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RESUMO

Através do uso de pseudopotenciais é posmivel mimplificarmos o
célculo da estrutura eletrénica de &tomos, moléculas ou sélidos,
poie nSo hé necessidade de incluirmos o= orbitais de carogo.
Entretanto, tais pseudopotenciais ainda n&o foram utilizados em
calculors de esmpalhamento, havende a necesmsidade de serem testados.

Realizamos um estudo utilizando os pseudopotenciaie de
Bachelet, Hamann e Schliter em calaulosm de sespalhamento de elétrons
por atomos, calculande phase shifte e w®segBem de choque para
momentos angulares =0, 1 e 2 acom elétrons incidentes possuindo
energia até SRy.

Comparamos os resultados obtidos com o uso dos
pseudopotenciais e do potencial de todos os elétrons, os quais se
mostraram em &6timo acordo, eximtindo, porém, restriges na faixa de
energia em que om célculos podem mer realizados.

Visamos, desta forma, simplificar o calculo de espalhamento

por moléculas complexas.



ABSTRACT

Pseudopotentials allow an extrasordinary simplification in the
calaulation of the eleatronic structure of atoms, molecules and
crystals. Though they have been used extensively for electronic
structure caloculations, little is known of their applicablility to
scattoering. =

We made a smstudy of t.l:ca pmeudopotentials of Bachelet, Hamann
and Schliiter in the electron scattering by atoms, calculating
phase-shifts ar,d aross sections for angular momenta 1=0,1 and 2 and
energy up to S5Ry.

We ocompare the resmulte for +the pseudopotential with the
all-slectron calculations. The agreement. is very good in a broad
energy band.

We aim at simplifying the calculation of scattering by complex

molecules where an all-wvlectron calaulation is imposmible.



INTRODUCAO

O célculo da estruturas elet.rdnica de um atomo, de uma molécula
ou de um eélido requer, para um grande numerco de orbitais, um tempo
de computagdo muito grande, o que as vezes se torna inviavel
Podemos, no entanto, reduzir este tempo aom o uso de
pseudopotenciais, os queis nos permitem trabalhar apenas com os
orbitais de valénoia, reduzindo asmim o nimero de fungBes de base e
de orbitais necessarios para os céloulos.

Om pmeudopotenciais tem wmido utilizadom j& hé muito tempo na
Figicea do Estedo Sélido com enorme sucesso. Porém, néo se tem
noticiaes de seu uso em caélculos de espalhamento atémico ou
molecular. Torna-se atraente, entdo, realizermos um teomteo -3
verificar se or pseudopotenciais funcionam em espalhamento. i.é, se
reproduzem bem phase-shifts e segSes de choque. Em caso eafirmativo,
conseguiriamos fazer aalculos de espalhamento uzando moléculas
complexas, o que é Iimposeivel com wuso do potencial de todos os
elétrons.

0O teoste que faremos neste trabalho é o de espalhamento
elastico de elétrone de baixa energia por atomos, utilizando para
isto os pseudopotenciais de Bachelet., Hamann & Schliuter.

No capituloc 1, falaremom a respeito dos pseudopotenciais em
geral, fazendo um pequeno histérico, falando da teoria e por fim
desarevendo os p=eudopotenciais utilizados em nossos calculos. No
capitulo 2, faremos uma breve revisio de alguns tépicos da teoria
do espalhamento, apresentandoc um breve resumc e as equagBes a merem
usadas . No ceapitulo 3, faremos salguns comsntarios a respeito de

como realizamos om calculo=s e apresentaremos o= resultados.

Para finalizar, tiraremos nossas conclusles.



CAPITULO I - PSEUDOPOTENCIAIS

1 - Histérico.

O conceito de pseudopotencial aeatémico foi introduzido por
Fermi’, no 1inicio dom anos 30, com a finalidede de explicar a=
obgservagBes de Almaldi e Socréa a respeito do deslocamentoc das
linhas espectrais dos a&tomos alcalinos gquando, em amostras de vapor
destes 4tomos estavem presentes outrosm gases. Pouco depois,
Hellmann" utilizou um pseudopotencial para reproduzir niveis de
energia atdmicos e moleculares.

O grande dosonvolvimonto§ do pseudopotencial aconteceu na
Fimica do Estado Sélido no final dos anos B0, com o trabalho de
Phillipe e Kleinman® (PK>. Baseados no métoda da Orthogonalized
Plane Wave (OPW)‘, PK obtiveram uma nova maneira de se calcular
fungBes de onda em moléculas o cristais envolvendo um
pesoudopotenacial. Devido a grande importancia demste trabalho para o
método do psmseudopot.encial, passaremos a descrevé-lo a seguir.

No método OPW, a fungioc de onda para um elétron de valdncia -
& fungdéo de onda OPW Vopr é escrita como sendo a soma de ondas

planas misturadas com os estadog do carogo, 1.6:

-
- i.r(. b o] -
- L J
W r - CE a y 1.1.1>

Esta fungﬁo, porém, deve ser ortogonal aos estados de caroge (o,

i.éd.:



® o - >
f W Y G dF = 0 1.1.2>

Desta condigiic segusm oe coeficientss -

i.u. ; -

®
a = j' Y o™ e dr (1.1.3>

PK mantiveram a forma da equaglic (111> escrevendo:
v =g d e 2 b,y €1.1.4>
e mantiveram a condiglio de ortogonalidede ace estedos de carogo: |
Jvidh y b & =0 1.1.8>
de onde seguem o8 coeficientes Ia»‘= »
b = -f y:u‘-, & & a2 €1.1.6>

O préximo pasmwso dado por PK foi usar a squag@o de Schrédinger,

que deve ser matisfeita pelas fungew v, ey ié.:

L
A



th‘;’ - .tvt‘;’i isv,o 117>

Fazendo isv na equaglico (117> e usandoc as equagties (114> o

(1.1.6> eles chegaram & uma equaglic para a fungo ¢v dada por:
- ® -, -, - -, >
ll¢v(x~> + Z <Ev Bo) J v ) *v“” w ar’ = Ev¢v¢r) <1.1.8>

w,
& que pode mer reescrita como:

CH + v_»v&‘» - Bv¢v<i’» €1.1.9>

aonde o operador V_ é dedo por:

- »> -, -, -
Ve & - j’ VT ¢ o) dr €1.1.10>

VR, = Z CE ~E D y' @ v oo €1.1.41>
v Q - L-]

A interpretegéoco deda por PK ao termo V.l fol a de um potencial
repulsivo - o pseudopotencial - o qual cancelsa paxte do potencial
atrative V na regiic do carogo. Além disso, V. tem & forma de um
patancial-bio local.

A fungiio ¢v, & pseudofungiic de onda, representa & parte suave



de v _; nSo possuli suas oscilagBes na regifio do carogo, mas ambas
coincidem fora desta regifio e posmsuem o mesmo autovalor Ev' embora
se jam autofungBes de operadores diferentes.

O poeudopotencial de PK serviu como base para aeplicagBes
posteriores de pseudopotenciaiem no estudo de estruturas eletrénicas
em sélidos.

Or pomeudopotenciaism, ocom o0 passmar dos anos, s tornaram
eut.oconsistentes, baseados em célculog ab initio. A congtrugéo de
pseudopotenciais desta forma fol introduzida por Godderd et al® em
célculog Hartree-Fock CHFD. Topiol ot al’ extenderam eostes
p=eudopotenciais para a aproximagio da densidade local CLocal
Denmity Aproximation = LDA> o= quais receberam, de Zuncar., a
inclus@o de efeitom de polarizeg@oco de spin, que permitiu o estudo
de propriedades magnéticas.

Haman, Schliiter e Chiang (HSCY®, a partir de aalculos atémicos
ab initio, obtiveram um procedimento para a construgSo de
pseudopotenciais baseados na LDA. Estes pseudopotenciais pertencem
a uma clesse chamada ‘“Pseudopotencials gque Conservam a Norma"
CPCND, K.loin.mann‘o, seguido depois por Bachelet e Schluter*! ,
deszmenvolveu o= PCN relativisticos. Bachelet., Haman e Schliter
(BHS)“, seguindo o esquema de HSC, oconstruiram wum oconjunto de
peeudopotenciais, os quals apresentam uma forma analitica util para
Eor usada em barves gauvesianas. Estes pseudopotendciair inaluem
efeltos relativisticcs, mas podem ser utilizedos em uma formulagso
n3o relativistica. Apemar de construidos com base na LDA, o=
pseudopotenciais de BHS for-am utilizados no formalismo
Hart.ree-Fock, por Woodward e Kunzﬂ, para calculos de niveis de

energia atémicos, & o= resultados =me mostraram satisfatérios para

adt.omos com Z<21.



Do ponto de vista operacional, o uso de pseudopotenciais &
multo simples. Trata-se apenas de substituir o naGcleo e os elétrons

de carogo por um potencial nSo local do tipo:

2 V@ |lm> <im| c1.1.42>
1L, m
Esta substitulg8o pode ser feita tant:o em S%lcdos baseados na LDA
como em calaulos bameados em*HF.

Reasntemente, oz PCN foram generalizadom por Haman“ para
serem obtidog a partir de energlas arbitréries; n8oc =s6 discretas
mas também cohtinuas.

0 procedimento ugsado por Hamenn para a construgdo dos
Psoudopotenaciais que Conservam a Norma Generalizados C(GNCPP>,
difere em alguns pontos do método utilizado por BHS e que veremos
em detalhe um pouco mais adiante. A principal diferenga & que nlo
sdo utilizadas configuragtes exclitada=s para construlr o
pseudopotencial para um determinado momento angular que nSo fa=z
parte da valéncia do &t.omo.

As aplicagBem feitas por Hamann estSo principalmente ligadas a
célculog de estruturas de sélidos.

A moguir falaremos wsobre o método do pseudopotenaial,
mostrando as principals diferenges com relag8o ao potencial de

todos om elétrons.



4. UV M&T0Q0 QO ISeuwdopovencial.

Nemte trabalho, estamos interessados em pmeudopotenaciais
congtruidos & partir LDA. Faremos, ent@o, uma breve revisfio sobre
este asmunto antem de falarmos sobre o método do pmeudopotencial
propriamente dito. Embora a LDA tenha wsido usada para & obtengdo
doe pseudopotenciais, nada impede =mseu uso em caloculos baseados na
aproximagio HF*®.

De acordo com Hohemberg e Kohn!u, a energia total do estado
fundamental de um sistema de elétrons que interagem entre w®mi, com
densidadeo p(f-), sujeitos & agdo de wum potencial externc V.M(i‘-),

pode ser escrita como sendo um funcional da densidade p:

* * *
Elpl =TI(ol +E_[p]l+E [p)+E (o] 1.21>
aonde:
- - -
E_ A1 = J V_ D e dn 1.2.2>
(- M
pt?) p(;') P
E [p] = J J —_————  4r dr 1.2.3>
o0 - -
| ©-r|

Na equagdo (1.2.1>, TIpl é a energia cinética dos elétrons ndo
interagentes, Eext[p] é a energia de interagdc dos elétrons com o
potencial externo, Eeolp] @ a energia de interagic coulombiana

entre os elétrons e, finalmente, ExO[p] é a enrgia de



exchange-correlag&o. A forma do funcional E [0l & desconhecida,’

mag, em uma forma aproximada pode ser escrit.o como:

- L d g
Enclpl - _r cnc(,cxr)) oy dr €1.3.4>

€. . (>, fungdio da denmidade p, é a donsidede de energia de
exchange-correlagéo de um gé&s de elétrons com densidade homogénea
P- A emcolha de uma aproximagZEo confiavel para € . & de muita
importancia e falaremos sobre ela mais adiante.

Segundo Kohn e Sham’d, uma solugdo variacional para a equagio
<1.2.1> pode ser obtida se resoclvermos um con Junto de equagBes tipo
Schrédinger para uma particula por um processco autoconsistente.

Essas equaglies =3o: (usamos unidades atémicas com h=i, Zm=1 » o m2>

[ - - V;ut(;; < vbtl;‘, ]Vt‘;' = ‘.i.wi.‘;, 1.2.8>

com:

-
-> p(r’) - ->
Vbl(r) = 2 J S ——— dr’ 4+ Coaamd (1.2.6>
| 2=2-| ®o
- H

Ty = 2 w |y ) €1.2.7>

v=eet, ooup.

w é o numero de ocupaqso do i=-émimo estado, c,‘ seu autovalor e v,t
A

sua autofungio; ambos para uma particula. O potencial va’ definido

10



na equagdo (1.2.6>, e refere & blindegem eletrédnica.
O termo Mo representa o potencial de exchange-correlagio e ¢

relacionado com ¢ por:
Ho

d
) (p.cxo)
,uxc(pa-)) I a1.z2.8>
dCp« ™D

Vamos agora particularizar o nosso sistema de elétrons
conwiderando um atomo. O potencial externo passa a ser agora o
potencial de interagdc dos elétrons com o nucleo atédmico contendo 2

protong, ié.:

. a 2
vV av = - €1.2.9>
oxt
r
Podemo=s resolver nosso problema, i.é., as equagles de (1.2.5>

A (1.2.72, de duas maneiras: considerando todos os elétrons (carogo
+ valéneciad ou considerando apenasm om elétrons de valéncia, atraveées
do usoc de um pssudspotencial.

O pseudopotencial nada mais ¢ do gque uma aproximagac do
potencial real d(de todos os elétrons) que age sobre os elétrons nos
atomos {moléculas ou mélidosD). Seu conceito vem da idéia do
cancelamento'’ entre a energia cinética (positiva) gque wn elétron
de valéncia possul na regido do carogo, que é inerente as
oscilagBes da mua fungdo de onda nessa regido, @ entre o forte
potencial atrativo (negativod responsavel pela ligagdo dos

eletrons, no carogo. As fungBes de onda obtidas oom este processo,

i1



para elétrons de valéncia, sdo suaves, nic possuindo nés. Na figura

1.1 mostramos esquematicamente o cancelamento sntre funcioc de onda

& potencial.

Z 4
o) 7
= /
O Ops /
= /
i /
] '/ \ , [}
> 0 ri } o
< '\ ,' T =
3. ./ & r
-}
<
>
W yPs
[
O
Q /
/
/
/
/
, v
/
!
25
Tfigura 1.1 - cancelamento ent.re funcic de onda & potencial ™.
e



Quando atacamoes o© problema oconeiderando todos os elétrone,
incluimos na solugdo carogo <Ca> e valéncia (vd>. Ent@o, o potencial
efetivo que um elétron =msente fica mendo a =soma do potencial
externo, devido aoc nicleo, mais o potencial devido aeos outros

elétrons (blindagem):

te - O,V =+
= &* s
Vef V.m‘r? vbl, (¢ o (1.2.10>
aom o potencial externo sendo dado por:
2CZ +Z >
- < v
V o = = 1.2.11D>

oxti
r
Z = Zc+Zv é o nuamero at.6mico, Zc ® Zv g8o0 os numeros de elétrons do
carogo e valéncia respectivamente. O indice te do potencial ef'et,ivo
na equagio (1.2.10> se refere a todos os elétrons.

Q,Vv

O potenaial vhl. é& um funcional da densidade eletrdnica total
e (po+pv) @ inclui, além da interagdo eletrénica coulombiana,
termos de exchange-correlagio. £ definido pela equagio (1.2.6).

0 hamiltoniano para o problema envolvendo todos os elétrons

fica sendo:

H = -9 &+ v°;" €1.2.12>
[ -2

te

As aut.ofungtes {w_L(i:ﬁ deste hamiltoniano possuem uma
estrutura oscilante e formem a base para a construgdo da densidade
eletrénica -total p(ith que por sua vez & utilizada no célculo do
potencial de blindagem e da energia total - equagio 1.21> - As

equagdes que devemos resolver autoconsistentemente sdo eas 1.25),

13



€1.3.6> e (1.2.7> com & densidede total p.

Podemos, no entanto, obter uma simplif iaaqso S O nNOSSO
problema envolve apenas os elétrons de valéncia, como é o caso do
espalhamento de elétrons a baixas energias, com o usgo de
pseudopotenciais. Para 1isto, substituimos o &tomo com todos os
elétrons por um “peseudoatomo’ contendo Zv elétrone de valdnaoia com
uma ‘“pseudodensidade’” elet.rdnica n<f~'>, sobre a qual falaremos daqui
a pouco. O potencial efetivo agora &:

v

v -
V.f = Vpg L J Vbttr) 1.2.13D>

aonde substituimos o potencial externo por um pseudopotencial V
pe

dado por:

V =V v+ V.a,ns » €1.2.14>
pre eoxt |}

Qom:

v = - 1.2.15>

O termo vn é a parte repulsiva do pseudopotencial, @€ a sua ndo
localidade espacial é geralmente trocada por uma dependéncia no

momento angular 1 do tipo:

-+ -

v En = EVL‘;’ 11> <1 €1.216>

L

O potencial de blindagem V), da mesma forma que V. ' , & um

14



funocional da densidade eletrénica (pseudodensidade) .
o hamilt.oniano envolvendo o pseudopot.encial, o

“pmeudohamiltoniano’™, é:

H o= - & v‘;f €1.247>

cu jas aut.ofungdes {¢,L<it)} formam a base para o] calculo da
pseudodensidade nm autoconsistente.

A energia total do pseudodtomo ¢ dada pela equagdo (1.2.1,
aonde wsubstituimos a denwmsidade o pela densidade n e o0 potencial
ext.erno pelo pseudopotencial, e o con junt.o de equacles

autoconmistentes é:

v > - -+
v V.t VLE |edD =g €1.2.18>
Qom.
n(;’ > -
V. = 2 J ——  dr’ + u ) €1.2.49>
bl - - O
| »=2>|
(- H
e - Z w, |, I |z €1.2.20>
L 1 9

v=eat. val. ooup.

As densidades nd e p(i:), calculada incluinde somente os estados

de valénoia, diferem na regidc do carogo.
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Dome jamos, porém, que o p=eudopotenaial pPossua algumas

propriedades, que s&o:

i Qt} = (‘t} para os elétrons de valéncia.

iiD (¢i'(r)} mejam normalizadazs e msem nés para o2 elétrons de

valéncia na configuragioc do estado fundamental.

iitd> <y o> e L@ (n) coincidam além da regiado do carogo.
i i € G

O pseudopotencial, na verdade, & obtido através de um processo
de desblindagem do potencial efetivo de todom o= elétrons, ajustado
de tal forma a satisfazer as propriedades acima. Isto é feito
subtraindo deste potencial o termo de blindagem, dado pela equagio
€1.2.19>. Este processo de desblindagem implica em uma linearigaggo
da energia de oxchange-correlagic em relagic a densidade de carga
de valéncoia pv(;) © o termo ocontendo o produto daw densidades de
carogo e valéncia g&o Incluidos no pseudopotencial.

A soeguir, descreveremos os pseudopotenciais de BHS.
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3 - 08 Pseudopotencieis de Bachelet, Haman e Schlliter.

Os peoudopotenciais de BHS s3o construidoe a partir de
célculos at-dmicos LDA e incluem efeitos relativisticos, podendo ser
usados em uma formulagic n3o relativistica, que é o ocaso deste
trabalho. Eles pertencem & classe dos PCON e possuem algumas

propriedades particulares que s3o:

1> Fornecem osf mesmos autovalores de energia de valéncia que o

potencial de todos o= elétrons.

11> Ae pseudofungdes de onda coincidem com a® fungles de onda de

todos os elétrons além de um raio escolhido ro.

iiid> A= integrais das pseudodensidade @ densidade 't,ot,-al
eletrénicas, para cada estado de valéncia, s8o iguais para r > r_ -

conservagio da norma.

O= PCN ®m30 n3c singulares e imitam as propriedades de
espalhamento do potencial de todos os elétrons dentro da regiso do
carogo e, em geral, ja =o mostraram eficientes em calculos de
constantes de rede, propriedados elasticas, frequéncias
vibracionais etc, em étima concordancia com a experiéncia.

0 objetivo no restante desta segio é descrever det.alhadament.e
o= pseudopotenciais de BHS; oz calculos dos atomos com todos ox
elét.rons Cat.omo de referdénciad a partir dos quais os
pseudopotenciais =erao construidos, a construgio destes
pseudopotenciais a partir das fungles de onda, autovalores e

potencial de referéncia o, finalmente, a expansao dos

17



peoeudopotenciais em uma base Gaussiana.

Falamog, no item 2, & respeito da escolha para o termo ¢ .
t 1

BHS optaram pelos resultados de Ceperly e Aldor“, que =m&o baseados
em uma simulag@o estocastica exata da equagido de Schrodinger e s&o
interpolados por Perdew e Z\mcer19 para darem os limites corretos a
altas e baixas densidades.

Para um géas de elétrons ndoc polarizado, ¢ é:
RxC

& = o % g 1.3.2>
b, {1 o <
com,
0.9164
£ m - E—— 1.3.3>
r
-
( - 0.2862 —
> [
+ r 4+ 0.
.- 1 1 1.0829Y r_ 0.3334 r_ €1.3.4>
-0.0960 + 0.0622Inr - 0.0232 r <+ 00040 r lnr ; r <1
L [ J [ ] ® L ] L

A relagSo entre p e T & dada por,

=Y

T o €1.8.5>

O

Com isto o potencial de exachange-correlagdo fica,

18



M = & - 1.3.6>

Para os efeitor relativisticos =serem icluidos &é neacessario
partirmos da equagdic de Dirac. Temos ent&o um par de equagles
diferenciais de primeira ordem acopladas para as fungles Pt(r) e
Gtu‘), componentes maior @ menor da- fungSo de onda. A forma radial

destas eguagles &,

dF
i k
- Fa» *+ o [ & = Ve ]G,rr) = 0 (1.3.7a>
A3 v v
dr b o
th k 2
+* Gy = o [ + g = Vo ]F_(r) = 0
v 2 v v '
dr b o al

€1.3.7b>

aonde k & um numero quantico inteiro diferente de =zero,

1; j=1- 172
kK = €1.3.8>
—AHd; = 1 + 173

A denmidade eletrdnica & dada por:

oy = 2 occupagio, [|G_(r)|2 + |F,(r>|z] 1.3.9>
" T v

iceomt. oc.

Oz pseudopotenciais de  BHS, como veremos mais adiante,

19



dependem do momento angular 1 dos estados de valéncia e edo
construidos para 1=0,1,2 (@ 1=3 para atomos com Z>55). Para estados
de valdncia presentes na configuragdco do estado fundamental do
atomo de referéncia, os pseudopotenciais corespondentes a estes
estados =80 construldog a partir de fungdes de onda, autovalores e
potencial resultantes de calculos feitos com esta configurag3do.
Caso contrério, os calculos s8o foitos com configuragtes excltadas.
Tanto as configuragBes do estado f Qndamental como as excitadas sao
chamadas por BHS de configuragSes de referéncia e rotuladas por wv.
Algumas destas configuragBes excitadas =30 mostradas na tabela

1.1>

at.omo 1=1 =2
H pO -3 do' =

He SD.DPO.Z so'.do'z
Li+Be p° *%a% *? idem

B 21d°- 2

C =2 75p1do. zs
N-O S"p’" 75do. P

F Si.ZSPZ.SdO.ZS
Ne Sapz. 7540 25
Na pO. ZSdO . 23 1d9m

Mg s® "p° %" *® idem

Al &2 7340 2
Si-Ar Stpo. 75¥do. 25
K p° S 4°-

Ca SO. 5p0 . zsdo. 25 iderm
Sca+Zn SO. 75po. zsdt&'

Ga &% 734°- 2=
Ge-+Kr s‘po' 75*‘do. zs5
Rb p° - 25 4°- ==

i s” Tp° *7d% 77 idem

tabela 1.1 - ConfiguragBes excitadas usadas por BHS.
0 esterisco representa o acréscimo de um
elétron.

20



A construgSio dos pseudopotenciaie ¢é feita em cinco etapas, que
B30 realizadas independentemente para cada estado de momento

angular <¢1,j> e que passaremos a descrever a seguir:

i> O par de equagles (1.3.7> é rewmolvido para o atomo com todor o=

elétrons, para uma configuragdo de referéncia » e fornece F , G,
A9 L

{¥
c‘,) e V wumn
A9

Segundo Kleinmann'®, as ‘equacgles 1.3.7> podem ser
substituidas por uma equagio tipo Schrodinger para elétrons de

valéncia fora da regifio do carogo. Esta equag3do tem a forma:

kck+1)

t %)
- = + = + V Gk - ‘k Gk 1.3.10>
dr b

que & o ponto de part,ida para a construgio dos pseudopotenciais.
ild> O potencial de todos os elétrons ¢ ajustado para V‘:,r),

<
]

vy = v"m[ 1-fa/r ] + " fasr €1.3.11>
1 <j J <j

que ndo possul singularidade na origem.

A fung3oc de corte f & definida como,

f(r/rqj) = exp [~ T ,>)\ J; A = 35 1.3.12>
=3

O valor escohido para A -3.5- demonstrou fornecer melhores

resultados.
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A constante c‘; 6 ajustada de tal forma que a solug@o do estado

de valdncia mais bailxo, w:j(n, obtida da equagiico

c1.310> acom o

potencial V:'j(n, possua o autovalor correto: c':,-:",’.

A fung@o » n8o possul nés, e coincide com G‘f‘ além do ralo de
L) i

corte ro_i a menos de uma constante de proporcionalidade ;vl;,

aonde
m

entre 18 e 2.0. O menor limite para 1:-*:'_i

o,
J

Na tabela (12> fornecemos alguns valores para cc

€1.3.13>

1.3.14>

o é a pomigiic do pico mais externo de G:) ® cc, é um numeroc

é o ultimo né da fungdo

v

at.omo 1=0 le=1 l=2
H+He 2.0 3.6 3.6
Li 2.0 3.0 3.5
Ba-<+Ne 1.8 3.0 3.5
Na 2.0 1.8 35
Mg-+Ax 1.8 1.45 2.2
K-Zn 1.8 1.6 3.0
Ga-+Kr 1.8 1.7 2.0
Rb-+Sr 1.8 1.7 1.6

tabela 1.2 -

valores para cc

1



111> A pseudofunglic w‘:j é modificada para w:j, que t,om a ®seguinte

forma,
» [ » ¥
W (T) = i @ & s Ve .3.1B
- y_‘ [w“( >+ f g-‘(r roj) ] €1.3.16>

aonde a fungSo g é dada por,

€T/ ) = 1'-l'+1 fao o ) 1.3.16>
J o] oj

A constante 6‘; é obtida da condigaéoc de que w:j soja normalizada,

i.eé,

2
I G [w"' @+ 8 ga@or ] dr = 1 1.3.47>
J 1) J J ]

iv) O pseudopotencial final V:j(n & obtido pela invers3o direta da

equagio (1.3.10> contendo V:j e w:j com o autovelor correto, 1.4é.,
“;j = c";. A inversio ¢ feita isolando V:_ @ usando <1315> e
J

€1.3.10> para wl:j. Isto resulta em:

& & [ a2 [r/rcjlzy\ = [2;\1+xcx+1,][rzr°j1>‘

1w 2
g 2w . r

. Zc'f_zv': C1.3.18D
J

v)> Nesta ultima etapa, © pseudeopotencial V:J_ é desblindado de seus



elétrons de valéncia, usando an pseudofungles w:j sem nés,

on
tr), dado pox:

resultando no potencial idnico (bare=-iond Vh‘/.

-»>
ion v PraL 77 6Exc[pval,]
-
vt-:!./a‘r) = aj‘p) - J | ;—;' dr - = = €1.3.19>
pvo.L

v

s 2
w AT
% a)
P, T = Zocupaqao,‘ ot €1.3.200
r

izemt.val.

OOMUP.

Quandoc usados em caloculos envolvendo slétronm de wvaldnaia,
estes pseudopotenciais d3o origem ao pseudopotencial blindado V':j <
&8 pmeudofungles w:j, que sdo autoconsistentes por construgdo.

Por conveniéncia, BHS definem um pseudopobencial médio,
ponderado pelas degenerescénciasde j, e um pseudopotencial que

descreve a interagfio spin-érbita coOmo:

v - — " o+ asnvee” €1.3.21>
1 l-4-2 1+ 2.2
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voo‘n = Lon _ Lron
1 2141 l+4 -2 l-2-2

€1.3.22>

Para uso em calculos relativisticos, o pseudopotencial idnico

total é&:

L

V;:h(i:) = Zu) [ VT @+ V% L3 ] <1 €1.3.23>
: :

Estes pseudopotenciais foram ajustados com o wuso de funcgSes
analiticas tipo fung3dc erro e gaussianas, facilitando assim o =eu
uso. Com este propésito, BHS escreveram V:on em duas partes; uma
coulombiana de longo alcance, independente do momento angular @ uma
de curto alcance, que & nic local no sentido de que existe
dependéncia no momento angular do= ostadom de valéncia. Desta

forma, BHS apresentam os pseudopotenciais como:

Vtonm) - Vcw_ocom) + A 'Lcm(m 1.3.24>
com:
2 Z 2
v 172
v Py W - Z C‘_:c"oco erf [ [ ofaroco ] r ] 1.3.25>
caroco © + *
Leg

AV @y = 2 Z C A + p2A > e N €1.3.36>
T ) i 142
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A eoescolha destas fungles permite o céalculo de elementos deé matriz
com ondas planas ® o usoc destes pseudopotenciais em bases gaussianas.
Cada a&tomo, entdo, fica sendo caracterizade por um conjunto de

parametros, todos tabelados por BHS, da seguinte maneira:

CAroco

i) carga de wvaléncia ZV, doiz coeficientes lineares Ct e duas
constantes de decalimento a‘:umcc’, todos descrevendo ¢ carogo (
COOJ‘OOO o COO:!"OOO = 1 D>
1 2
ii> =0is coeficientes lineares A‘,' » Ai,+9 correspordendo ag
constantes de decimento o (ai, = o i=1,2,3>, para cada momento
angular.
111> um conjunto similar a ii para o termo spin-4rbita.

Devido & nSo linearidade do conjunto de fungles caussianas ©

rz voxros gaussianaws, alguns dos coeficientes A‘.' (i=1,6> m3Soc grandes
® fiaa impraticavel o seu tabelamento. Para remediar este fato, BHS
optaram, através de uma tranformag3c ortogonal, obter um novo
conjunto de coeficientes, qus aparscem nas tabelas. Esta

transformagio e da seguinte forma:

&
C == 2 Q. . A, €1.3.30>
i i oJ

j=1a

com a matriz Q sendo dada pela seguinte relagSo de recorréncia:
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0; me 1>}
t—-1 2 F
Qi.j = 4 [stj -k ‘Qki. ] ; e i=j 1.3.31D>
L [ Q,“Qh] Q! ; se <4
® a matrizs “overlap™ S:
0
L]
Sh. = J b ¢t(r) ¢j(m dr 1.3.22>
©
acnde as fungBes ¢ ’s =mSo:
-t l‘.
e i ; 1=1,3.,3
¢t(m = (1.3.33>

2
rre 4T ; 1m4,5,6

Pera obtermos o conjunto de coeficientes <A ), precisamos

ro-clvof & seguinte equagiio:

-1
.. C, €1.3.34>
2 Qu i

=1

a qual necessita da inversSo da matriz 6x6 Q. que pode ser feita

numericamente ou usando as expressdes analiticas para os elementos

Q:} obtidam por Pattnaik et al?°. Nemte trabalho realizamos a

inversio numericamente. Para verificar a preagis3oc da invers3o, BHS
apresentam resultados do termo ven

N para o milicio 1=0,1,2>.
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Apresentamos, no apéndice A, um programa em FORTRAN, que calcula

estes pmoeudopotenciais ® também nossos resultados para o Si, em

comparagc com os de BHS,

Estes pseudopotenciais 3o oconstruidos para quase todos os

Adtomos da tabela periddica - H eao Pu - para momentos angulares

1=0,1,2 C1=3 para atomos com Z>88). Todos os coeficientes

necessérios para os célculogs s&o tabelados para cada atomo.

A titulo de ilustragio, apresentamos doi grafico® para o

oxigénio um peara a8 equagles (1.3.24> -curvas lisas- e (1.3.35)

curvas tracejadas- e outro para a equagdo (1.3.26).

El £
> =
. 0 : :
T 400 2
P2 T
- (]
3
$ 300 S
[ ] hr—S —
S 20.0 5109
© <
. 8
£ 100 2
e |
| 0.0 _
! S
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CAPITULO 2 - UMA REVISAO DA TEORIA DO ESPALHAMENTO

1 Introdugdo.

Através de experiéncias de espalhamento, muitas informagBes
foram obtidas a respeito da estrutura da matéria, como por exemplo
forgas e interagfes em atomos e nucleos. Uma experiéncia tipica @
ilust.rada na figura 2.1, aonde um feixe de particulas incide sobro
um alvo &, apds colidirem, =s3c espalhadas em diversos angulos,
sendo detectadas por aparelhos apropriados, que compreendem um
angulo =o6lido d0 com a origem. Se Io particulas incidem por unidade
de area e Idi =30 ospalhadas dentro do angulo sélidc d, definimos

a segdo de choque diferencial (SCD> como:
do I1c9,¢

—_— - L2110

de I
L&)

Y ' 6 -

Source ® Colhimator . ) . N e

> 7/ — | -
O
/ %

o
figura 2.1- experiéncia de espalhament,oz'
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Podemos interpretar & @egiio deé choque geometricamente como sendo a
Area que, wme ocoloocada perpendicularmente ao feixe incidente, &
strevessada por tantas particulas quantas forem espalhadas dentro
do éAngulo df), e portantc detectadas.

Quando tratamos de espalhamento, estamos lidando com a parte
continua do espectro de autovalores e autofungfes. Neste caso, os
eutovalores s&o positivog e podem variar dentro do intervalo <0,0m.
O nosso interesse, no entanto, esta nas autofungdes, pois & com
elag que poderemos calcular certas quantidades relacionadas com o
espalhamento, como por exemplo segBesm de choque & phaze-zhifts.

Precisamos, ent.80, resolver a equagdo de Schrodinger

independente do tempo:

[ -Va + Ve ];v_.(i:> = :w_’u-:) 2.1.2>

k. k.
L L

cujas solugbes devem possuir o seguinte comportamento assintotico:

--. - -
w_.(i't)]r_.w - elk'r + fk<9,¢> olkr/r €2.1.3>
k

.

O coeficlente f k(9,¢) é conhecido como ' amplitude de espalhamento e

é relacionada com a SCD por:

do
— = |fk(9,¢»
dQ

"© 21.4>

Para resolvermos a equagao 2.1.2> devemos conhscer, a priori,
o potencial espalhador produzido pelo alvo e, = o potencial exibir

alguma simetria, tirar proveito dela a fim de gimplificar o
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prebklema.

Um caso muito comum é o de potenciais gque apresmentam simetria
esférica, na qual @& equagio (212> torna-se soparidvel em um
sistema de ogcoordenadas esféricas r,0,¢d. Podemos mimplificar ainda
meis escolhendo o eixo z como eixo de incidéncia, o que po=sibilita
uma simetria azimutal, independente do angulo ¢. Neste caso aw

equacles (3.1.3> e 2.1.4> ficam:

IR o1kreo=8 | £ & ¥ r €2.1.5>
de 2
— = |fk(9>| 2.1.6>
da

Neste trabalho, estamos interessados em estudar espalhamento
elastico de elétrons por potenciais atébmicos esgfericamente

simétricos que matisfagam a meguinte condiglo:

lim rVa» = 0 2.1.5>

=00

ou =seja, estes potenciais 8o aprecidveis em uma regiSo r < R,
podendo ser desprezados para r > R. Chamaremosz R de alcance do
potencial. Com esta condigdo, algumas integrais podem ser
calculadas até o alcance do potencial, sem a necessidade de ir até
o infinito. Os potenciais discutidos no capitulo anterior s3o
exemplos de potenciais e=fericamente mimétricos que satisfazom a

condigdo (2.1.53.

No caso do espalhamente elastico, nic ha perda ou ganho de
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energia pelo sistema durante a colis3o, 16:

aonde:

€2.1.6>

2.1.7>

Dizemos entdo que o s=istema elétron + 4Atomo permanece no canal

inicial. Uma raagso demte tipo pode =mer represmentada na seguinte

forma:

aonde X representa um aAtomo alvo qualquer.

No préoximo item, falaremos a respeito do método

parciais e obteremos as equagles para seogles de

2.1.8>

das ondas

chogue e

phase-shifts envolvendo as autofungBes @ potencial de interagio.
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2. O Método das Ondas Parciais™ 2%,

Para sSepararmos a equacgdo 21.2> em coordenadas esfé
= I‘icas’

precisamos escrever o operador Laplaciano neste smistema, o gue da:

P - _ 1 = L%e,p 221>
r aor ar b ol

2 g :

aonde L , due depende apenas das variaveis angulares, representa ©

quadrado do operador de momento angular orbital e possui, GCOmMo
. . m

autofungdes, os harménicos esféricos YL =R com autovalores

1C1+1D>, A equagio de amutovalores para L* &

L® YT @, = 1Q+1> Y16, 2.2.2>
Podemos ent30 Tresescrever a equagio 212>, Jja em coordenadas
esféricas como:
1 a - 2 1 2 R A
= N r + 2 L° + Van |y = sy @)
r o or r k k

2.2.3>
Uma solugdo de €2.2.3> pode ser escrita como uma combinagdo

linear de produtos do tipo RkL (r)YT(Q,gb), ou seja:

(s 9] +1
y -i‘~—§ k R o Y8, €2.2.4>
W,y = 2 at’m< y k,L,m( » Y 8, > 2.

L= m=-1

Obtemos ent30 com 2 substituiqﬁo de (2.2.4> em 223> e com o

auxilio de 2.2.2>, uma equacgdo para a fungao radial Rk,'l.,m:




1 d 2 d 1C1+1>
- 2 N r 2 + = + Vi Rk’lu\) - st’L(m

r

«2.2.8>

Como @& equagdo acima n3do depende do numero quantico m iremos
omiti~lo dagqui em diante.

Por conveniéncia, definimos uma nova fungéo w @ como:

uk'l(m = r Rk,l(m €2.2.6>

o qual deve matisfazer a seguinte oquagdio:

1<1+1>

=
- 2 + - + Va» uk’l_(m = Kk uk,L(m €2.2.7>
dar r

Esta equaglic é idéntica a uma equagio de Schridinger a uma dimensSo
para uma particula que se move sob a agico de um potencial vV +
11O/ no intervalo <0,0> & sujeito a uma barreira infinita para
r ¢ 0. Como a fungdo wk,l. deve =mer finita na origem, uk,l. deve

satisfazer a seguinte condigio de contorno:

uk'1(0> = 0 €2.2.8>

Para pequenos raios, aonde o termo 1(1'0-1)/:‘z é dominante, u L

possui o seguinte comportamento:

¥
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1
u @l " cdo r . €2.2.9>

aonde Cldo é& uma const.ante & ser determinada.
Vamos considerar agora a regiio fora do alcance do

potencial, aonde a equagiio €2.2.5> fica:

a® 2 d © O 1C1#+1D>
+ + 1 = x P = 0] 2.2.10>

2
de p dp e
aonde introduzimosm a variavel adimensional o = kr. A equaqﬁo acima
tem como solugdes particulares as fungBes esféricas de Bessel,
j"(kr) » e de Neumann, nltkr). Para pequenas ® grandes

distancias, elas se comportam da seguinte maneira:

2'11 .
_jl'(kr; | o = — kY 2.2.11aD>
v (214151
senckr-1rn/2»
3, kx> | €2.211b>
v r-+00 v
ko
2131 —l+4)
nL<kr> | o ~ <k €2.212a0
: <21+1>1
~com(kr=1n/2)
n <k | €2.2.12b>
L @ -~

kr



Vemos que eapenas J‘ é regular na origem. Com isto, uma solugiico pera

r > R pode ser escrita como:

-4
rou a - Aldojl(kr) + Bldo nl(km €2.2.13>

a qual possui, para grandes ralos, o seguinte comportament.o:

sen(kr- 1n/2+6l’ tko

-4
r uk'lm)lr_’m - €2.2.14>
kr
aonde:
BL-<k)
t-anéldo - - 2.215>
AL k>

A quantidade 6Ldo, que depende da energia incidente ¢ ou de k '), é
denominada phase-shift e aparece devido a presenga do potencial V,
representando uma diferenga de fase em relagdoc ao cawmo n3o
espalhado, ié, quando V=0,

O que faremos a seguir 6, usando as equagles (21.5), C2.2.6>,
(2.2141b> e €2.2.14>, obter uma expressio para f‘k(9>. Antes, porém,
precizamos conhecer a expansdo de ondas planas em harménicos

esféricos, que &:

w

= 7% 2 § art> 1 jda Pcoser €2.2.16>

ikz
€ 1

lL=0

aondse usamos a simetria azimutal e o fato que:



4n
PL(QDEQD = e————— chQ)
C21+4+1D

Escrevendo €2.2.4), que agora independe de m, como:

senckr~ 1n/2+<5L (ki

a
wk<r,6> | oo~ z aLdo 2 Pl_«:ose)
-

l=0O

e €(2.1.5> como:

e , =en Ckr—1r~ 2> ike
Y (1,6 | z 21+1> i P «cogd + (O e /T
k r+00 -~ Kk i

l=0

2.2.19>

C2.2.17>

€2.2.18>

dosenvolvendo os =enos em exponenciais complexas & comparando os

coeficientes de o-ikr’ @ eikr/r obtemos:

ado = (2141 it petSi

(= ]

- wih &
fk(Q) = z C21+1> D\Ml.du senéttk) PL(cos'Q)

l=0

Com ¢2.1.4> podemos calcular a SCD, que &:

€2.2.20>

€2.2.21>



do -
—= K 2 2 (214+1>C21’"+1 e
do

1‘6L-6l"unn6tnon6vPL(anQ:P" , tcom8)

L 2.2.22>

A wmegdo de choque total é obtida integrando-@e a equeagSo (2.2.223>

nos angulos. Isto da:

w
ok -2 ovldo €2.2.23>
l=0
aonde:
4 s
ok = Q2l+1> gen & &k 2.2.24>
L K2 1
aonde umamos:
+ 41
J P oo P oo dx = 272141 &6 €2.2.25>

Precisamos, agora, obter uma relagdo sntre phase-shift,
autofungBes e potencial de interagdo. Faremos isto oconsiderando o
espalhament.o por dois potenciais, Viry e Vm), que fornecem fungdes

u L @ u U & phase-shifts 61,(10 e g"do. Vamos assumir estas

fungdes normalizadas como:

u a K" senkr-1ln~2) + tané (o coskkr—la/2
k,l r-o -~ 1

C2.2.26>

b

SERVICO DE \'6
BISLIOTECA E )
INFORMACAD 4/ !

Nt € 7e
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v -4
k,l

a | k senkr=In/2 + tand (o coskr=1n/2)
r- -~ L

€2.2.27>

O VWronskiano das molugBes &:

1l Yt L Y €2.2.28>

aonde W representa a derivada primeira da fungdoc u em relagdo & r.

Usando agora 2.2.7> u,

para w . () Y ) fazendo algumas
manipulagBes chegamos a:

. &4 - H’P - __ -

oW wo W C V-V O L 0 €2.2.29>

- CV-V¥ D>u _  u €2.2.30>
k,L k,l
dr

Integrando (2.2.30> no intervalo [a,b] obtemos:

€2.2.
1 Y 31>

Escolhendo a=0

» =x e usando 2.2.26> e (2.227> e a condigdo

€2.2.8> chegamos a:

3%



tantSL - t,anéL = =k I C V=V D uk,t uk,L dr 2.2.32>

Fazendo agora V=0 toemos finalmente:

i
tan 6L¢k> = =k J decr) Vs u @ r dr (2.2.33>
[#] B
aonde v = r_jl, que & a solut;'afo para o caso do potencial nulo,
’
junto com <5L=0.

Resta ainda cazlcularmos a constante CLck). Para isto,
partiremos de uma equag3o integral para a fung3o 1575 o dada
por:

=
uk’l’(r) == r_jL(kr> + kr nL(kr) J-jL(kr’) Vir '’ uk’Lcr’> r’ dr’ +
o
[v o]
+ ~4 k > > > z 2>
kr _)Lckr) JnL< r’y Var’s uk’L(r) r’ dr
v 2.2.34>
Se resolvermos a equagio 2.2.7> sem conhecermos CL<k>, obteremos
uma s01Uq50 a qual chamaremos u;;({(r), e que é relacionada com &
solugio exata uk,L(P) por:
(g o]
u o= Cdo u < €2.2.35>
<, L L ke,

’

Escrevendo agora a equagio (2.1.20> para pequenos raios,

levando em conta as equagles 21.9) @ (2.1.14> temos:
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(-]

L+t 2"1' 1 Ll+a (0
Cldor = ko 1 -O-I:I nt(kr’wcr’)c"douk l'u"u-’c,lr'
C21+1D1 ’
o
2.2.36>
daonde tiramos o valor de Gldo:
AL k>
GLdo - P, €2.2.37>
(0)
1 + At(k) k J nL<kr> Vir uk'Lu\) r dr
[=]
aonde:
2'1) .
Aldo - eeee—— C2.2.38>
<214+1>1

Com a constante C"do determinada nossas equagbes tornam-se
exatas. A vantagem do procedimento acima & que a= integrais
2.2.33>, €(2.2.36> e (2.2.37> podem ser efetuadas dentro do salcance
do potencial. Para verificar a precisio de NosSsSos calculos,
realizamos um teste com um potencial espalhador tipo Yukawa, aonde
calaulamos a tangente do phase-shift usando a equagio (2.1.17>. Os
resultados por nés obtidos foram excelentes, estando. em 4&tima
concordadncla com os resultados disponiveis na literatura .

No préximo capitulo faremos uma discusz3o a respeito de como
geramos os potencials atdédmicos para espalhamento de <como foram

realizados os calculos de espalhamento e apresentaremos nossos

resultados.

41



CAPITULO 3 - RESULTADOS

3.1 astrodugsio

Aprezontaremos aqui os resultados que obtivemos para os atomos
dogde © H até o Sr: autovaelores para configuragBes atdmicas de
valéncia do estado fundamental e d; alguns estados excitadom (
estes para alguns Atomos D, phase-shifts e segles de choque para
momentos angulares 1=0, 1 @ 2. Todos estes resultados foram obtidos
para os Atomos com todos os elétrons e para os pseudoat.omos,
permitindo assim uma comparag3o.

Para a realizagdo dos calculos utilizamos dolg programas
atdémicos autoconsistentes; um para o atomo com todos os elétrons ,
que resolve as equagles a1.2.5> & €1.2.7, =3 out.ro para o
pseudoatomo, gque resolve as equagles 1.2.18> a €1.2.20), =;mbos
usando para energia & potencial de exchange-correlacio as equagles
€1.3.4> e 1.3.6> respectivamente. Para iniciar o processo de
aut.oconsisténcia ¢ necessArio fornecer, para cada &Atomo, seu namero
de orbitais, ocupagdo, momento angular 1 o autovalor de partida
para cada orbital e potencial de partida. Como saida temos
autovalores e autofunglies com seus respectivos numeros de nos,
densidade de carga e potenciais autoconsistentes, que
posteriormente sorvirSo como alvos para espalhamento. O processo de
convergsncia para o potencial e autovalores & rapido, sendo
alcangadoc em torno de 80 iteragfes, para um coeficiente de mistura
igual a 0.20,

Os resultados ser3o apresentados a seguir.
T
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3.2 - Aut.ovalores.

Como primeira etapa do trabalho efetuamos os calculos de
autovalores, que além de servirem como um teste para verificarmos a
cgonfiabilidade dos pseudopotenciais e de noswos programas, fazem
parte do processo para gerar os potenciais aut.oconsistentes.

Na tabela 31, aprementamos os autovalores correspondentes as
configuragBes atdmicas do egtado fundamental. O numero de nés das
autofungde=s, que s=ervem como um guia para o calculo dos
eautovalores, gs&o dados por n-1-1, para o potencial de todos os
slétrons e zero, para o pseudopotencial.

Na tabela 3.2, apresentamos os autovalores correspondentes as
configuragBes de estados excitados, com o= respectivos numeroszs de
nés das autofungdes que, para o pseudopotencial, n3o s35c mals
necessariamente =zeroc. A vantagem de =se calcular estas configur;gaes
excit,adgs & que podemos ter uma idéia de como o pseudopotencial se
comporta com a aproximagio do continuo.

Observando as tabelas 31 e 3.2 vemos que a concordéancia dos
autovalores para o potencial de todos os elétrons e para o
pseudopotencial -3 muito boa. Para a configuragdo do estado
fundamental obtivemoz autovalores mais rasos dos que agueles
obtidos por Herman-Skillmanza. Isto ocorre porque n3o utilizamos a
corregio de Latter>2%* para o potencial, Va=-2-r para r grande,
a qual n3o obedece a condigdo (2.1.5).

Na tabela 3.1 podemos ver que, para os estados 3d, a diferenga
entre oz =autovalores, para os dois potenciais, ¢ maior do gque nos
outros c%sos. Como neste caso exiztem elétrons d na valéncia, isto
pode ser uma falha no ajuste do pseudopotencial, uma vez que n3o &

utilizada nenhuma configurag3o excitada para sua construgio.



Atomo___Valeacia_________ Potenc '“"""'od”-o“-“"""0"5-..__-_Pseudupotenc Pal

H

He
Li
Be

Ni
Cu

Ga
Ge
As
Se
8r
Kr
Rb
sr

is €, =-0.4679
1s” €, =-1.1409
2s* € *0.2118
2s” < =-0.4125
25"2p €, =0.6903
2529 " £ =1.0025
2520 " o ~-1.3527
2520 €, ~1.7429
25”20 " © =2.1734
25%2p ¢ ©, ~2.8452
35: € =-0.2075
s £_w=-0.351%
3538 " «c:-o.S?-;a
330" £ =0.7971
3s°3p" €, >1.0255
3s3p* o, =1.2624
3s"30 " €, =1.5093
35:396 < 1.7669
4s £, =-0.1782
2
4s e, =0.2836
34%s" © 0.2422
3d%s" o =0.3400
3d%s" o —0.4092
3d%4s* £ =-0.2367
3-.'.!5*5492 < ;=-0.5329
3d%s" € —0.5899
3d%4s” £ =0.6444
39% " €, =0.6971
3¢ %s" € =0.4047
33"%s® & =-0.7975
4s%4p" , ~0.6562
45249' c“.~0.3537
4524;:. c“:-1_o4o.g
45.49‘ .c“-.-1_'1431
4s%4p® £, =1.440s
4s%4p® ©, =-1.6415
[
gs £ =~0.1713
2
s Lo 0-20644

€, 0.2741
£,,=0.3991
€p=0.5331
€op™0-6771
©,p—0.8313
€0p=0.9959

£ > 0.2059
£ > 0.3075
©p=0.4130
£,,~0.5241
o, ~0.6414
%

©0p= 047651

<, ~0.3139
"“.'-0.3352
©, ~0.3530
© =~0.3020
¢‘.'-0.3833
c, =~0.3970
£, =0.4100
€ 0,422

€ o= 0-3452
4‘4.=-0. 4464
© 02041
“P"-O.BOO?
"‘_‘P=—0.395‘?
G‘P-O.4924
‘74p=-0.5914

£, =0.6933

£, =-0.4688
£, =-1.1436
0, =-0.2117
o, =-0.4123
€, =-0.56905
£,,=-1.0033
€, =-1.3547
€, -1.7469
©,,=-2.1809
0, =-2.6560
©,,=-0.2075
£, =-0.3519
£, =-0.5762
©,,=-0.8003
o, ==1.0305
£, =-1.2700
©, =-1.5332
£, =-1.7823
©,  =-0.1787
e, =-0.2844
€, m-0.2249
© 4~-0.3116
o, ~-0.3686
© -0.2248
€y -0.5062
o, =-0.5588
©,=-0.6058
©,,~0.6595
e, =-0.3782
o =-0.7485
©,  =-0.66087
€, =-0.8745
c, =-1.0774
e, =-1.2819
©, "-1.4904
©, =-1.7030
c  =-0.1738

&‘5:-—0.2678

£pp="0-2730
€, m0.2977
Cpp=-0:5311
Cop=0- 6746

o =—0,8%282
2p

€ =-0.2004
ap

e 0.3070

¢‘P=-0. 41235

Cop™ 0+5235

Copm 06398

Ca=0.7641
P

€, =0.3175
o, —0.3385
o, =0.3580
o, ~0.3296
c, —0.3393
£, =0.4041
o, —0.4136
€, —0.4321
€, ~0.3507
o, =-0.4592

“4[:-0.2008

tabela 3.1 - autovalores - configuragso do estado fundamental

44



todos os eletrons

pseudopotencial

atomo conf. exc. potencial de
Li 2p" 8 om0 1166 £, 4=0:1180
3p 0y =0 0941 5, ,-0-0931
Be 2¢'2p" 0, 270.4517 o, =-0.1918 £, =-0-4486 apo= 01937
253" € =-0.7441 &, =-0.0872 o, =-0.7403 £, =-0.0873
45" o, ,=-0-1083 £, ="0.1074
c 253" s, =01.9721 &, ==0.2428 £, o 10648 £, =-0.2427
25"3p " o, ="2.0587 &, =-0.1701 £, o=-2-0550 £, =-0.1699
25%s” 0, "-2-4196 e, =-0.1310 5, o72-4113 &, ==0.1310
Na 3p ©,,,,="0-1101 £yp0="0- 1113
34" ©,40="0-0534 £440=-0-0534
we c,, 4="0.0932 £, ="0.0912
a1l 35t g, m-0-8013 &, =-0.1217 6, 05-0-8014 o, =-0.1218
35°3d" ©4.,=-0-8131 @, =-0.0505 o, =-0.8106  £,,,==0.0503
Rb 4q* £, ="0.0461 £, 700461
spt o, o==0-1009 £, 070-1029

tabela 3.2

autovalores -

configuragao excitada.

aparece apos o indice do orbital.
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Nas tabelas 3.83a o 3.3b, apresentamos am enorgias totals para
algun=s Atomos © ionm. Note que elaz =3oc diferentes para os dois
potencials, sendo que para o pgeudopotencial s&o menores em valor
absolut.o. Isto ocorre porque o pseudopotencial n3oc inclui os
orbitaig de carogo, os quals contribuem com uma parcela negativa

para a energia total.

energla total

atomo pot. todos os eletrons pseudopotencial

He ~5.6693 ~5.6802

Be 28,8935 -1.9874

B -48.6881 -5.1602

C -74.8507 ~10.6925

Al -482.6192 -3.8931
tabela 3.3a - energlas totais atdmicas

energla total

iomn pot. todos os eletrons pseudopotencial
He ™ ~3.7224 -3.7291
Be -28.1935 ~1.2889
B" ~48.0754 ~4.5502
L’ -74.0424 ~9.8866
a1’ ~492.18%4 -3.4631

tabaela 3.3b - energias totais idnicas
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Clalculamos também aut.ovalores para ifons, assim como o

potencial de ionizag3oc ddonization Potential-IP> que & obtido a

partir de seguinte relagio:

IP = Ei.cn = Eat omo -1/2 < g?on + é:'u.l.orno >
tot tot ~ L i
aonde o indice i repreéesenta o orbital at.omico ionizado. Os

rezsultados aparccem na tabela 3.4, Apezmar de construidos utilizando
At.omos neut.ros, podemos observar através dos resultados da tabela

3.4 que os pseudopotenciais de BHS fornecem autovalores ifSnicos em

boa concordancia com os obtldos wusando o potencial de todos os
elétrons.
pot. todos os el. psewdopotencial
atomo orb.ion. Ip autov.ion. IP autov.ion.
1
He ls 1.9469 -2.821¢6 1.9511 -2.8271
'y
Be 2s 0.7000 -1.0034 0.6989 ~0.9991
(5]
B 2p 0.6127 -0.9901 0.6100 ~0.9843
4
C 2p 0.8083 -1.2593 0.2059 ~1.28953
o
Al 3P 0.4308 ~0.6743 0.4300 ~-0.46729

tabela 3.4 - autovalores iénicos e potencials de ionizagio
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3.3 - Phase-Shifts e SegBes de Choque.

Utilizando o= potenciais alvos autoconsistentes citados no
jtem anterior, realizamos 08 calculos de espalhamento obtendo
phaso-shift,s (= sogles de chogue para 1=0,1 =} 2 com elétrons
incidentes possuindo energia at.é 5.0 Ry.

Para o atomo com todos os elétrons existe apenas um potencial
asgpalhador, enquanto que, para o pseudoatomo, temos um potencial
para cada momento angular de valéncia, - sendo gque, no espalhamento,
o momento angular do termo .1(1-0-1)/r2 da equagioc de Schrodinger deve
ser igual ao momento angular do pseudopotencial, devido & forma nio
local dos pseudopotenciais dada pela equagdo (1.2.162. Cazo o atomo
nic possua ha sua camada de valéncia wum dos trés momentos
angulares, i @, 1=0,1 ou 2, construimos um potencial para o momento
angular que falta adicionando ao pseudopotencial desblindado,
oqua(;SO 1.2.24>, o= termos de exchange—corrglagﬁo e de Coulomb
aut.oconsist.ent.es, realizands o processo de blindagem <itado no
jitem 3 do capitulo 3.

Optamos por fazer graficos de segles de choque ao invés de
phase shifts porque, a0 calcularmo= os phase=shifts, obtemos uma
indefinicdo de mn, o que dificulta a confecgio dos graficos. Como a
segio de choque depende de senzél, este fator de n ndo importa.
Al:»x-es«e-nt.am«:rs oz phase-shift.s am t.abelas para os atomos do H atédé o
Sr.contendo © simbolc do atomo, energia, momento angular e oS
phase-shifts. Para o pseudopot.encial os phase-shifts s3o denotados

com uma barra sobre o simbolo =%
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H e & & 3 & & &

o 1 2. o 1 2
0.5 -0.7789  1.1994  0.6411 -0.7783  1.1941  0.6316
1.0 “1.1671  1.0756  0.6681 ~1.1666  1.0706  0.6377
1.5 -1.3813  0.99%8¢  0.6501 -1.3810  0.9938&  0.6050
2.0 ~1.5252 0.9433  0.6318 ~1.5253%  0.9372  0.5678
2.5 1.5099  0.9004  0.6179 1.5095  0.8919%  0.5212
3.0 1.4264  0.8655  0.4034 1.4256  0.8534  0.4949
3.5 1.3586  0.8342 0.5902 1.3574  0.2194  0.4654
4.0 1.301¢  0.8107  0.578% T1L3002 0 0.7885  0.4371
4.5 1.2530 0.7885  0.5674 1.2509  0.7602  0.4116
5.0 1.2106 0.7689  ¢.5577 1.2081 0.7340  0.3889

He & S, s, S, 30 31 32
0.5 -0.3953  0.8776  0.2956 -0.3948  0.8850  0.2982
1.0 —~0.7407  0.8841  0.4018 -0.7399  0.8941  0.4066
1.5 -0.9481  0.8684  0.4388 -0.9473  0.8833  0.4374
2.0 -1.0943  0.8517  0.4550 ~1.0935  0.8683  0.4394
2.5 -1.2058  0.8365  0.4627 -1.2055  0.8537  0.4274
3.0 -1.2951  0.8227  0.46b4 ~1.2944  0.8397  0.4083
3.5 -1.3691  0.8102  0.4680 -1.3684  0.8263  0.3859
4.0 ~1.4319  0.7987  0.4685 -1.4313 0.8132  0.3624
4.5 -1.4863  0.7881  0.4682 -1.4858  0.8005  0.3389
5.0 -1.5341  0.7783  0.4674 -1.5337 0.7882  0.3142
Li « . s s Ea 3‘ 5,

0.5 1.3734 -0.6933  1.5407 1.3910 -0.6154  1.5531
1.0 ¢.77i1 -1.0083  1.3807 0.8223 -0.9561 1.3858
1.5 0.4274 ~-1.1757  1.2842 0.5313 -1.1535  1.254%
. [ 0.189%  -1.2877 1.2187 0.3646 ~1.29%4  1.1387
2.5 D.0094 ~-1.3724  1.1704 0.2689 ~-1.4085  1.039%
3.0 ~0L 1348 -1.4400 1.1332 0.217% ~1.%025  0.9571
3.5 —0.2%52  -1.4972  1.103% 0.1928  1.5576  0.8903
4.0 -0, 3578 -1.5457  1.0789 0.1831  1.4867  0.8361
4.5 ~0.4465  1.5537 1.0573 0.1804  1.4242  0,7902
5.0 -0.5251 1.5162  1.0388 0.1797  1.3680  0.7515
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0.1779  1.1814 -1.5426 ~0.2929  0.8086  0.8007
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Analisando o= graficos, que para o 'po‘:.ancial de todom o=
olétrons s8o curvas continuas e para © pseudopotencial curvas
trace jadas, pode parecer que, para £=0, algumas segles de choque
tendem para © infinito, mas isto nSo ocorre. Para 1=0, na origem,
olas tendem a um valor grande, mas finito. Para 1=1 @ 2, na origem,
olas benden & mero, existindo aseim uma veriaglio brusce na segtem
de chaquo para baixas energias, o que wignifica a existénaia de
regsonéncia, ou =eja, o elét-ron incidente fica um certo tempo
“retido” pelo atomo arites de ser espalhado.

Existem alﬁuns ceamos em que as diferengas das segdes de choque
e phana?nhifts com relagio =208 doim potenciais ocorrem para
todags eam energlam. S8o eles: Na, Mg, K, Ca, Rb e Sr, para 1=1; K,
Ca, Rb & Sr, para l=2.

Faremos a seguir alguns comentérios & respeito de nossos
resultados de phaﬁo-nhifts © mogBeosm de choque, agrupando os atomos

de acordo com a tebela periddica.

Grupo IA.
{> I=0 - Para o H a concordancia & muito boa para todas as
energiaw, sendos que para o= outros atomoms, a partir de

aproximadamenté 1 Ry, comega a haver uma nitida discordancia.

iji> 1=1 - Novamente para o H o= resultados =30 wmatisfatérios. Nos
outros casos as divergéncias sso mais acentuadas.

{ii> 1=2 = Para om &atomos de Li © Na = concordancia é muito boa.

Para o H, acima de 1 Ry, os resultados comegam a falhar.

Grupo IIA. =

1> =0 - Para o Be, scima de 2 Ry e para Mg, Ca e Sr, acima de 1

Ry, podemos notar que os resultados ja& se diferenciam.
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i1> =1 - Para o Be os resultedos e%c bone. Para o Ca, acima de 1
Ry comegam aa diferengas.

ii1> l=2 - Bons resultadoa para Be e Mg. ‘

Grupoa IIIA & VIIIA.
i> =0, 1 - Para todoa os &tomos a concordéncia é multe boaea.
11> lm2 - Para o He, acima de 1Ry, e para om &tomos do Ga até o Kr,

aparecem, parae baixaa energias, diferengas notaveia.

Metaia de Tranasiglo.
Para oa &tomos do Sc até o Zn, exitem, para baixas energias,
diferengas acentuadas no caso de Im=2. Para I=0 e 1, as diferengas

eurgem acima de 1 Ry.

Pensamos que a razo pela qual as SegBes de choque e
phase-shifte falham para alguns atomos é daevide a uma mé construgdo
doae peseudopotenciaia. B dcerto gque oa autovalores eat@c em bom
acordo, mas, por construgio, o& pseudopotencialse g&oc forgadoa a
reproduzir-log corretamente, o que nido occorre para o continuo. Além
dieao, eaperamos gque para altas energiaa, aonde o comprimento de
onda X Qr/kd do elétron incidente é pequeno, oa resultadoa de
egpalhamento para o potencial de todos o0& elétrona e para o
pseudopotencial aomecem a divergir pois, neste caso, a ragilio
prédma ac nucleo torna-ee importante, o que nd@o occorre para baikas

energlias, aonde A & grande.

&9



CONCLUSAQ.

x
Podemos oconcluir dizendo qus ewstes pssudopotesnciais reproduzem
bem, pare & maioria dos &tomos popﬁ née estudados, phase~shifte e
seges de chogquas, existindo, em alguns cascs, restrigBes na faixa

de energia em que miio feit.os os cdlculos.
Nosso objetive nestes trabalho foi -lca:;qndo, restando agora
utilizer estes pseudopotenciais em célculos de espalhament.o

molecular.
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APENDICE A - UMA PROGRAMA EM FORTRAN

A fim de reproduzir og Pﬂﬁtld?pot.oncidl de BHS fizemos um
programa em FORTRAN IV, o qual apresentamos a seguir , juntamente

com nossos resultados para o Silicioc em comparacg3o aos de BHS.

Resultados para o St

B.H.S NHFE e LGF

r 1=0 1=1 1=2 1=0 1=1 j=2
0.0 2.2360  -2.4805  -4.6679 2.2374  -2.4807  -4.6695
0.1 2.1929  -2.4857  -4.7191 2.1942  -2.485 -4.7203
0.2 2,0610 -2.5009  -4.8554 2.0616 ~2.5010  -4.8560
0.3 1.8327 -2.5258 -5 0375 1.8327 -2.5258  -5.037%
0.4 1.5002 -2.5588  -5.2249 1.5000 -2.5588  -5.2245
0.5 1.0598 -2.5971  -5.3899 1.0598 -2.5972  -5.389%5
0.6 0.5170 -2.6366 -5.5125 0.5172 -2.6366  -5.5122
0.7 -0.1078  -2.6724  -5.5657 ~0.1075 -2.6724  -5.5657
0.8 -0.7729 -2.7000 -5.5108 -0.7727  -2.7000  -5.5108
0.9 -1.4175 -2.7158 -5.3107 ~1.417% -2.7159  -5.3106
1.0 -1.9743  =-2.7175  ~-4.9543 ~1.9744 ~2.7176  -4.9542
1.1 -2.3894 -2.7037 -4.4725 ~2.3895 -2.7038  -4.4723
1.2  -2.4395 -2.6737  -3.9321 ~2.6395  -2.6738  -3.9319
1.3 -2.7354  -2.6275  -3.4117 ~2.7354  -2.6275  -3.4116
1.4 -2.7133  -2.5655 -2.9730 ~2.7133  -2.5656 -2.9730
1.5 -2.6181  -2.4895  -2.6438 ~2.6181  -2.4895  -2.4439
1.6 -2.4893  -2.4018  -2.4182 —2.4894  ~2.4018  -2.41083
1.7 -2.3534  -2.3058  -2.2690 ~2.3536 -2.3058  -2.2690
1.8 -2.2245  -2.2054  -2.1641 ~2.2246  -2.2054  -2.1641
1.9 -2.1071  -2.1043  -2.0782 ~2.1073  -2.1043  -2.0782
2.0 -2.0014 -2.0057 -1.9966 ~2.0017  -2.0057  -1.9966
2.1 -1.9062 -1.911%  -1.9143 -1.9063  -1.9120  -1.9143
2.2 -1.8196  -1.8244  -1.8319 ~1.8197  ~1.8244  -1,8319
2.3 -1.7403  -1.7436 -1.7518 ~1.7404  -1.7437  -1.7518
2.4 -1.6676 -1.6695 -1.6762 ~1.6677 -1.66%5  -1.4762
2.5 -1.6007 -1.601é -1.6063 ~1.6007 -1.6016  -1.4063
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¢ RESET LIST
FILE 4=RESULTLUNIT=DISK.AREA=1000
FILE &=PLOT.,UNIT=DISK.AREA=1000

»

o2

|9 ar o

23

o

Y

- ESTE PROGRaMmA CeLCULA O PﬁhUUU!J.IhLlﬁ'“

<.

IMPLICIT REAL#S (A-H,0-23

CIMENSLION S{6.60 Q0,03 ALFATET  WINVIE,
THLCE) JNC(EI.CUE) B E)  VEORI4ED)  B1ORNY
85 (&6 FPEEUDD (481, I(H('153 ce (é)

- CORSTRUCAHD DA iEDE RabIal -

T e

I=1

DU 19 d=1,23

19 RCI)=R(I~1)+H

- LEITURA DOE F‘PAFEIPUU FORNECIDOE -
~ NO ARTIGOD-PARTE INDEF. DE L -

READ(S,. /) (ALCORCI ) LCCORC)Y . dm1. 20, "”_%U
NﬁIfofqhq) (ALCORCL) L CCORTI) o d=1.2),
RITE(4,28) (ALCODR(A) L CEORII), l»l,”}ﬂii

29 FURNLT "/]@‘5“Lut¥. HLCOR LLUh,CﬁRHﬁ Pk

o

Pl=4.5DATANCL.DGD

iy e - S W e s b i fSSh S8 S R e ey e e e S e S — o = o

= DelLOULR PRETE DO BE Lo

9

St lQJ Lkwi,NGEE
MOAN=KK-1
WRITECG,45)M0GN
WEITE(4,460)R06GN
4% FURMAT(//720X,"RESULTADDS FARA MOMEMTO aARCGULAK

.....
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DE BHE
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P
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e
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b6 RESET LIGT
FILE

FILE

-
L
.

oy

o
£
{

ES

4=RESULTUNIT=DISK.AREA=1000
Q”PLUY"UNIT*DICV,AREQ 1000

;

TE IhUOhHNQ CeLiula OB thUuUFU.thlﬁ’ﬁ DE EH‘ "

*,

IMPLICIT REAL#E (A-H,0-Z)

DIMENGION B{&.63,806,63  ALFACE) JQING (6,6 ,ALDDRIZ L OC0ORTE Y,
INL (&Y JNCCEY.CUE) ATE)D vLJF(4Cl),Uloh‘4hlxym(481}num(ﬂyé)n

288(&6.6) . PEEUDD (LS lJ,LLHGiiE)ﬂCC(é)

CONSTRUCAD DA REDE RADIAL -

I=1
R(1)=0.
H=0.1

DO 19 J=1,25
I=T+1

19 RCId)=ROTI~-1)+H

.

e
=

LEITURA DOS PARAMETROS FUORNECIDGS -

NO ARTIGOD-PARTE INDEP. DE L =

o bt ke ki e e e i e o i i o1 o i e b S

\n‘

[

~r1|- MRS
,¢)ﬂ’U

PR
»-.‘.?f;-.’.iU

PEADCE, /) CALCORC ,CCUR(J)gJﬂiyE
WRITECA.28) (ALCORCU CQDP’J)an
WRITE(4,2%) ALlUF'l) CCORCID
FORMAT (/710X "COER. h'C(Jh,LLUhw
Fl=4.5DATANCL.DCG)

;—11—‘,_;»,-

HLOULA PARTE O FREEUDO INREF. RE L -

s — - e S e el e b e e e e e e SRR B e g el Sen S S—— -
{7 =
#
l
UL[HZI‘!')".II'( RSN NN T LA T w0 g
ROT31 )% {C00R(1*DERF{(ALOOR(1) 450,552

x X'

(}_&

N

x."l E*’F \l-Lu.Li.:Lz '..-“,-J-‘~F\\,.:‘:‘,'
EUN[LNUF

0 190 KK=1.RORE

HOAN=KK-1

WRITECG , &5)M0OGN

WRITE(4,63)MN0AN

pRGE RE VAL, ZY UL, /UF10.4

FORMAT(//20X,"RESULTADDS PARA MOMENTO ARGULARK TGU&L A7, Li:
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e B T e

READ (S, /) (ALFACT) , I1=1,3)
READ (G /)(COM)  M=1,6)
b0 10 J=1,3

10 GLFACI+2 ) =nLEAC)
WRITE (6,16 (ALFA(I),I=1,6)
WHITE (ﬁ;lf (ALFACTY) . I=1,6)
WRITE(&6.3%) F(Nz.ﬂ 1.6} ™
whllh(qy Y AC{MAY.M=1, c?

b FORMAT (//1UYv”LUEP1LlF? 2EEL 6" AR L2

R T TR (AT NG " r 3 I S R T S e
Su FUORMAT {77108, ”L*iult“ka R I N AR N

- LEITURA DOS PARAMETRCS FORNECIDOS DEF. DE L - H
|

e

= CONGTRUCAD DA MATRIZ OVERLAP S(I1.Jy =

e o ek i i el e e s ot e i s e i

Ea

DO 20 I=1,6&
DO E0 L=1,é
IF (0L LTudy cAND (LW LT %2 GOTO i
IF 00l BT 2y aND . L, Ll.ff)).()l‘ CULL LYo b AND.(LLGT.23) )y BTy
IF ((I.BT.:‘;) ANMD . (L.GT.33) GOTo 3

1 X=1.
GOTG 350

2 X=2.%

SU.b 30

0

o

2z

3G CDAQ CALFACLI+ALFA{L )
SO L =D0AMKA (X /(3 (0XassX))
20 CONTINUE
WRITE(4,199) ({8(M. M. N=1,
WRITE(E.199) (IS(MLNYN=1,
P9 FORMAT (/710X MaTRIZ &°/

DL M=l 8
LY LF=1,4)

CONSTRUCDAG D& MATRIZ G(L.J) ATRAVES DAS
RELQCUt DE RECORRENCIA. USAMDOD S¢I.J)

5 ‘Ugh—u
DO &0 Mol giT-
G0 BUBD=GUAD+VRIN, 1}&%2
GUI L) = (80T, L) ~CLUAD) $e0.5
GOTO &0
GUAD=0.
DO 70 K=1,¢(I-1;
FOOQUAD=QUADHRIK . T) QK. L)
DT L= (8T LY -GUADY /R (T, T3
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90 CONTINUE

-y

RO 5% N l )
Su REM, RJ—Q(P,N)
HRJTF(é 200) C(RBIMN)MN=L1.46),M=1.6]
NF\;I[.H.,,'..’.U(,-) COWBIMR) aN=1,6) M= ,60
200 FORMAT (//10X."MATRIZ BB/ (6ELT7. 93)

= CONSGTROTD 01,40 ATRAVES LE 801,07

S5 B A S P

e i S

Do 71 I=1,6
DO 21 J=1.6
ROZE=0
DO 72 L=1.1

72 ROZE=ROZE+QO (L. 1) =GR (L. J)

71 S5(I,Ji=ROZE
WRITE(4,2010 C(BS(MN) N=1,6),M=1,64)
WRITE(S,201) C((BESIM.NY N=l,60,M=1,6)

201 FORMAT (//10X, MATRIZ 5S¢/ (4E17.90)

CALL INUMAT (1.,6.6.NL.NC.ISIG, DtI @ OINYS
WRITE (4,255 C((RINVON, N‘ N1, 61 l.é‘
NRITiZ(éuhqu C{EINY M, ,.NW1 4 . M Ladid

255 FORMAT (/710X MATRIZ PKNU JUGEL7 . 9))

- CALCULA 0% FDFFIEI&N:I S ATRAVES [LOS C"S TABELADDEG -

B e e

DO 12 J=1,6
GOTA=0,

DO 13 I=1,6
GOTA=GUTA+GINVII, 1) =0 (D)
ACJI=(~1.3%60TA

[ N
ra 3

- CELCULS PaRETE DEF. DE L E PLEOUDOPCTERCIGL
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DIONCL)=ACI)+A(2)4+A(T)
PGEUDU (L) =VCOR(CII+DIGNCL?
ol 14 1=2,2¢6
FRIG=0
DO 17 M=1, y
17 |Rln-PRl)’(ﬁ’ﬂ)+ﬁ(ﬁi?\+k(])4&”)*U[XP (AL EALFA NI sROT #xl)
DIOKCT =PRI
14 PSEUDU(I)ﬁUCUR(I)+DIGM(IJ

R e ot i e e o N

~ IMPRESEAD DUS RESULTADUL -

WRITE (&, 110y (AT Y, 1=1.6&) ”
WERITE (4,440 (ACTYIsi.60
g, 1a0y (CDOL)YI=0,640
WRITE (S, 1080y (CCCLY I=lab)
WRITE (&,1200 (REIYVEORCI) LDICGHMOTy PBEUDODCTY =1 ,26)
WRITE (4,126 CRCTy L, UCORCTIILDIONCD) SPEEODO{T Y, T, ”c;
WRITE(E,125) (R(Ly ,VCOROID, llUN(l),P G EUDOCT Y I, 2
1A0 FOREMET (f ,i\,-.«,‘L[H'fL.I';I‘f""""FB Ty Tl &Y /6F 1S40
130 FORMAT (/7104 "COEFICIE S LU D I S RS S I
190 FORMBAT (/7/." R F8.4,2X "VEOR=",FO. 4,20, "DI0ON=" ,F8.4,2N
LL"PSEUDOD=",F&.4)
129 FORMAT (4F& .40

URIT

10 CONTINUE

l.U L B
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