de__ﬁm
% ~ ” ~
simetria que nos permitem verificar se uma dada aproximagac € ou nao

tonservativa, examinando apenas sua estrutura.

Inicialmente, observamos gue na dedugac das leis de conservagao,

fizemos a suposiggo implicita de que a fungao de Green, G, obedece as eq.

~ . . f
(15) e (15'). Em termos da aproximageo original para Gy, eas. (1.3) e (1.37),

- . f s o os
Quando uma dada aproximagao para 62 & substituida nas duas equagoes,

~ L d
i e G, Este e um
doig procedimentos devem levar a uma mesma determlqagao d _

= eral, as equacoes
Wﬁtériu de consistencia entre as duas equagoes. Em geral, 5 G
~ .
: nservativas elas
(15) e (I.3) podem diferir, mas para as aproximagoes Ca

SaQ Eq“1 - I t O , e y
va n l F Y'IT ‘ 1 i T ada unicame e
e e ’

das egs. (I.3) e (1.3')
POr & , que tambem determina G, (ver (21)). Se agora
e nsistencia entre as duas
COnstruimgs o produto matricial G(Go -~ U)G, a co

i
i



L

fica expressa por

(11.20) JG(l’I)V(T"ﬁ)Gz(Esl‘E ) = 582(13,

I . i
+ condi . F . .
csta e a cao A da ref. (i). A condicao B & obtida observando-se gue

(rz.21) zvriia = -(1/2)5,(12,1%2")

Da identidade das particulas, V(1,2) = v(2,1), e entdo, §8/sv(1,2) =5%/sv(2,1).

Portanto,

o + 5
(11.22) G,(12,1727) = G,(21,2"17)

0 [} . o * 3 . n ] 3 L)
Finalmente, a condigao C vem da propria existencia de § . Uma condicaa

suficiente para gque exista o funcional @, tal que 8®/sG =3 ,& 3)

§5(1,1')  §3(2,2¢)
5GL2",2) = 8G(1%,1)

Portanto, para uma aproximagao conservativa a interagao efetiva B deve ter

a simetria

(11.23) @(12,1'2') =B(21,2'1")

- ~ + 3 r deve ocbedecer a
Note da 20. (1.46), gque a Tungao resposta linear, L

¢ T -~ .
Mesma simetria., Os resultados apresentados na ultina Segao iotien SB7 SEualaentE

deduzidos das egs. (I.3) e (1.3'), mais as condigbes de simetria A) eB).

- : N .
De fato, originalmente, as condigoes A), B) e C) foram obtidas impondo qu

: : o ervativas.
as aproximagbes, auto-consistentes,TOSSEm cons

S s e




sII. A APROXIMAGAD D& HARTREE-FOCK

Analisamos um
N exmplo Concreto, embora trivial, do uso do

LA ] =
criterio de aproximagoes Conser i - i a
vativas: a aproximacao de Hartree—Fack.

Construimos a funcao respo . ) . )
G posta linear e dela derivamos AS equacoes da RPA,

{ de vi T ; ~
Do ponto vista da eq. (IL.lD), estudamaos a relacao entre a estabilidade

da APA e a minimizacao da enercgila do estado fundamental. Em seguidsa
[ “y

mostramos a utilidade do criterio—;@ na construgao de novas aproximacaes,

generalizando o HF para interacoes dependentes da densidade.

IIT.A. Da fig. (7), 0 funcional correspondente a aproximaggo

de HF € daco por

[TTEa) g =~ %Jdldz[G(l:1+)V(1—2)G(2,2+) - 6(1,27)v(1-2)6(2,17)]

Neste caso simples, @ pode ser escrito em termos da matriz densidade de

T —~ .
uma=~-particula, P , definida por

[1r7.2] ?qp(t] = -iGdﬁ(t,t"') ; Gmﬁ(t,t'!') = dedx"P:(x)G(xt,x't+) \Dﬁ(xl)

rd

= Funch da de particula—- dni
onde {qL% e uma representagao de fungoes de onda de particula- unica,

(=1

solugGes do HF estatico. Entac @ toma a forma
(III.S) @ = (1/2)2:8 Poc]s ’V&F'b’s PSD’ ¥ U'.xF.XS = \/a-fs}ss _'Vad_ﬁs‘(
o(-?h’

Ou, em notagac matricial,

(t11.4) - (3/2)tr tr, p,v(1,2) P

ou potencial de HF, e dada por

i

L .
Oe imediato, a auto-energia propria,

(111.5) 5, (t) = tr‘2V(172) P2

a auto-energia dada pela eqg. acima,
Agora das e e ) e (II.lS') B
gs. .15




=/ -

sbtemos facilmente a equaciu pas
G 50 PAra a matrz densidade ng aproximagao de HF

(r12.8)  i{d/dt) p(%) = [n(t), p(t)]

onde h(t) = T = Z(t) é a Hamiltoniana de um corpo de HF

-~
Passamos a resposts linear, que definimos como

I1.7 L{nt &t st ¥ - _ xg(t)
(111.7) s 8, re) _Lsuzg"('ca »

Esta forma particular da {I.42) & tambem conhecida como fungao de
particula-buraco e esta diretam
A fim de obter uma equacao integral para L
externo U(t), com uma pequena dependéncia tempaoral
u(t) = u, = su(x)
e escrevemos a matriz densidade como
p(t,u) = p°+ 8p(t,u)

onde P° e a matriz densidade nao pertubada, correspondente a solug%n do

. 5 . . " - ~ 5 e _;7‘;‘.";
HF eatético;SPl e a variacao em primeira ordem devido a dependencia em t

de U, §U. Do mesmo mado,

5(t,0) = Z°+ £X(t,0)

LT
onde £° corresponde a auto-energia do HF estatico e

o
M

|

) = In

(Vo
-

,Sptt,vL)
Prlp=pe "

1 »
Da eq. (6), a equagio do movimento obedecida por ép’it)e

. 1 . 0 [] SU.‘ e —S_Z!‘F 8 1 {t)]
(I11.8) C—L%E()jp(t) =-1 (€.~ &) EPp () +1(phe—pp ) [6Vsp ot 1p=p" Pry
w . oo kO RO - B
Onde escolhemos a representagac {¢.} que diagonaliza h g = o O
#*

,o do valores
aé diagonal, toman
Nesta reDrESentagaD Po tambem e = $

0 = o. = 0
R

correlagao

'ente relacionada com flutuagoes de densidadém)

s Colocamos o sistema num campa




. As solugoes da oq.,.

(6) satisfaze 3 or
' m as candicoespah.p tr'P = N(ndm e
5 ; era
g r
culasj. Destas condi m conten m
partd ) ta digoes vemos que Sel cq n
- - ( LEm apenas elementos de
matriz particula-buraco e Buraco-parts T uinte
; - particula. Escrevemos a eq9.(8) na seguint
. . ’ ~
forma matricial

a

! (111.9) —tspl(t) = —iv[su(t) &« u so1(¢) ]

: 1.z - :
e um v : "
D”dBSP m vetor coluna cujos elementos sao os elementos de matriz

! £ o "1_ 1 [
n particula-buraco oPw: , 5Pi. ;V é a matriz

1 0O
(111.10) (o _1)

, .
eM e a matriz usual

(III.ll) Mml,"nj = ELJ S'M‘ﬂ (Em*ﬁh) -+ SZM_L 0 = M::m,jn
5¢ni lp=p
(1T1.111%) Mmi,jn = B Rl = Mfm,««j

pin 1p=p°

Adotando-se a condigao de contdrno de que a variagao SU(t) & tal que Spl = 0,

para t = —00 e integranco-se a eq. (9) com esta condigao, obtemos

£
(111.12) so%(t) - —i\j/([ﬁu(t') = mspt(er)]at

~ ~
Derivando—se variacionalmente esta equagao em relagao a U, usando a def. (7),

achamos a equacaoc integral para a resposta linear

(111.13) L(t-=) = vo(t- =) - iubﬂjdt'L('t'—- ).
-0
POdEP{amos R — el equaggo diretamente da eq. (1.46). No entanto,

. - . . i " ora tomamos
8Chamgsg que o procedimento seguido e mais instrutivo. Agora s a

~ ‘. :
. , Definindo
transformada de Fourier desta equagao L




BT -
0

L(w) =‘[eiw(k_ ~

€ JL,Lt— "‘C)d(t_ ’U)

achamos
[III.ld) [M - wv]L(w) = 1

4

As energias dos estadaos (estad leti a
€Stados coletivos ) s3o dadas

excitados

olos ce L(v ; ~
pelos p ce L(w), ou S€Ja, pelas soluctes de autovalor zerg de L_l(w)
‘ H

(111.15)  L™w) = 0 = wy

N
Chamando-se V' aos autovalores de L"l[w),

[M - wv]VN - hN(W)VN

os polos de L(w) sao dados pela seguinte equagaa de autovalor

(1r1.18) ) = w o
n n g]

que € a conhecida equagao da aea ).

Observamos das egs. (11) que a matriz M € Hermitiana. Contudo,

a (18) nao é um problema de autovalor para uma matriz Hermitiana, devido

8 presenca da matriz V¥ no segundo membro. Portanto, nao temos nenhuma garantia

-
de que os autovalores LA sejam reais, como devem ser, desde que essa e uma

-
@proximagao sem colisao. Para estudar este problema, vamos a eg. (1r.10)

. - . :
Que agqui e escrita na forma

(111.17) 6% = sp't[m - vu]sp!

(4 F . '
' = a tubada e um minimo local,
Mostramgs agora que, se a solugao do HF nao pert

.~ £ . -,
o~ . .. e i ondicao de minimo e
®Ntan todas as frequencias de excitagao sao reais. A ¥

. i gsitiva
Que g segunda variaggo da energia, €Q. (17)' seJa g

(111.18) Spﬂm spt>o0

T

LTS



. L4
‘ [ g cutro termo e zera gualqu

 gualdade (18) & sempra sati

ar Que se .':l v C m < ) —
= N = i
J L] E uCl.L IDS bral que a dEEi

ST E._.i ta se ma- i He il
a c.tr'lz er itd ] / iti
| | - v rm 1tla a M, e pDSltha
def 'l ] e VlGE-—-Vel"SEl [} A Qr o] i '.] a e‘:J I a; a m“]“‘j l] a
lja g a; SE vil 2 DDSlL« V d ] i -d ~ 3 L,-D .C ndD

a (16) , & esquerda, por VNJ'-, temos

N
% +P-.‘i\./N y real e d

e portanto,

N, 0
(111.19) v VWV | rea1 e s g,

()

(x*)X = ¥*Y) |, real.

Escrevendo explicitamente, V

I

Il

VIV = (XY (_’;)

' Logo, da (19), os autovalores o sao reais.

IIT.B. DHF. Para estudar a aproximagao de HF com interagGes

efetivas dependentes da densidade, consideramos a forma geral
(III.ZO) v[xl,xz; F%) = vl(xl—xz) = Uz(xl—xz)F[P(R)]

onde , Pr = P(R) :=Z_kP,,:(m kﬂs(m?ﬁr{

= pr

@R = (1/2)(x,#+ x,) & a coordenada de centro de massa dos dois nucleons.
1" "2

Uma excelente analise da dinamica das interagoes dependentes da densidade

encontra~se em Ripka 8) . Como estamos interessados na aproximagao de HF,

3 or (20
escrevemos um funcional na forma (3), com v dado p (20),

(tr.21) 3 = (1/2)tr b, pov(1:2ifR) P2

» .
o-energia propria
Temos ent3o0, o seguinte resultado para & et

EE;(E’B; Pﬂ:ﬂ?.?

| P |

[III_22) Z.y= %— = trav(l,S)PS + (1/2)trotrgPo

1



- as equagoes da secan TT 2 &
codas G ¢a0 IIT.B. sin validus neste & m
= L850 se substituimgsg
4 auto-energia dada pelg eq. (22) A aproxi
[ ] u_x_i’ﬂ

8Ga0 resultante a certamente

e
iva. Note que
conservatc um potencial dependente da densidade, nlo 3
nao e invariasnte
acao num si
por transl ’ sistema finitg, Contude, © ainda & un in i
m variante, desde

ue todas as suas coordenades pemans s 20 inj
e €S Bspaciais estig ilntegradas,

3 L] 2
A interagao efetiva,® eq. (I.45), & dads por

. |(1,4) = &1
(zr.23)  ©@(1,4) - == lP=P°

il

v{i,4) + ki [??Z(l,s;PR)}PS * tr, [a%‘l’(q'a;ﬂ%]}?a

2
= (1/2)tr2tr3 PZ[E#EPV(E’S;PHi{F3 _ ?g

E interessante naotar gue a interacgao efetiva (23), que aparece em M, na RPA,
~ - - 3 "~
nao e a mesma usada no calculo de HF, guando usamos interacoes dependentes

= ~ . ra .
da densidade. Na representagao considerzda, as equagoes (22)e (23) ficam

(111.22") Z[g R Viwys Pop * (’\fl = ¥
ps

2

; W g 5 3 - dv .
(I11.23')  E(2p,¥8) = Vigys * é{({gilg?xlzt) v Lot FH )} < Id%ﬁdﬁ'&‘@>

ix _ 5 s0 para podemos ainda escrever
onde |§) corresponde ap, Usando a expressad p Pas

85 derivadas de v na forma

(I11.24) 9! =

= (7(R) ¥y(R) F

&Y Pa
o
Aiﬂterpretagéo das contribuigoes de cada

(8).

. f
tamben podem ser encontradas na rete.

um dos termos das egs. (22) e (23),




ITI.C. Leis de Culiservacag o res

Sposta linear, cstados esplrios.,

cu

Na discussao da RPA, eXcluimos ag Possiveis solugo
ce

para w = 0. Veremos, logo adiante,

i iola 2
quencias das viclagbes das leis de conservaggo, Quando fazemus aproximache
agoes
o e
na fungao de Green. Antes de entrar nests Problema, estudamos um assunto

relacionado, resposta linear e leig de Conservacap

Seja Q(t) = Z;qwa;(t)aﬂ(t), um operador de um COrpo que comuta

com a Hamiltoniana do sistemg, [H, a@l= 0. Entao da parte II., podemas

escrever a seguinte lei de conservaggo para Q:

(III.ZS) EﬁEé%lZU = —izi %M(é% - Ji.)qﬁ(t,t';u)|

2T grot”

] Qﬁﬂﬁix(t,t+;U)U¥(t) - Uy (£)8, (£, £%50)]

Derivando esta equaggo em relagao U, tomando o limite U=0 e usando a def. (7),

encontramas
S d ' g
(III.ZE) o _d La(t)) I = _iZ_Qx_EL(mt,ft ; Ft Pt )
S%Elt’} dt Ulip 7«d
= 5(e=t1)7 (8,8, (t-t7) - 5.6, (t~t7)]

3(25), segue-se gue

El.

(111.27)

Zgrfsugf"'f gt <AlEDy :oo

formas das leis de conservagao para a resposta
o

l\

As EQS.(EB) e (2'7J, 550 as | 1
inuidade proporciona

linear Observe que a (26) contem um termo de descontinuidade p

i i as aproximagoes

afungaa de Green, G, para tempos iguais. Assim, para |

’ -

L(t,t'), define
FLlGUla—DUFaCO,

“onser de correlagao pa

rese Fungao au nao local, obtemos

1)

uncao de Green completas-

zandoc par
u : . } . Generali
MCamente g matriz densidade;

. inear e T
% Mesmg, Conexao entre a resposta =




: a0 tem um a0 74
' Esta conexao » 2 razao fisica clgpss

| caloulada considerando-se PEguenas vVariacoes g

- 33 -

des

de que g resposta linear &

.
m G, as correlagoes nece ssarias

para uma boa dascrlgao da
dominante tambem na det

ideracoe
dessas CONS1 agoes, que nao podemos construir uma melhop I
'ﬂacao, para

s, TESABETE Lo FSE R DUl s Corregoes de ordem superigr para a interacao

efetiva e para 0 propagador des parulcula-unwca 1nd°DEnantemente e ainda
manter a apraximagac conservativa,
Quando fazemos aproximagdes quebramos certas simetrias da
Hemiltoniana do sistema. As violagoes de simetrias dao origem ao aparecimento
de estados espﬁrios. Assim, uma descriggo de particula independente, por
exemplo, & incompativel com a conservacao do momentum total, nim sistema
ligado finito. Em um sistema ligado finito as particulas estao localizadas
relativa uma as outras e isto pode ser Teito ou localizando-as no espaga,
ou correlacionando seus movimentos. Claramente, a primeira alternativa viola
a invariancia translacional e a segunda & incompativel com um modéla de -

particula independente. Devido a violagao da invariancia translacional numa

~ ~ . - — G .
descrigao de part{cula independente, mesmc uma translagao infinitesimal da

. .
estado fundamental, d& um estado diferente deste, sendo a diferenca propor

i . - t mental. Este € um
Clongl a Pl%>’ o momentum total oper anda no estado funda a

i i { istema
Estado espﬁrig Por outro ladao, flsicamente, o ato de transladar o sis

o gia i iseca e portanto
de umg certa quantidade nao deve mudar sua energia intriseca e p '

da fundamental
0 estado espﬁrio deve ter energla zero em relagao ao esta .

; imacao
€ £icil trar gue a resposta linear calculada numa aproxXimaga
acil mostra

'38_' a-t-I ’ ~
i i lu S.DES d
i a ell] 11N m i meﬂ‘te 0s BSCadDS Espur‘lDS nas so G
¥ v 3 i |i a autolablca e
i taC_}OES dO Sistell A DaS Eqs.

2 1 ex
£ i s i m as outras
"ergia zero, e eles nao se mistura

(26] e (27), podemos escrever

(HI.za) 9(t~t')a%<43l@(t')g(t) ~ alt)alt)lw)

T



. H COr ]‘ un tD Cco < 2 ar an dD a TY
"Gdll L a STQ macig [~

Fourier, temos para a parte imaginariag da

(28);, se Q g Hermitiang,

(III-29) zﬂ v.vn|<LPm|Q|Io>|2[S(w+ wn) + S(w= =0

. ;
. er xcitaca i
onde v, € @ energia de excitagao do sistemg no

(=Yt o
€stado n. Vemos entao que os

*edos,%), correspondsntes g = =
est n # 0, nao conterde mistura do estado

espirio Q%) , enguanto que se dulalvy s o, %) tem energia zero

¢ . ig . .
Para estudar outras Caracteristicas interessantes da resposta

. “ ia T X1 a i 1 3
linear, calculada numa aproximagao Conservativa, voltamos & RPA e consideramos

Q como P, 0 operador momentum linear total. Neste caso temos para a eqg. (16)

(r.o)  we - o,

N [P _ _
onde P = P & P tem elementos de matriz Re = m{plr) .(Seguimos o procedi
mento da ref. (14),) Note, contudo, que as solucdes da eq. (16) ocorrem aos
p VN o &
pares:se v & um auto-valor real de , entao - v tambem e um auto-valor,
)\"" § " = ~ i A
de V7", Basta tomar o adjunto Hermitiano da eg. (18). Estas solugbes conjugadas
$80 necessarias para gue o0s auto-vetores fTormem um conjunto completo. Na eq,.
3 ~ ~ " '_ . Leom
(3B:naa temos esta solugao conjugada. Para encontra-la colocamas, nNo centro
. : ; i icientemente
de massa do sistema, .um potencial de oscilador harmonico, suficie
f - { —uni emos as equacoes
'raco para nao afetar seus estados de particula-unica, EsCrever auag

s 5 il 1 o Zero.
da APA g - final fazemos o limite do campo externo indo a

As egs. da RPA ficam

(III.Sl] myt = \Jwextv-’- ’ MV = _Vwex'tv

o dados pela equagao

I}

% "~
" + i e Y sa
. (éi) e os elementos de matriz de X ‘

(111,32 X = (ol VIR Pt i VIGGEZE x/l) = = Vit

i L]
" = T 2 r posigao do centro de massa
e (1/N)Z(wBXH)a,a; & o operacor p



podemos agora, Construir as duag seguing 5
LEes SOIUQDES:

(III'BS) M(V, +V ) = VWext(V+ - V—)

Miv® - vy L - _
b “ V ) y“’ext(v + V )

2 8 . i
gue da eq. (32) ldentificamos comg sando

v
(111.34) e =

(I11.36) <x2> = 1/20w

(111.37)  {PX)

Il

[

e
~

[\

2
I111.38 - Mu
(111.38) (P My /2

onde os valores esperados sao tomados no estado fundamental, gue na sua
[ 3
parte de maovimento do centro de massa e o estado fundamental do oscilador.

Agora, fazemos o limite de w_ ,—= 0. Entac a eq. (34) reproduz a
[

Py

(30) e a eq, (35) da a soluggo gue estavamos procurando. Por outro lado, as

egs. (36) —(38) mostram o gque acontece com O estado fundamental. Da eg. (38)

2 1/2
vemos que o estado 15?30 PiYy tende a zero. Porem O estado PIV,)/(Mwext/E] !

Cuja a parte e centro de massa & o primeiro estado excitado do oscilador,

N30 se anula. Este 6 o estado espurio, sssociado & solugao da (30). Da eq.

o e correspande a solugéo da
(36) um outro estado nao SE anula,(z-'“’ext)x\w“> = P

ra o estado (&P tenda a zero, o estado

(35)- E interessante notar Que embo
a combinaggo {PAY = {AP) = ~i

X . A rtanto
w’> torna-se infinito em normas Porc ’

~ [
~ ] _ _i, nesta aproximagac. Esta e
QE‘-D [P, X - )

iy & ;
®Produz o relagao de comuta



- J_..,./,it_..t-
una ceracterilistita geral d
e a 1
FESposta linear
L« o e o 2 Calcul
conservativas; ela tambem Hiada e
IIJEM presey B . S apl"DXim o
O (8{u] Comut
ador d
a quantid
f ade

sgnservada & sua conjugada ik

Assim, embora a i
o nvari ;
icoo de par:td ancla translacj
descrica e parciculag indepand Slacional seja vi
ependente > violad
» Bla 2 restaurada n -
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0 acimg
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Notg; ¥ R I "
indices 1,Jyess referem—se & orbitas ocupadas e m,N, ...

a orbitas vazias.



_ ApENDICE A.l.

Consideremns a transf‘omugo (1
nag I1.11 o
) na 'Fun(;ao de Green livre @
Dl

(1) Gl1.1%54) = e_iA(l)GO(l,l')ei/‘{l')

syando G_(4\) em relaca
Jerivan CJ( ) lageao a tlg ® usando a equaca d :
20 do movimento para G
D,

- 0 e ~
chegamos & SEQULNLE Equacgan do movimento para G_(A)
: 0

.2 N1 2
(a.2) {1'575'1" *;3—-5;)' & 2%[‘71 + 1 VA(1)] }Go(l,l';/\) = §(1-11)

Agora mOsStTramos gue a equagao para G(A) & da Forma

- (=108, - s0a)

Para isso, basta mostrar gue £ transforma—se do mesmo modo gue G_ e G.
0

Consideremos a transformagéo
. ] '
(A.a) e =R-LTY ) p— e_lA(2)§(2,2;799LA(2 )

Sob esta tran sformagao,

(4.5) (1,1":6(A)) = ~iM(1) (1,i;§)eiﬁ{i)

Srti : tores
e segue dg conservagao de particulas nos vertices deX: os fa

crti interioz sobram apenas 0s fatores
m—se nos vertices interiores €

e ae
G obedece a equagao do

cnrresﬂoﬂd%tes aos vertices exteriores 1 e 1. Assim,
o tisfaz a
inento (4.3) comA- 0. Lago, G(A) = B(A=0) e portante 6(A) sa

~ slgtet=! um
< G na presenga de
alente a squageo de

qu "~ L4 .
(A'a)- Esta eqguagao e equlV



L s :

. zmpo externo, U, local no teq 0 : i

e PO, Correspaiidente @ uma transform agao de
] '

1 lgauge y B dado por

;{ (3.6) {dldlr",ﬂ*(l)U(l,l'H}(l') = fdll:VA(l).(j(l) + .2_117/\(1)?(1))

I
—3—%-) p(1) ]

*

- que pode ser verificado substituindo U ng eq. (I.3). Na equacio acims J(1)
S ]

_— - _ 1 4 ~
e a densidade de corrente de partfculas e /A & uma Tungao escalar.

Do mesmo modo, pode-se mostrar gue o G(Fi] gue aparece na dedugéo

' da lei de conservagao do momentum, Corresponde ao sistema sendo descrito por

- um observador cuja origem de coordenadas esta num ponto que varia com o
5 tempa, R(t). Desse modo, o observador vai descrever o sistema com um termo

| extra na Hamiltoniana, dado por

(A7) - EE%EJ-.J'dr mi(r,t) = - dig‘t),P(t)

onde P € o operador momentum total.



oS =

WPENDICE  A.II.

. r "
0 raciosinic Para construir o ¢ exato g semelhante agg Que usamaos
. Al
ng parte II. Observamos que os diagramas da au

to—energia, = , aprsentam uma

estrutura de diagramas conexos fechados (diagramas de ¢ )
p=4 3

COom uma linha

: 7 e removida, ; e _ )
simplesment 8. Chamamos irredut{vel 8 um diagrama que nao contem

nenhuma 1nsergao de auto-energia, Assim, todos os diagramas de > (diagramas

7 ) podem ser obtidos escrevendo-se todos Os diagramas irredutfveis e

¢ _ , ) )
inserindo todas as possiveis partes de auto-energia, o que € equivalente g

Se

tomar todos os diagramas irredutiveis possfveis e substituir G, por &
Suponha agora, gue fagamos g mesmo com todos os diagramas irredutiveis conexos
fechados para obter os diagramas ded. £ facil de ver que teriamos um problema
de contagem:um mesmo diagrama é apareceria varias vezes. Em outras palavras,
ar@dugao dos diagramas @ a diagramas irredutiveis nao é'unica, ao contrario
dos diagramas da auto—-energia,nos quais algumas interagaes sao escaolhidas,

por definigao,a permanecerem nos diagramas irredutiveis. Portanta, desdgnw

que cada diagrama ,na expansac da auto-energia, ocorre apenas uma vez, ao

i imi xcessiva.
construir é» devemos eliminar esta contagem exc

A to-energia & um funcional do G exato e reprasentamos a expansag
auto-

de 3 pela expressao formal

(a'.1) > =3z06] = A="(a4]

n=l

] » - l
: fcita do termo de 'n-ésima
i ncia explicita 7
onde A" & yn fator gque exibe a depende

P 3 ; de todos

i s &' & guantidade tr G gue & uma soma

€M no potencial. Chamamo

—e
: 1 . Agera, removendo-s
95 diagramas obtidos fechando-se cada diagrama ce 2
| ] i . Dizemos que
: !  obtemos um diagrama de &

Walguer linha de um diagrama @': e (soms
a ou outra da ; o
go de uma

duas 14 ~ ; tes se a remog

inhas sao equivalen

Entao o num

do diagrama &', e igual a w(n(d)),

ero de diagramas =
: . s .
logicamente equivalente) diagrama

i : m da
“ferentes que podem ser obtidos de U

-



¢+ oro de linhas nfo equi '
, numerc d2 11NNas nao equivalentes ng diagrama d na ordem n. pop outro lado
?
Ld
N - { = , .
¥ tambem O NUMEro de vezes que g dadg diagramg OCorre na expansao de ¢!

£y 0s diagramas 5' de m ’
AgOra, tadcs gramas ' de ordenm M, pOssuem g mesmg numerg de linhas

1]

(n(d)). Assim, temos 2n= 1(n{d))u(n(d)

gagramas ' identicos. Entao @ e dado por

[y

) linhas equivalentes entre os w(n(d))

)

X
7]

trZ™g

[\/\z
b

(a'.2 ) & =

Y

~. L = ~ . ~
com esta expressao explicita para & podemos demonstrar facilmente as equagGes
. |A - _ & - s 3 i3 .
obtidas em I1. A existencia de & e introduzida analiticamente em Martin e

schuinger, ref. (4).
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Figu

1wra23-Equag§o de Dyson para G(u)
:

linha dupla representa o pr

ra l -~ Todos os diagramas que cg

em teoria de perturbagap

Figura 25 - Auto—-energia proprla mo
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Figura
Figura

Figura

Figura

Flgura

somados na expansao de
de a) a 1),

de HF. Os dois Gltimos,

gEJ" \ ':\8
—_——

ntri
ntribuem en Primeira e Segunda ordem
simples

na aproximagao de Hartree-Fock, A

ropagador 'vestidg!,

strando as infinitas Classes de tarmos

C para o HF. Note gue todos gs diagramas

na figura 1, podem ser obtidos iterando-se a equagio

m) e n), representam a contribuigao de

ordem mais baixa do segundo membro da eq. (23) da aproximagao

de colisao de Born.
Aproximagaso da funcao de
aprox1magao de colisao de

82 na aproximagac da mat

-
Green de duas particulas, GZ' na

e Born. As linhas cheias representam G(U).

riz~T.

A resposta linear, L, na aproximagao de HF, eqg. (I.49).

Forma diagramética da eq.

(1.48) o

= i & imagao de HF;
A direita cs diagramas do funcional ¢ para a aproximagao d :

e

esquerda, as COrrespon

Diagramas de § e 2 que

y, L .
dentes contribuigoes para a auto—energila.

sémados aos da Tig. 7, dao as contribul

da aproximacao de colisao de Born.

a) Diagramas de & (& direita) na apr

unm dos diagramas de a),

oximacao da matriz-T; b)

numa forma sugestiva.
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