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1.1 = Introducaoe

E enorme e crescente a variedade de fenomenos que se
sabe ocorrer em sistemas de muitos corpos (ou, dito de for-
ma talvez um pouco mais especifica, em sistemas com um nime-
ro muito grande, embora nio necessariamente infinito; de
graus de liberdade). Por isso, o esfargo tedrice no sentido

de estabelecer conexoes entre os fenomenos a dinamica de al

- . ’ n -
gum tipo de substrato microscopico gue os suporte se tornou

tambem muito diversificado. Com algum risco de esqueﬁatizar

por. demais a situacao, e possivel dizer que o conhecimento
e a descrigao de fendémenos acaba por dar lugar a "condensa
¢oes", sob a forma de classificacgées fenomenolégicas, em taz
no das quais se desenvolvem ou adaptam técnicés especificas,
capazes numa certa medida de dar conta, em termos teodricos B
dos fenomenos conhecidos e eventualmente de ampliar o elenco

dos fenomenos esperados. Os quatro curscs desta escola podem

ser vistos, desse ponto de vista, como ilustrando algumas(pe’

lo menos quatro, talvez mais) regides de atividade desse ti
po- Em dois déles, a palavra "Fenomenos" aparecer explicita-
mente no titulo. E embora isso nao tenha ocorrido em rela-
cao ao titulo deste curso, o seu conteudo esta fortemente
associado também a uma determinada classe de fenomenos, os
chamados fenomenos de transporte. Esses fenomenos estao asso
ciados a processos essencialmente cineticos (no sentido eti-
moloégico da palavra) que ocorrem em situagges descritas co
me "fora de equilibrio". As técnicas que vao ser discutidas
podem no entanto ser usadas também para tratar situagaes de
equilibrio, que podem na realidade ser caracterizadas pela ces
sacao dos fenomenos propriamente cinéticos.
0 quadro teodrico geral em que vou apresentar e desen-

volver essas teécnicas e o da mecanica quantica nio relativig
tica, e uma caracteristica importante delas é a aplicabilida

de a sistemas com um numero grande mas possivelmente finito

de graus de liberdade, embéra isso nao constitua uma - restri
¢ao,no sentido de que elas podem também ser utilizadas - para
sistemas extensos. A aplicabilidade a sistemas finitos refle
te o fato de.que boa parte da motivacidc no seu desenvolvimeto
proveio do estudo de processocs e proPriedades'nucleares. De
fato, ao contrério, talvez, da chamada Fisica da Matéria Con
densada, em gue o contexte "natural' envolve sistemas exten-
sos de muitos corpos, a situagdo "natural® da Fisica Nuclear

envolve fencomencs que se manifestam em sistemas pequenos

B
1]

. .
te e, gque podem ser modelados como sendo de um numero da

o
k]

dem de ate algumas (poucas) centenas de particulas. Isso nio
exclui, no entanto, a consideraQEO de objeto extensos, seja
ideais como a "matéria nuclear", owu mais concretos, comc a
"matéria de neutrons" de interésse astrofisico.

Existe uma atitude geral, ou um ponto de- vista basico
em torno da qual se organizam os résﬁltados-e-métodOS' que
vao ser discutidos neéste curso. Em térmos gerais, ela consis
te em bﬁscar, manipulando o‘esqueﬁa geral da mecanica quanti

ca, uma descriqﬁo (tanto quanto-possivel) conpleta e fechada,

mas apenas de uma parte {ou de um particular aspecto, ou de

uma classe de aspectos) de um dado sistema compléxo. -Essa
atitude contém, desde logo, o intuito de simplificar a des
cricao do sistema, e com isso eventualmente torna-la viavel,
reduzinde a sua abrangéncia. Um de seus resultados mais inte
ressantes, contudo, P que a descrigao restrita se exprime

atravées de equaqaes que tem a estrutura de'eqﬁagﬁes cinéti
6as, como as que sao adotadas fenomenolégicamente, ou semi-

fenomenolégicamente, para o tratamento de fenomenos de trans
porte e equilibracac, embora refletindo no ambito de sua res
trigao os aspectos e caracteristicas gerais relevantes da di
namica quantica-geral. Essas equacoes, das quais e facil ob
ter eqanGes cinéticas genuinas por aproximaqgo, serao por
isso chamadas genéricamente equaqaes pré—cinéticasA

A apresentagio que se segue e baseada no trabalhe rea-




tizado na Universidade de Sao Paulo;, em colaboragdo’ socbretu-
do .com M.C. Nemes e também com B.V.. Carlson e varios estu-
dantes de pos-graduagio {referencias I' a 8). Isso nao signi-

fica, & claro, gue nao haja antecedentes ou desenvolvimentos

paralelos independentes. Como-antecedentes imediatos do -tra.

balho- desenvolvido em 5ao Paulo devem ser citados os tra-

balhos. de- Kubler e Zeh (9), de Willis e Picard (10), este

aproximado da area de fisica nuclear pelo - trabalho de
Méhring e Smilanski (11), por um lado; e no que se refere a
densidade de um corpo para sistemas de muitos fermions iden-
ticos, o trabalho de Ayk (12}. Como desenvolvimento paralelo
e independente, deve-se citar o trabalho de Allhasid, Balian

¢ Reinhardt (13 e referencias ai citadas). que utiliza exten-

- - - 0} g * -
sivamente ingredientes ideologicos que se encontram tambem

na versao.de: Buck e Feldmeier (14). Como existe uma diversi-
dade apreciével de técnicas.e'pontos de. vista entre o traba

lho -de. Sao Paulo e estas linhas paralelas, & conveniente res

tringir a apresenta¢ac, num curso como éste, aos limites . de

um unico ponto de vista, ate para reduzir as oportunidadesde
dispersao e incdmpreensibilidade. Restrinjo-me por isso, a
versao que me parece, talvez por motivos compreensiveis, a
mais econamica, simples e transparente, remetendo contudo: o
leitor com interesse enciclopédico ou opiniao divergente a

literatura citada.

(139).

1.2 - Subsistemas e matrizes densidade.

Na formulagao mais usual da Mecanica Quantica os esta
dos de um sistema sao associados a vetores num espaco de.

Hilbert, em geral de dimensao.infinita; os estados de um sis

tema constituido de dois (ou mais) subsistemas sio associa— .-

dos a vetores num espa¢o produto dos espacos de Hilbert cor-
respondentes aos estados de cada um dos subsistemas. Sendo

- . .
esses varios espacos de -Hilbert espagos de estados, € . conve

-4 -

niente e natural chama-lo genericamente de espagos de fase.

quénticos.
Por produto de dois espagos de Hilbert (dotados de ba
ses enumeraveis no caso de dimensaoc infinita) entende-se o

seguirite. Sejam os vetores ortonormais
fimgzk  izt2, .

uma base no primeiro espago, yu4 . (Iss0 significa que um

vetor qualquer deésse espac¢o pode ser escrito como
la> = ZA,ji%,;>). .
£ C
Sejam ainda os vetores ortonormais
{W-q'>11r b3

uma base no segundo espago, 341, . Entao uma base no espa

. ¢o produto ;l = ;(‘ @}&Lé constitnida pelos vetores (tam-

bém ortonormais) da forma
lwa..&”) = '_u£>.®|v3'> ) "-32112;“7 -

Esse produto (para tres ou mais espacos} & associativo.. -0

produto escalar desses vetores e dado como

QWi (W, S = (cnioavyl) (lig>aiy>) =

(1]

CHUARR S VIV > =70, By

e um vetor genérico fA:> do espago produto- pode ser escri

.to. como

[AS= 2 AL jw. .S, (1.2.4)
éi 3 <3 ) ) E

AT T



-5 -
Em geral um tal vetor nac pode ser escrito, como os vetores
i'hfxi > , como produtos de um vetor de 3¥f por um ve
tor de 542J . Para que isso seja poss{vel é preciso que

os coeficientes A ~tenham a forma particular

i3

A a. b..

2 N

Nesse caso, de fato

(A - % 2 b luyelvy> = (%aguﬁ)@ (% b, lva~>)

= la> e lb> .

Exemplo simples: Particula com spins S num oscilador harmo-

nico. Nesse caso, tomando 311 como o0 espago de fases de

uma particula {(sem spin)} num escilador harmonico,

|, > - ”I%x.“gan%>. %\c.“‘g.nl‘or 2,...,

o espaco ié*z_ deve entao ser tomado como o espaco de fa-

ses de um spin S:

|75 —= IS mw> —SEmE+S

Uma base do espago produto \#‘5 = ﬂj_@ 5'(’&_2, , que contém os
estados da partfcula com spin {(que pode entao ser vista como

o sistema composto da particula e do spin) sera
f‘%"&-(}-> —_ I’VLI'"M.};H%> BISm>.

Note gque a base do oscilador pode, por sua vez, ser escrita

como uma base produto

l%,,uv’u%> z i, > I’n9>® Ihl}.j

isto e, o oscilador {tridimensional) pode ser visto como um

: oy . § P . - -
sistema composto de tres osciladores:unidimensionais. E cla-

" ro entac que o sistema particula com spin pode, deste ponto

a - - - .
de vsita, ser analizado de varias maneiras como formado de,
digamos, dois subsistemas, considerando as diversas associa-

¢oes possiveis dos fatores de
lw ey = M, Selty>ain,> ®i1Sn>

em dois g;upos. En cada caso se 6btém uma descrigac que pri
vilegia diferentes subsistemas. 0 uso de uma ou outra parti-
cula de éompdsiggo.depende fﬁﬂdaméﬁtalmenﬁé das propriedades
ou.canac@eristiCas que se queira estudar, como ficaré claro
mais adiante.

E 6bvio mas importante ter em vista que toda essa ana-
lise nac tem compromisso algum com equa@&es dindmicas que

rejam o comportamentc do sistema. Determinadas dinamicas po

- dem ser mais facil ou convenientemente tratadas em algum es

quema particular, mas o conteddo final nao depende do parti-
cular esquema adetade no céso de um tratamento exato. A maior
conveniéncia de um ou outro ééquema se manifesta éambém,quag
do se gqueira ou quando'se tenha que recorrer a esquemas de
aproximagao. Todas essas afirﬁagaeé vdo ser ilustradas adian
te. .

Vamos considerar agora o caso de um sistema que pode
ser visto como composto de dois ‘Subsistemas, isto e, sen es
pago de fases esta sende realizado como 'ﬁ: é‘u_@g{\z, com

EH1 e 3&2' escolhidos de aléuma forma, e do. qual preten
demos estudar variaveis dinamicas relativas a um dos dos sub
sistemas apenas. (Por exemplo, estamos interessados em obser
viveis de spin, apenas, no exemplo simples dado acima). For
malmente, isso significa que estamos interessadosem varié
veis dinamicas que s3o operadores ‘(hermiteanos} agindo nao

trivialmente num dos espagos envolvidos no produto, digamos




#H , apenas. Em termos da.base %I"h‘)j’, <zl2, ... desse
1

espago}ésses~operadores podem .ser escritos como

JZiur‘(p& <w, h] :
"b'w <wkge—l ey = <ule|u78k£.

(1.2.2)

Note que o operador-ﬁ‘é_um_qperador do espago’ 3‘{1 extendido ao

espage produto ﬂ=$(,a$ : ele ag'e como a identid'adé nc que
concerne ¢ espago 332 ; © que da lugar a propriedade—de se
rem os elementos de matriz de U’na base Eroduto {Puﬁé}} dia

gonais. no indice referente a__&ﬁz e independentes desse in

dice. Um operador de SHL , pelo contrério, seria extendido’

de fqrma a agir trivialmente (como a identidade) em - 3“1 e
nEo_t;ivialmente em Euz .

Quantidadés-relevanﬁes, relativas ao primeiro subsiste.
ma, aparecem. come valores esperados de operadores como 3}eq.

(1.2.2}, en algum estado do sistema cuja forma & dada peia

eq. (1.2, 1)
<é> CAIB (A - Z A <wk|&¢wi>,q9£_

-5 A% a'j Ay - a3y
Léﬂ

Uma: Forma conveniente de escrever valores esperados que sera
usada-constantemente .a seguir e

A

A A
_49,>A = In & F,

™ T2

= (AY<Al (l24)

Il DA x . -
onde Tr significa o trago (isto e, a soma dos elementos de
matriz diagonais nuama representac¢ao matricial do operador, nu
ma base ortogonal gqualquer) do operador que segue ésse sim

bolo. Utilizando a base. | { ruﬁk) ? , a (1.2.4) da, de fato

& = Z <wi | IAY AW =
& <k

- Z CAIW, YW 1B 1A = <AIBIAY. (12.5)

&
on

.Uma propriedade simples e importante do trago que e trivial

X .
e imediato verlflcar e a chamada 1nvar1anga c1c11ca, isto e

(por exemplo, para bres operadores)
A —_

~ A AA N AN A
T,-,_a-P'Q.:Tth P:. n Pa &

v

L . ) =f. r
de modo que & possivel tambem escrever

A . A
<8y, = Ta -

A .
Como o operador-& se refere a apenas um des subsiste -
mas (tendo a forma da eq. (1.2.2),_é'possivel escrever . a
(1.2.5). |
A ’ : ¥
{2, = Z 6.2 Ag‘hA'ik
I jg C %) le R

W

?% o;i V§£ = -Thl g‘ﬁ \ ({'?fé).

. A A = }4
onde agora e P 530 operadores-em { apenas

s 2w >D‘} i1
<

A . ' N A4
() = % [/u3>[)°u<ru“l .=_(J

(;g,ﬁ % AMA* 7 <w ktA><Alwk>

com -

,(‘rﬂ, V> = <% lpi’u>(1zq)
A
Como €& age trivialmente em 3@2 ) é possivel exegcu .



. : . . ) . A
tar trivialmente (isto e, sem interferencia de & ) a par

te referente a Eﬁz; do trago sobre o espago produto. Dessa
forma, a parte naoc trivial do trago (1.2.4) é a que aparece

na equagao (1.2.6}, envolvendo apenas operadores de 331_.

DefinigGes: -Objetos (operadores) como ﬁA {eq. {1.2.4)) e
? - Tr-2 ﬁA (eq. (1.2.7) sac chamados operadores {(ou "ma-
trizes") densidade. Usualmente se usa algum adjetivo. para,
por exemplo, distinguir FA de ? : ?A é a "densidade com-

pleta, por exemplo, e ? a densidade "reduzida" relativa

ac subsistema 341 , correspondente a F E importante no

e
tar que quantidades observaveis {os tragos) sio lineares nas
densidades {que sao por sua vez “quédréticos" nos vetores de
estado). Isso significa que as densidades se situam no'nivel
de "probabilidades", quanteo a interpretagio da teoria quénti

ca, na mesma medida em que os vetores de estado se situam no

nivel de amplitudes de probabilidade.

Propriedades: 1) Se iA:7 é um estado normalizado, isto é,
é:AlA-) =4 , entao

A Nz A+
Fh = FA = FA

isto e, FA’ a densidade completa, e um opérador de projeggo.
Seus autovalores sao 1 e 0, e o unice autovetor com autova -
lor 1 & 1A77 . Dessa forma, e possivel interpretar os

autovalores de ﬁA como probabilidades de que o sistema, cujo

estado € descrito por B se encontre no autovetor correspondente

AJ
a ésse autovalor. Tais probabilidades sao chamadas probabili-

dades de ocupacgao associadas aos respectivos vetores de esta

do. E_é facil ver que a probabilidade de um sistema quantico,

cujo estado & descrito por ﬁA’ seja observado no estado fE3>
(normalizado) pode ser escrita como
LA ) . 2 -_— a3
CBIFBY = I<BIA>IT- Ta R Fy

com F5=IB>451.
2) Se ﬁA & um_ operador de projegao, ‘em - geral
~ . A
6 :'ﬁl4 FA nao tem essa propriedade. De fato, embora seja

verdade que

p=p

= '

. A2 A - .

e falso em geral que P =‘P . Quando isso ocorre, 0s au

- ) . A .
tovalores de P sao 1 e 0; o gue significa que r e da
forma . :
fo=taodad caglagy =1
. a

A

com '4‘47 em ﬂ{ . Como, por outroe lado, (’ :T‘q'z. ,:A

e ﬁﬂ :IFA ><A ] ; isso significa que lA> deve ter &

forma de um produto de estados normalizados

(AY = la>ela,>, layeS dyed;

o que, como ja foi observado antes, em geral e false. Por
exemplo, sefA):S—!MaLI'MJ}J)-PWDHMFkﬂ}.com .(:ka, 94‘1 ; en

tao

ﬁ = > s <M |+ LUy o <y, |

_ A2 -
que e diferente de [) para o ~'f-' ’k_‘;:.‘

~ . -~ . A

3) Embora nac sendo um operador de projecgao, P

tem propriedades muito simples devido ao fato de que esse

operador e, como f positive semi-definido e tem trago fini

3
to. (De fato TJ'L1 ?A = Tn EA = 4 }. Nessas condigoes, a
ele se aplica o téorema de Hilbert—Schmidt(IS), segundo o
qual o espectro de -ﬁ ) & discreto e, caso haja um numero
infinito de autovalores positives nao nulos, o lnico ponto
de acumulacao possivel para o espectro é zero. Dessa forma &
possivel, em particular, escolher a base {f’i/lt"y} de :}41

como constituida pelos autovalores (devidamente ortonormali-

zades) de ?:




f} Ve > = P> %0, 'fu,;luﬁ:ﬁ‘ji . (1.2.9)

Nesse caso,. ()\ tem a forma simples -
A ; : ' - (1.2.9
f = 2w <ul , }
A

AT, n )
e o fato de que. {) -'J:P aparece como diretamente ligado
a existéncia de mais de um autovalor P‘- ,d:.i.ferent.e de ze-
ro, dada a normalizagao Tﬂ—{ﬁ = ?P‘ = 4 .
0Os autovalores P‘: 'podeni ser interpretados tambem co

mo probabilidades de ocupagio:. éles dao, de fato, a probabi-

: . .
lidade de gque o sistema composto no estado associado a densi

dade’ completa i‘A’ tenha o subsistema associado a é’f‘ no es

tado (WY :
p; = LAL(ext 8 4, ) 1A =
. ) - A ! A
- Tn ([144?)(1{44 @ -I'L) FA = TJ'L.' H‘"‘_>(M"“1P“.

4) Dado o estado IA> , que bertence a

\é’id & ;_sz_ , © a base %I'u4>5' de ;{1 , formada = pelos

autovetores de P , podemos expandir Jﬂ> sob a forma

(A= 2 (n; >l > - (1.2.40)

onde os vetores IC{.Z_L > de ﬁz - sB0 oS "coeficientes"

da expansao, dados pelos produtos escalares em 3‘1 -
1a2£>: <(u4. X A> .

x ~ - o~ ' :
E facil verificar que esses vetores sao ortogonais (para

f MJ'. > "5 ortogonais), mas nao normalizados!

<a'zi faz't' > = TJ'L_Z Ia2¢><azgl =
. i ! -
= TJ'LZ <’“.4_; A)(AE'M? > =
= <, Fylugs p, SL.Q-, __
Esse calculo mostra ainda que vetores 7‘1(‘{) Vtais que
P‘: =0 nao figuram na exp_an'sgo (1.2.10) (pois os "coefi-

cientes" correspondentes tem norma nula); e que introduzindo

os vetores normalizados em .:H.-‘y_

1

veys 8 T lagr> o g0,
e possiyel reescrever a expansio (1.2.10) come
(AY= 2 (p > eir,> . - (240

E util enfatizar as caracteristicas especiais dessa expan-—

sa0:
a) Devido a aplicabilidade do teorema de Hilbert-Schmidt a
f;‘ ela ¢ uma expansao discreta, sempre.

b) O0s vetores gn(,t)} e %lfp—ﬂ:>& formam conjuntos
ortegonais r'e;spectivamente em 34, e E“Z

¢) Os coeficientes da expansgo, ﬁ): estao .dir'etamen-
te ligédos as probabilidades de ocupacio dos estados (U
pel;5 subsistema correspondente a y»[ .

Por outro lado, em analogia a P s, podemos também

~definir um operador densidade reduzido para o subsistema cor

- respondente a é{z :

I
a
Ti>
T

A
R .



Com o uso da expansio (1.2.11) resulta entio

éi - zi 1.7 Pe <

que, comparada 2 {(1.2.9) mostra que os 11ﬂf> sdo autoveto-
res de R associados aos autovalores FL , gue sao tam

. JAY 2 A -
bem autovalores de P . Em outras palavras, R: e P tem

© mesmo espectro. Os-autovetores IU} ) (associados a auto-
valores FE # 0 ) podem, como no caso dos |ug;> , ser com
platados com autovetores de autovalor nulo de modo a coqsti—
tuirem uma base em 342 . De posse dessas duas bases, €
imediato obter & base produto iwq:}'>: 7@ ['U‘g_‘ > na
qual agora a expansao geral {1.2.1) fica reduzida a forma
(1.2.11), em que apenas aparecem termos i=j.

Devido a prOpEiedade de diagonalizarem respectivamente
Pl

A ;
as densidades reduzidas P e R, os estados |u.‘>e ']'U'")

sao chamados estados naturais relativos aos subsistemas as-

sociados a Eilf e SQZ , relativamente a densidade com
pleta ﬁA' Como visto, esses estados ficam determinados ( a
menos de fases irrelevantes, como discutido adiante)}, a par
tir do estado [A 7 (ou da densidade completa FA) e da par
ticular escolha de subsistemas (isto &, da "fatoragzo" ado-
tada para o espago de fases, #H = 3%1 @ 341). Nésse-sentido,
eles dioc, com és respectivas probabilidades de ocupacio Fi}

propriedades intrinsecas do sistema composto.

1.3 - Correlagdes,estados naturais e probabilidades de ocu-

pagao.

Que propriedades intrinsecas?

Operadores densidade que sao, como FA’ operadores de
projecac correspondem ao que se chama de estados quanticos
pures, e podem ser associades a um:ﬁnico vetor de estadoi co
mo iA:? - Da secgao anterior resulta entiao que mesmo que
ﬁA corresponda a um estado quantico purc do sistema compos-

A v a A o =
to, as densidades reduzidas p :-T’l-l Fa e |2 :Tﬁ1 Fa nao

correspohdem em geral a estados guanticos puros dos respecti
vos subsistemas. Densidades da‘forma (1.2.9) ou (1.2.12){com
mais de uma probabilidade de ocupaggo Fﬁ distinta de - zero)
correspondem a0 que Se chama uma 'mistura estatistica" de esta-
dos. Uma tal ﬁistura estatisticg nada mais e de fato, que
u%a média, ponderada com as probabilidades de ocupagde ¥, ,
d% densidades correspondentes aos estados quanticos puros

o%togonais [11{>, IVv:> . 0s valores esperados de obser-
v%veis em tais misturas aparecem também como somas incoe-

réntes dos valores esperados nos respectivos estados puros ,

ponderados igualmente com as probabilidades de ocupagio:

A A A NETH - 4,.._
oo, e TP ¢ T T RCnIE

- Top B = 2 pCEy, (13.4)

<

0 grau de incoerencia (por exemplo, e qualitativamente,
o nimero de térmos na soma incoerente) de (1.3.1) esta dire-
tamente relacionado com as probabilidades de ocupagao f&
que controlam tambem o numerc de térmos na expansio em esta
dos .naturais de A eq. (1.2.11). Alem disso, e claro
que um determinado estado natural ( fU;> de \9{\’4 ‘ou JU‘,,)

- ~ .
- de w?‘ ) ocorre uma unica vez nessa expansao € 1580 dEE

de gque o correspondente Fi seja nao nulo. Isso estabele
- P

ce uma correspondencia biunivoca entre estados natu-

rais de ﬂ{ e de ﬁz e implica, de acordo com as re

gras interpretativas usuwais da mecanica quantica, gue dado

gue o subsistema corresponde a 3&4 esteja no estado -
Ui ent3o o subsistema corresponde a . #f, estara
_—_

necessariamente no estado correspondente {17 - . A ortogo
nalidade dupla da expansac, seja nos i11{>' , - seja nos
[U1‘> , implica que tais probabilidades condicicnais
sS40 mutuamente exclusivas {isto &, e porexemplo, a probabi

n



- 15 -
lidade de que o primeirc subsistema se encontre em Fki‘> 3
dado que ele se encontra em |'H3'> com ﬂ-‘*L-, € zero).
Nesse sedtidb, tanto a expansaorem estados naturais

de 1A

eqs. (1.2.9) e (i.2.12) poe a descoberto correlagaéé. entre

. eg. (1-2-1f)Q como das densidades reduzidas ,

os subsistemas do sistema. composto dado que esté seja descri

to peio estado fij? . Um maior numero de teérmos nessas

expansdes significa um maior grau de concidionamento rec{prg
co dos estados dos subsistemas. Nesse sentido, diremos que
os subsistemasfestgorentﬁo mais correlacionados (Schrédinger |,
em 1936, usou pa}a isso a palavra "emaranhados" (entangled)}
A menor correlagao possivel; nesse sentido, corresponde | a
um vnico térmq
peia eq. (1.2.11) corresponde a um estado {A > Ffatorizado.

-Nio & estranho, dessa discussiao, que.essas idéias .ﬁg
nham tido um forte apélo em conexao com os problemas da "re
dugao do pacote de ondas" num processo de medida, bem como

dos "paradoxos" tipo Einstein, Podolski, Rosen. Foi nesse

-conteXto, de fato, que elas foram usadas por Schrédinger em

(16).. No

1936 e tambem na monografia classica de Von Neuman
que segue, no entanto, vamos.éplicé—las em contextos algo
mais prosaicos. o -

Uma primeira ilustracgac desse tipo de uso dos orbitais
naturais & o calculo feito em 1979 por Bishop'e Cheung(18)52
bre fun¢oes de onda nao adiabaticas para a mais simples das
moléculas, que e - F*: . As fungoes de onda analisadas
sio expansdes (no sentido da eq: 1.2:TF, . onde o5 ‘dois  sub-
sistemas sao respectivamente o electron e os dois micleos)
contendo de 300 a 500 termos, e que foram capazes de repredu

- . 4 . . ~
zir’ resultados espectroscopicos de alta precisio. Essas fun

¢oes de onda foram usadas como os estados ]f&:?_ na discus-’

~ . - .
sao precedente para gerar atraves da diagonalizacao das den-
sidades reduzidas correspondentes aos dois subsistemas, oS

-orbitais:naturais correspondentes, o qQue permite reescrever

Uy > @lv, 5. com. f’, =1 s o que

ol

% RE O

o

%@y




if¥t7r- sob a forma (1.2;11). A tabela abaixo da proﬁabili
dades de ocupacao obtidas para os produtos-de estados natu-
rais mais importantes, no caso do estado fundamental e do
primeiro estado excitado "nao rotacional". Nos dois casos, a
expansio em estados naturais converge rapidamente, sendo do
minada fortémente pelo primeiro termo. ( quinto téermo da ex-
pansio, no caso mais desfavoravel, envelve uma probabilidade
de ocupacao que & apenas 1(.'i_6 da que corresponde ao termo do
minanante. Isso significa que, apesar da complexidade das
fungoées de onda em térmos da base utilizada no calculo, elas

sao muito aproximadamente simples produtos de um estado ele- TabLE I. Occupation numbers {,) in the natural orbital expansions of the two

- . . " - - . +
tronico por um estado nuclear. Isso implica numa correlagac ]owe_s! ronrotational nonadiabatic wave functions of Ha.

muito fraca entre os dois subsistemas. Os estados naturais , ] . - i
. : j n, (ground state) n_ {excited state)

mais importantes para o estado fundamental aparecem na Tfig. J 3

1. 0 primeiro estado eletronico é, em particular, bastante 1 0.995 722 219 5 7 0.987 902 504 5

proximo do orbital obtido para o estado fundamental na apro 2 0.004 244 341 2 0.011 998 513 8

ximagao de Born-Oppenheimer. 3 0.000 033 061 8 0.000 096 839 7

1.4 - Dinamica de estados naturais e de pfobabilidades de A A 0.000 000 372 8 0.000 001 640 6

ocupacao: dinamica de correlacoes e geometria da per-

da de coerenciall}. ) 5 0.000 000 004 & 0.000 GO0 419 2

A incidéncia da dindmica sobre a analise do estado de
um sistema composto em termos dos estados naturais dos seus
subsistemas pode ser examinada da Forma mais simples na des
crigaoc (picture) de Schr8dinger, em que o estado dependente

do tempo {AY evolui de acordo com a equacio

V. texto a pég. 17

P AS = DIA®S | ({.64.1)
>

De fato, a decomposicao (1.2.11) pode ser levada a cabo pa

ra cada instante €:

LAID)S = 2 &) US> @1 (6> (1.4.2)




onde por.simplicidade; foi introduzida a notagao d"ft)
para Q[k(t) . 0 lado esquerdo de (1.4.1) envolve a deri
vada temporal de (1.4.2), a qual por sua vez contem as deri

vadas temporais dos estados naturais:

I 1Aae)S = 2 [ dd¢ ju e 1V t0> +
s 7

4 A &)( u: oy & itr.&)) + [wt>ed 9 IU'&)>)J

{1.4.3)

Essas derivédas podem ser tratadas lembrando que, em cada

instante t, o conjunto de orbitais neturais com probabilidade
de ocupacio nao nula & ortogonal e,normalizével; e qﬁe ele
pode, também em cada instante ¢, ser completado com estados
naturais de ocﬁpaqﬁo nula de forma a constituirem uma base
ortonormal. Désse modo, a transformagdo que relaciona os es
tados naturais em dois tempos e unitéria, e a derivada témpg
ral dos estados naturais pode ser escrita em térmos do gera

dor hermiteanc dessa transformagao unitaria:

A‘%lu‘:({')>z @i[—t) Tu, ()5 ({.4.a)
¥ _

L3Iy - {{ L) 176y (1.4.6)
2t

onde os geradores (em geral dependendo do tempo) aq e 'gz
sao operadores hermiteanos em 341 e em 332 respectivamen
te.

Levando as equagces (1.4.2} a (1.4.5) a (1.4.1) é ime-

diato obter
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- oy ) [cv;- IL(W >t<'m|@:1 l'u,p] = (1.4.6]

- <u¢-vj;’ﬁm>¢[<Alﬁiﬁim->, j#¢
L, [(’u W, 1, >4 i hr>] ﬁe <uv; 4H|A> uqq)

41!" = I '<_’“;V;rlﬁ'm>.'- : (1.4.8)

dt

onde foi usada a notacgio IW{13”> para.o estade produto
{m, > e lv~3'> de }41 ® }{.2. . As duas primeiras des
sas tres relaqus determinam, atraves -dos geradores -24 e

-\
- . PP
az a dinamica dos orbitais naturais. E facil ver . . que .

essas duas equaqSes nio determinam todos os elementos de . ma .
triz desses geradores (nas bases naturais), mas a indefini-

~ - . > > . Iy I ~ -
¢ao esta ligada unicamente a indefinicao dos estados natu-

rais de ocupacao mula, Da mesma forma, a eqdaqgo-(i;4.7) de-

termina apenas a soma dos elementos.de matriz diagonais  de
' soma : a3
{1 e ﬂz, pelo fato de que a (1.4.1) controla = apenas

a soma das fases dos estados naturais lj{{?' e-iinj) e nao

as fases individuais de cada um deéles. Lembrande, por outro
N i

lado, que P = d‘
A

, decorre da egquacao (1.4.8) que

Azp& = 2 2 L) duy
At ot 4 At

» 2 7w ) D S v [ HIRD =
- 2 Tm <AlIA> =0 (HA=RT)

isto e, da hermiticidade da hamiltoniana completa ﬁ resulta
a conservagao da sema das probabilidades de ocupagaoc. Em ge-
ral, no entanto, os Pv{t) dependem do tempo. Como essas
quantldadES sao autovalores das densidades reduzidas r Pﬁ)

e R Gt} , 1ss0 1mpllca imediatamente que a dinamica efe

tiva dessas entidades, induzida por (1.4.1),contém em geral



ingredientes nao unitarios. Fisicamente, isso significa que
a evolugao hamiltoniana do sistema composto em geral al
tera a estrutura das correlacoes entre os subsistemas, alte
rando as propriedades de coerencia das respectivas densida
des reduzidas, comservando no entanto a probabilidade total.

Unma interpretéqgo geométrica dos processos nao unita-
riosque representam essa dinamica das corrélagaes entre [

subsistemas pode ser obtida da seguinte forma. Em térmos das

bases naturais {no tempo t), a unidade do espago produto -

#B = 3’“ @ 342_ pode ser resolvida como

A )
£ 2 2 imevy> angry)
{i
Devido a forma especial (1:4.2) de lA(tJ) em termos des
sa base, no entanto, & clare que ésse vetor de estado esta
sempre contido no subespaco de Eq associado ao operador
de projecac (dependente do tempo}

<

Esse projetor evolui unitariamente de uma forma controlada

pelos. geradores a,, e 12

. A A A A
[Py = [ 44, PEO], (L4.9)
=l
Devido a equacic (1.4.8) & clare entio que a evolugio nao

. . -
unitaria dos subsistemas e controlada por uma transformacao

infinitesimal ortogonal, dentro do subespaco ﬁ(t), dada por

idd o F k) k)
4t 7 3

com

M&.j (t) = T ('M{L“L-[alu4v9-> = - Ky ), 1. 4.10)

A decomposicao de ’A({:) > “em estados naturais . 'pez
mite. assim decompor a dinamica de Schrﬁdinger (1.4{1}__ numa
subdinamica unitaria, eq. (1.4.9}, que controla a evo;ugag

temporal dos estados naturais e numa subdinamica nao uwnita- ..

ria que pode ser escrita como uma transformagao ortogonal de

" amplitudes de ocupagao o {(£) eq. (1.4.10). Esta tem o

sentido de um movimento do vetor de estado f/1:> dentro do

subespago, dependente do tempo, associado ao projetor ﬁ({).
Finalmente, e fécil também ver que a sgbdinamicéh 1950_
unitéria depende essencialmente da iﬂteragso entre os dqis
subsistemas. De fato, decompﬁndo a hamilteoniana ﬁrcoio: .
A - ~
H = i%i 4-'Flz'ﬁ- L{iﬁt
/\'. - . X .
em que l44' e Lll estio associados unicamente aos_respec
tivos subsistemas, que interaéeﬁ'atraﬁés_de .ﬁ{;@t‘,' resui—_
ta, do fato de que £<££ =0 ¢ da ortogbnalidade de estdos

naturais, dque
. S A ’ :
F{ ié Lf) = Iw <IQ4{1ﬁ£ !L4Ed* ITLj' Jq>

A

isto e, 'k}g'ﬂf); 0  se H(uf =2 0 . Isso se deve obvia-

mente a que a estrutura de correlacgoes entre os subsistemas

s6 pode ser alterada pela interagﬁo entre eles.

(1)

1.5 - Aproximacao do campd medio

Um primeiro dévidendo_deSéa analise & a possibilidade
imediata de construir uma aproximagac de campo médio a evo
Jugdo temportal do vetor de estado |A(£)> simplesmente con
gelando a subdinamica nio unitaria, isto €, substituindo a
eq. (1.4.8) por

dd; . o
At
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Isso'pode ser feito mesmo a'partir.de um estado inicial cor-
relgcionadb'isto é,'ﬁafa o qual a éxhansaa (1.4.2) “'tenha
mais de um térmo (mais de uma probabilidade de”ocgpaggo ft

diférente de. zero). 0 caso em que o estado. inicial [Afo)> P

uﬂteséédo phéduﬁb; isto &
[Alo) Y = M (00> @ {w, (el , {.s.1)

no entanto, e particularmente transparente. Como nesse caso

c":i, o 2 O (4:#0} , as equagoes (1.4.6) e (1.4.7)

A

n

dao

<o I<AY 1>

A ) '
Ul U Vs Cupvy [H VS

isto &, a evolugio.do estado iﬂo(+J> & controladapela mé

dia da hamiltoniana completa ssﬁre o estado do outro subsiste

ma. Aﬂalogémente'.
~ -
<t 17 > <oyl <HY v
. . FEEE : . o

Désse modo

A _ '
ile_iu,,lfc»: CHY, 11005 | (4-9.;)

v o> = KAy, Ivm>  (hs3)

X~

Essas equagoes nao lineares acopladas sao caracteriéticas

das chamadas aproximaéaes de campo médio dependentes do tem
pa. Equagoes desse tipo foram propostas em 1930 por Dirac(ln
como uma aproximagao para a dinamica de muitos fermions idéﬂ

ticos, chamada hoje aproximaqéo de Hartree-Fock dependente

do tempo.

Juntamente com uma tal aproximacdo de campo medio- e
possivel introduzir uma medida quantitativa simples da ur-—
gencia dos eféitos. nio unitarios (ignorados nessa aproxima-

~ 4 . - B -
¢ac) calculando um tempo caracteristico associado a valida-

. de de um ansatz fatora&o do tipo (1.5.1) na presenca de
-interagao entre os subsistemas. De fato, para tempos = curtos

(nessa escala), apos ©=0

(6) = de; (b= £ |
2‘{ -
Pela ConservagSO da probabilidade total
et S ale) - o 22 | daa H:-

4#?

.
-z,

M

mostrando que a "vida media.da aproximagao de campo medio"

T é dada'cpmo

[dd (0] ] [ 2 chonslf v 5 |
{#W

' (.s5.4)
onde foi usado o fato, resultante da equagao (1.4.7) de que
Re.(“nv‘”4f% NN =0 . para o estado 1n;c1al(1,5.l)
e i#0. A degenerescencia (quanto as probabilidades dé ocupa;

950} P, = © para i.iro "} dés estados intermediarios per

‘mlte saturar ar spma sobre estados intermediarios de- (1.5.4)

c§m um tnico estado I()t} dado por
_ID>\=' M('Liuoxuol)(f'_-lvoxu;,f)Hl’uav;)> - (t.sg)

onde ¥ é um coeficiente de normalizagao que Ffaz com qué

{DID> =1 . Bsse estado D> & o "doorway" que resul-
Y

ta da agao de i {na realldade, de Htut ) sobre o estade

inicial. Em geral, ele nao € um estado produto, mas pode. ser

decomposto em orbitais naturais



iy = 2 p >y eivy

que sao, por construggo, ortogonais respectivamente a
a U, ea |V;> e que sio portanto os orbitais de
ocupacac nula em fAny> relevantes para transigoes de pri-
meira ordem induzidas por. HTut

E também importante notar gue, da eq. (1.4.6), reéul—

ta que

VIR v > =0, idq, i,

Desse modo, sempre que !Eﬁ) for um estado fatorado,

, n -2
2= | <u, I Hipd | (15 3)

e os elementos de matriz de (1.5.7) contem apenas as transi-

¢oes que destroem a forma fatorizada de ‘Af{)> s eq.(1.5.1)

(3,19)

2.1 - 0 modélo de Jaynes -Cummings coerente

A operacionalidade das'idéiaé:expostas.no.cap{tﬁlbraﬁ—..
terior & ilustﬁada, nm céntéxto'dinamiéb; pela analise " do
caso pafticular da Hamiltoniana de Dicke

A .-h + ) -
E . oy a6 Lt .
H = E€3+ MG,Q_+}\(Q_€++Q 6’__) (2.’-‘)
. U : : o _— : - .
onde a, a sSao operadores de aniquilagao . criagao bosoni-
cos ("fotons" de um particular modoe do-campo de radiagio, de
energia tﬂd, que sera tomada sem perda de generalidade co

mo igual a 1), e

2

S3o matrizes de Pauli. Estas variaveis dinamicas- descrevem
uma ﬂparticula" num sistema de dois niveis e esquematizam .a
sua inﬁeraégb com © modo normal dorcémpo de radiégao. E fa-
¢il verificar que o ultimo térmo (o termo de interagio) de
H é uma constante do movimento, o que torna o modélo soldvel
em térmos da diagonalizagao de matrizes 2%2 . Essa cir
cunstincia tem um papel essencial na analise das refs.(19) ,
mas nao sera utilizada na discussio que segue. Ela se concéﬂ
tra sobre o chamado modelo de.Jaynes—Cummings coerente, Que.
consiste na hamiltoniana (2.1.1) supleﬁentada pela condigao

inicial

[t=oY = lry e[+ ; {20129

- em que 0 primeiro fator e um estado coerente do modo normal

alvd>e vivd> | crlvd=1 (2.1.3)

0 segundo fator, 1-F> , & um autovetor de 6} com ~  au

- ¢ : ¢ . : -
tovalor positive ("particula no nivel superior"). Nos termos




do capitulo_anterior, o modélo gnvolvg dois subsistemas ("mo
do normal" .é "particula') em iﬁteraan. A éle & dada uma
condigao inicial na qual’eﬁ particular? ipexistem correla-
¢oes entre os subsistemas. .

A evolucgao temportal do estado do. sistema completo as-
sis£if$ o estabelecimento de correlagoes entre os subsistem
mas, atpgvés do ultimo té:mo‘de ﬁ. 0 tempo caractEristico as
sociado_a.ésse_pfocesso pode ser avaliado atraves da equa-
cao (1,5.7),_N§§te caso, o "doorway" relevante pode ser cal-

culado explicitamente:’
D> = (a¥wv*}lv>el-> S (z.1.4)
donde um calculo imediato mostra gue
. >@|gt=clﬁ|n>1z='x2 ‘_; (2.4;§)

ou seja ’t :.4/}_ : o tempo caracteristico aséoaciado ao
estaﬁelecimento das correlagoes enfre os subsistemas e dado
dire@amente pelo invérsé (k.=4 !) da constante de aco-
plameﬁtq A .. Em éqrtic#lar, pao havera jamais correlagoes
sSe }.: o . - . .

Esse nao é,_no entanto, o dnico tempo caracteristico
inicial quercaracteriza o Sistema. Um ovtro tempo caracterig
tico interessante & o que esta associado a transigoes da
"particula’ entre os dois niveis, independentemente do esta-
belecimento ou nao de correlagdes entre os subsistemas. FEle
pode ser éstimadq a partir da dependencia temporal, para tem
pos curtos, do valor esperado £t |€3H‘v> =(G'3)t. Escrevendo
entado

it> ~ 1t=0> 4 ‘%t_)[ =

=0

R L LD A TR )

um calculo imediato mostra que

z
<63>e = t- Ez

T
R
con
A
z z
- [ (14 w®) ]
T = L2 (1 )] (z.1.¢)
Para \WI>>1{ , em particular, ‘te_':» 1/\]—2}&111'1 é muito
menos que o tempo de correlagac U, . E facil interpretar .
fisicamente esse resultado: para brierd os campos intensos
associados ao modo normal induzem transigoes rapidas entre
os-dois niveis (ou a "precessao do spin"). Em termos  desta

tltima imagem essas transigoes correspondem a chamada prece§ 
cao de Rabbi. 0.fato ae que 7;2<<'ﬁ indica qué esse efei
to nao esta associado diretamente ao "emaranhamento" dos
dois subsistemas através de cprrelagaes.

Também e facil implementaé;;nésse modélo, uma aproxi-
macgao de campo médio, no sentido discutide na secgao i.5. De
fato, as equacoes de campo médio (1.5.2) e (1.5.3) sac, nes-

se caso, resolvidas pelo ansatz

%) '
3 v @ 12> (2.4.%)

1

+>= eL

“onde S({) ¢ uma fase e agora IU1€)> é um estado coeren-

te dependente do tempo. 0 estado de spin [Z()) também & um

estado coerente (e também dependente do tempo) definido como

26{)6;
FE(tJ‘> = e [ﬁp>

[T+ 1zm[°
No caso presente de spin % ele corresponde, de fato, ao esta
do mais geral (superposiggo coerente de J+» e |- J . Os
parametras t(£) , BMH) e a fase 3{(£) podem entio ser

obtidos por integragdo numérica de equagoes de movimento ob
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. '_‘§a}t
tidas das equagdes (1.5.2) e (1.5.3}. A fungao <ﬁg?i_ cal- - Qﬂ)t
culada a partir da solugdo mostra oscilagoes de Rabbi de

amplitude constante.

Como para s 1 as correlagSes se estabelecem
numa escala de tempo T que e grande na escala das oscila-

~ .. ¢ L ~ .
¢oes de Rabbi, e possivel ainda estudar os aspectos nao uni-

tarios da dinamica (eq. (1.4.10)) para tempos muito menores - ] & 1

- R
w

L .
4 _ tls)

que T (embora possivelmente suficientemente 10ngos. para

incluir vérias oscilagdes de Rabbi) utilizando a solugdo de

campo médio dependente do tempoe ne lade direito da equagao

(1.4.10). Esse procedimento "perturbative” mostra que a am- : ‘ : M “

plitude de ocupacao (Xa(f) associada a solugio de campo mé ) h

dic (2.17) decresce com o tempo na escala 7Y , embora con : A
tendo oscilagGes na escala do tempo de Rabbi 'tR ; 4o mes
mo tempo, cresce a amplitude de ocupagao do "doorway", agora

ig.2 - v. a pag. 32
dependente do tempo, Fig 2 -v texFo a pag. 3

A g ()
L
Dt Y- [atrviw ]ivib> e e > o (2.1.€)

z
=LQ®Ye Iswd {1+t

- - . .
que, no caso deste modelo, e novamente um estado fatorado ,

sendo os fatores ortogonais aos da eq. (2.1.7}.
Dentro dos limites dessa aproximagao, portanto, o estg.

do do sistema no tempo t e aparece como dado por

> = IS ¢ L) DD (2.1.9)

com 0<JO)=1 e 012(0)‘:0 . A densidade reduzida associada

= - ~
ac subsistema descrito por on e entao

f(g&): Tr HO>KHB] - [200>xc0| + 150> <st0)
=12
(2.1.1p)

onde jjlﬂgg significa o tracge sobre o modo normal. Ela da

para (-‘_5‘3) - TJL G-SE({.) um comportamento oscilatorio (com
+ ’ Fig.3 - v. texto a pag. 32
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frequencia de Rabbi) mas agora de amplitude decrescente, na

escala T , devido ao crescimento das correlacoes entre os .

subsistemas e ao consequente crescimento, do térmo envolvendo
T A .
o, ewm -
A redugac da amplitude das oscilagoes de Rabbi = como
consequencia das correlagoes pode Ser entendida fisicamente
de uma forma muito simples. De faté,ids_correlagaes estao di

retamente ligadas ao grau de mistura, na densidade reduzida
A

P ; entre os dois estados ortogonals de spin |26)> = [5&3)

Esse grau de mistura se liga dlretamente ao grau de polarlza_r

9 o do spin, gue podé ser medldo.atraves do valor esperado :

: - . _
da projecao 6} do operador de spin 4 sobre a direcac

. =
de polarizacao (0'2,,:/[6%’)4:1 :

P
P ' IGEA

- :
Note que a direcao de (‘U'>t sofre a precessiao de Rabbi. Pa

ra o estado (2.1.7) & facil verificar que /G, >-—1, ou seja,
o "spin" esta sempre 100% polarizado. No caso da densidade

reduzlda (2 2. 10), no entanto
S 2 2 i
= —,
<O-P>~th oL () — oty ()
Por outro lado, é facil tambem calecular, da eq. (2.1.10)},

i _fk(t)!Z
i) ol Y~ oL 2te)
[ ] [+z2t0)}2

Neéta ultima expressao, o ultlmo fator contem as oscilagdes

de Rabbi com amplitude constante que caracterlzam a dinamica

de campo médio. O primeire fator, igual a <:6%>£ ,  modula

a amplitude dessas oscilagoes. Dessa forma, e possivel pen-

inteiramente vinculada as correlagﬁes entre os .dois subsis-
temas.

-As figuras abaixo ilustram numericamente. esses resulta

dos, bem como d;o um exemplo de uma solugao "exata" para
(53) , até tempos muito maiores.que o tempo. de. correla-
gao ¢

(1)

2.2 - Operadores de Projecao. Equactces Pre-Cinéticas -

Para estudar observaveis ass;ciadas a um dos subsiste;
mas de um sistema composto {como é [+] casb das ohservaveis
no modelo discutide na secgao, anterlor) é suf1c1ente dispdr
da den81dade redu21da a55001ada ac sub51stema de interesse
conforme eq. (2.2.10)). Nessas condlqoes, seria tambem atil
e conveniente dispor de equacoes. dlnamlcas efetlvas que'@es—'
crevem a evoluqao temporal das den31dades reduzidas sem umﬁ..
réferéncia explicita a informagaa adlclonal contida no gsta-

do completo ]AI%)) do sistéma (note, por exemple, que fa-

' ses relativas entre diferentes estados naturais, essenciais

bara o estado IA({9>_ (ver eq. (1.2.11), sao inteiramente
irrelevantes para as densidades reduzidaé ﬁ” e E'eqs:
(1.2.9) e (1.2.12». 0 fato de, no caso dos subsistemas, colo
¢§rmo§ a guestao da ev01u§50 temporal em termos da densidade

reduzida se deve a que, como. ja mencionado antes, o estado

- - - .
-quantico de subsistema nao ¢ em geral um estado puro, ao

qual pode ser associada uwma fungao de onda, mas uma mistura
incoérente, inclusive dependente do'teﬁpo, por farqa da diné
mica de correlagoes entre os subsistemas.

Equagoes de movimento formais para as densidades redu- .
zidas podem ser escritas derivando as equagdes (1.2.9) e
(1.2.12) em relagao ao témpo, e usando as definicoes (1.4.4)

e {1.4.5). 0 que se obtem assim e

I [ﬁ.m,i)‘m’_\ G2 > PRI ] (2.4.1)
. @:({, N [_ﬁéﬂ}ﬁ({)}+; PRTACHE R o), (z.2.2)

ser que, em geral, CG}>¥_ revela a precessao de Rabbi da

polarizacao intrinseca <;U'> a gual esté, como visto
+
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0 problema obvio ¢om essas equac¢des & gue elas nao sao fecha

das, no sentido de que os ingredientes dinamicos essenciais
~ o o~ . . .

{ que sac os geradores h1 e h2 e os p,) foram escritos nas equa

i a

goes (1.4.6) a (1.4.8) em termos do estado jA{{)) completo,

- Y N = ~ s K3 > -
que como ja dito, envolve informagoes adicional a que se
. - . H ’ . -
torna imediatamente disponivel atraves da integracao de

(2.2.1) e (2.2.2).

Para evitar essa dificuldadé & preciso buscar éxpreﬁ
SSes alternativas para os ingredienteé.dinamiqos que aﬁére—
cem nessas duas equacoes que envolvam apenas as proprias dég
sidades reduzidas. Dessa forma as equagdes (2;2.1) e (2.2.2).
passam a constituir equagoes fechadas, descrevendo a dinami-

. - 2 -
ca efetiva dos subsistemas, indepedentemente de uma referen-~

cia constante e explicita ao estado lAl{9~> . Embora pos-
sa parecer excessivamente arrojada, uma tal empresa & viém1>
com a técnica  desenvolvida por Willié e Picard em 1574(10).
Como o objetivo diz respeito as equagoes dinémiéas'pa—
ra densidades reduzidas, € conveniente tomar como pohto de

partida a equacao, essencialmente equivalente a (1.4.1), mas

escrita para a densidade completa (cf. eq. (1.2.4))

PO - 1A®>CA®L (r23

Essa equagao, conhecida como equaqgo.de Liouville von Neumann
se obtem simplesmente derivando a {2.2.3) com relagdc a t e

usando a (1.4.1):
;\ ' A N
(M) = [H, Fley]) (z.2.4)

. . .
Como TJ?.ZFH:)z ﬁﬂ.‘) e Tfo P('U:TRH:) , tragos par-
ciais levam a equagdes analogas as (2.2.1) e (2.2.2). No ‘en
tanto, da mesma forma que , a densidade completa

conteém informagao concernete a correlagoes que

. s : A pal
nao e imediatamente disponivel a partir de P t} =« R bé)-.
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0 ponto-érﬁcial e que}embora.ngo de forma imediata, -a
inféfmaqgo concernente a correlacdes pode ser obtida a par-
tir das dénsidadeé reduzidas. Para mostrar isso, © preéeciso
em primeiro lugar identificar e isolar eséa-informagZO de

forma precisa. Dadas as densidades reduzidas, a densidade ,

referente ao sistema composto

i) = flo B = 200 >y <y (2.2.5)

_— 2 A A A _ ,
e tal que .JLZIP_’?:F e TK‘,R = R STy fue Sad rela
. . , A ) s -;
.goes satisfeitas também por. F:bt) . No.entanto, FLGQ) e
; . L a 5 .
construida inteiramente a partir de __P -E R > sem in

formagao adicional. E claro entiaé que’as correlagbes entre
. ) . ' “anL .
os subsistemas estao contidas numa densidade’ F‘Eé)_, tam

bém referente ao sistema composto, tal que

_ﬁ&)- ?3,,&)-:- Py . (2.2.6)

A
Propriedades imediatas de ¥:jﬁti ' sao
T, F () = Tr_F'{#) = Ta,Tn, F')=0.
0 problema do fechamento das dinimicas efetivas (2.1.1.) e
(2.1.2) se reduz agora ac de exprimir ?5iff) em termos de

[ . .
Folt) . Para conseguir isso Willis e Picard notam
-~

que FD pode ser escrito como
A BV R
F )= P Fet) (2.2.8)

com

N P P _— '?'2'é'
P = pTy + R(E)Tr, - plokeyin, h, (2.2.4),
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Esse objeto € um "operador" agindo sobre as densidades do

sistema composto. Na realidade, as densidades _l'u"va'>4’uk-‘u‘_,zl

{a densidade mais geral sendo uma comhinaqao linear desses
objetos} adquirem o status de base ortogonal num espago veto

rial complexo definido e produto escalar

(l'u,_'tr})(ukv,_l I, .qr > <'uw1r 1)

It

Tn (I'u Wy ><’uk1r |) lu, v7<1‘ldv I

§]

- In l’ukv;'l).(w‘-’_tra-\fu‘.nr}-r} <%%l

= <M, Ué IM;_\’“&_,.? <-'14k,'\&1 l*uk'u;> =

ikilf3§4 ‘gh:k'gii‘ . | (2¥ 2,40)

Deésa forma, *'Gt) adqulre o status de vetor nesse espago

vetorial de densidades, e PF{) é operador linear agindo
nesse espago. Como as densidades sao operadores ne espacgo. de
!etofes de estado {(amplitudes), os operadores como éﬂf)

“ - . ) . )
sao as’ vezes chamados "Superoperadores", e o espago vetorial

" de densidades (probabilidades) € as vezes chamado "espaco de
Liouville",

Na realidade, e facil verificar que 17£t) & um ope-

rador de projecao no espacgo de Liouville, isto &
P - .

Pletd

Por construcao, eésse é um operador de projecao dependente do

tempo. Portanto, em geral

(P Jc)Cr[t)) AP
it

%
5

Celtys PlYAG

E
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No entanto, é facil também verificar explicitamente que.

4% gy = o
s

, o A
de modo que, quando age sobre FH:) B P(‘t] & tal que

A 5({)73.&) = dAF - é&lﬁ (2.2.11)
;ﬁ;( ) ol S )

)

Desse modo, a ppojeéao Pt} da equagso de Liouville-von

Neumann (2.24) da

[P m[ﬁ P =

'?&)L, ) =

vis

hy

Bl (RBws W) (220

onde foi definido o superoperador que gera deslocamentos da

densidade completa

‘A |
L 'E ﬁ) iJ- f

|

chamado ¢ Libuvilliano do sistemarcomposto.
Como projecdo da (2.2.4), a (2.2.12) contenm apenas
parte da dinamica do sistema composto. Para completa-la bas

ta projetar novamente a (2.2.4) com o projetor cpmpleméntar

_~
a 'e'
A A A
[z - Py
A
sendo 1 a identidade do espacgo de Liouville.

Isso. da

A~ A A LA A
Rz 0L (E®)+F (6] | (2.2.13)

™
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. . A
. ~ Y s pl A
Essa e a equagaoc gue permite exprimir en teimos
a . ) i
oA .
de [ . De fato, reescrita como

-~

R ‘4L ' 7 A “I ) = égéf E»E}(+;
[L&_a&m]pt) ) , (£)

ela pode ser formalmente resolvida através do propagador{tam

.
bem um superoperador!)

t . a '
2 - A ) .
Glt) = Tomp -i[dt Q)L (z.2.44)
4 '
onde Texp denota a exponencial ordenada temporalmente,’ dan

do EAY A A =Y .
Fi)- Gl B - < [t G (b Qeell Rk
. o

(2.2.45)

[l
Essa expressaoc nao é inteiramente fechada em F;(t)
~ - ~ A
devido ao termo que contem as correlagoes. iniciais F'{t=0).
"Na realidade, o segundo termo reconstroi o restante de

fal . - )
F +) atraves de uma integral sobre o passado de F%({j

‘e uma tal reconstrugac e obviamente inviavel para as corre

lagoes presentes no estado inicial, dado em t=0. B claro
fambém que E”(O)::o significa um estado inicial fatoriza
do, como & o caso da eq. (2.1.2) para o exemplo discutito do
modelo de Jaynes-Cummings coerente.

Usando agora as eqs. (2.2.6) e (2.2.13) juntamente com
a eq. (2.2.4), e também tomando tragos parciais 1711 e 1314

desta ﬁltima, resultam

’ A A xR A
Lﬁ - TAZLE‘H 4+ T, LGWR)Fie) -

-

~

N A a AN
—iTa, (e DG uande) LRI (22e)
[
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B T LRW LT LAk Pl -
_iTn, jaw Lat)a L Bit), (2,213)

Os primeiros termos do lado-direiro dessas duas eqanSes ro

dem ser imediatamente reconhecidos como’ :Contribuicoes: - :ide

campo nedio as dinamicas efetivas. De fato
Ta, LR = Ta LROPE) =T, (HRP-RpH)
: . . . ‘:;7 : " i ,. ﬁ.- ; -
- [T bR P - P HRw] = L F
S - . - (2.2.49)

onde foram usadas a propriédaderciqlica'do trago -e as ‘defi-

nigoes _ o .
ﬁm =7 :'.%)4:),"] e ﬁ‘j’hs;'ﬁzﬁ Re),
Analogamente | | |
Tr?.if_/\,, [+) = i&.)é‘&) _ (z.20a)
B claro, por outro lade, gue as equagoes (z.é.rﬁ) e

(2.2.17) correspondem as equacgoes (2.2.1) e (2.2.2), e isso
permite identificar expressoces fechadas para *&Hf{)'¢tz1{2
e f& bt) . Para separar esses dois ingredientes, que des
crevem respectivamente os aspectos unitarios e nio unitarios
das dinamicas efetivas, basta escrever as equagoes (2.2.16)

e {2.2.17) na representaggo de estados naturais, na qual

cles correspondem a téermos nao diagon‘ais_. e diaponais, respecti-

vamente (cf. egs. (2.2.1) e (2.2.2)).0 que se obtém dessa forma e
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tpa -Pi ) <u; talu > = {fs -1, ) <w; !a(”['u > +

-‘\

+._..<_.""i;_,'T}-LL'§f»a'f fts) - Sj“‘ ey ““"L'z“ ’ﬁ’*”}“‘ 7
R (&#9) (2.2:20)

%

IR a1 T BBl f“’c‘ Ea‘“"ﬁ el et ‘*')} >
' S (2, 2./ 24)

alem.de duas e oes al 1 d ﬁ _Qfo)

de: quagoes .analogas, envolvendo z Ry
1)” e eleméntos de matriz em estaaos naturais-]U}) do se
gundo s__ubsist.emé. Devido a .identidade dos espectros de fl\l‘f)
e ﬁff) no caso em qﬁe El{j e independente’ {v. éecggo

1.2}, as duas formas distintas da equagao para 'Pi'sio, nes

Se_caso, equivalentes, embora isso nao ocorra no casoc de uma .

ﬁ({:) geral, envolvendo misturas {v. ref. (1), apéndice A,

a2 respeito déste caso).

o ultlmo térmo - das equacoes (2.2.20) e (2.2.21) provem

das correlagoes entre os sub51stemas E claro portanto - que
tais correlagoes afetam tanto os aspectos. unitarios {evolu
¢ao temporal dos estados naturais) quanto os aspectos . nao

unitérios (evolugao temporal das probébilidédes de ocupacao)
das dinamicas efetivas dos subsistemas. Por outro lado, oS
efeitos de campo médio, no sentido da eq. (2.2.18) nac afe-
tam as pnobébilidades de ocupagao, que dessa forma evoluem
exclusivamente devido a dinimica das. correlagoes.

" Como tltimo desenvolvimento formal, e possivel reescre
ver a equagao (2.2.21), para as probabilidades de ocupacgao
P; ; sob a forma de uma equacao de balango {(master equa

L
tion), embora nio linear e incluindo efeitos de memoria. A

nao linearidade resulta basicamenté de que o lado direito

- . A . -
dessa equacao contem o produto’ th)pf&) e € portanto nao
linear nas probabilidades de ocupagao piktﬁ . 0 objeto

essencial que figura no integrando do Wltimo termo. de (2.2.21)
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[ a2 2 A . )
T, [LGHtIAH) LR () =

e, (&> g. r@l'g.’i:ﬂ‘ (') p.t) <u3-.lt'_ u, () I

3

TV

[-%3
h—a

(2.2.22)

onde foi usada a notacio || :) para vetores no espago de

Liouville (densidades). Dessa forma, por exemplo

g ey, (6> = 1% (6> ¢ b (2.2.23)
e <'u¢vfug-'ll’uk.ui> 5‘_(.|u;><u5_1j- '?‘k?f%l-)?

T)L1 11(3'>(’Hil'uk)(_ul.| = S&kgﬁf

(compare com a equacgio (2.2.10)!)." 0s coeficientes. 1 que

aparecem na (2.2.22) sao definides por

i)

H:t)

91'1" '

= <t bl <T v ol L& ) Qi) L), AR oy 1>

Nessa representagao esta sendo usada a completéza das densi-
dadés (2.2.23) e das correspondentes, escritas em termos dos
1U:>., nos espagos de Liouville associados a cada um dis sus
sistemas, tanto no tempo t quanto no‘tempo't'. Inserindo a .

A
(2.2.22) na (2.2.21), com F'{8) = 0 , resulta

o

; f ik t § |
f = jau-. %@ m b, gy (B0 PO B )
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A conservacao da-probabilidade total , g Pﬂz o , permite

ainda reescrever esta ultima equagac de balanco na forma padrac

t t

oD (M e e = T A M)
F hﬂf Lle K kﬂjo ket (&)

_ (2.2.24)
com aslbrobabilidades de transigao" (de fato, micleos de
transigao incluindo efeitos de memoria)

S 4:k C
Mot s - 2T gt ot
2l ;1 Jﬂ;}g 3}
) (2,z.2¢)

A nzo-linearidade'referida acima aparece maniféstamente atra
ves da presenga das probabilidades de ocupagio também na de-
finigdc (2.2.25). 0 primeiro térmo da (2.2.24) pode; como e
usual, ser visto como um "termo de ganho!" (aumento de Eﬂ de
vido a transigoes que partem dé estados k #’1 ) a0 passo
que o segundo .teérmo & 0‘%%rmo de perda" (diminuigao de f&
devida a transicdes para estados h:#-e ).
Alternativamente, e 1ndependentemente da separagao ex
p11c1ta de efeitos unltarlos e nao unltarlos, as equagoes
(2.2.16) e (2.2.17), com VD)S 0 , sdc na realidade equa-

gées do tipo de equacbes cinéticas acopladas para as densida

des reduzidas ﬁffﬂ e & FE) . Elas diferem de equagoes
cinéticas fenomenolégicés usuais pela presencga de efeitos de
memoria (integrais sobre thet ) e e por isso conveniente

chama-las equagbes preé-cineticas. Sao- precisamente ésses

efeitos que nac permitem, em geral, concluir pela irreversi-
bilidade da evolugao temporal das densidades reduzidas. A
forma dessas equacgdes, no entantd, sugere eventualmente uma
"propensao" a irreversibilidade nesse nivel. De fato, dentro
dos limites ae validade de aproxima§§o que ignorem tais efei
tos de memoria e possivel instalar comportamentos irreversi-
veis na evelucao temporal de ﬁ(‘(’)e é(t’) (34).

Talvez seja util, a esta altura, repensar brevemente a
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| ~ . -~ . .
discussao ‘anterior do modelo de Jaynes-Cummings. . .coerente

{secgio 2.1) nos térmos das équagSes (2.2.10) e (2.2.21).

primeiro lugar, a condigao‘inicial (2,1.2) impliéa_:ﬁffo);c
{a ausencia de correlagoes iniqﬁaié}_A'aproximagso . de cam
pO'médio ali calculada corrésponde a.suhstituirua_ . eguagao
(2 z.21) 1n1c1a1mente por .. P =0 . e‘usar i-equagao (2.2.20)
Juntamente com a sua correspondente para aﬁf&) 5. ignorando
as respectlvas 1ntegrals de_memqua,que cqnteq.os ) cfeitos
de correlagac sobre a evolugio temporal dos estados natu-
rais. 0 caleculo "perturbativo" dos efeitos de cqrrelagao sé
bre as probabilidades de ocupacao é ent;o equivalente a inte
gracao da {(2.2.21) utilizando as solugoes obtidas na aproxl—
mac¢ao de campo medio para thﬂ e “ltﬂ ‘'na integral de mg
morla. Nessas condlgoes ﬁ[ﬂ) E(fq pff‘ 'é essencial-
mente uma den51dide fatorada envolvendo o "doorway" (2.1.8)
e o propggador E%féwt') envolve evolﬁgaes temporais " na
aproximagao de campo médio. Vale a pena notar que, por _ser
formulado em termos de amplitudes, o ¢alculo descrito na sec
gao 2.1 evita a consideracao exglicita de efeitos de memo-
ria. . ' -

As equacoes pré?cinéticas S;O equégaes exatas que des
crevem de forma fechada a dinfmica efetiva dos subsistemas.
Além do intereésse que tem por exibir a estrutura geral.dessa
dinamica efetiva, e apesar de sua complexidade, elas de pres
tam a aproximac¢ces trabalhaveis. Um exemplo disso pode ser
encontrado nas refs. (4), onde umaraproximaggo simples das
equagaés précinétic#s e utilizada para estudar a forma de
linha resultante do acoplamento de um modo nuclear coletivo
{tratado comec um dos subsistemas) a outros modos do sistema
(que constituem ¢ segundo subsistema). Esses modos sao ai
descritos em térmos de um modelo esquematizado que nao envol
ve qualquer referéncia explicita a estrutura microscopica do
sistema nuclear. & possibilidade de tratar modelos desse ti

po é uma consequéncia direta da generalidade da definigao de
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i o~ o . L
subsistema no estabelecimento das equagoes pre-cineticas.

Nos capitulos seguintes discutiremos uma adaptagao déﬁ‘

ses metodos e idéias para tratar a dinamica efetiva da'&gnsi

dade de um corpo em um sistema de particulas identicas. Uma

modificagao importante sera distinguir no tratamento as cor

relagoes associadas a estatlstlca das partlculas, afim de

nio .compromete-las com as aproximagoes. que se faqam necessa—

rias para o tratamento da_dlnamlca.

_44_

3.1 - Subistemas de muitos fermions identicos. Densidade de
um corpo, dinamica e hierarquias(za)

Um."subsistema" O0bvic a ser considerado num sistema de
muitas ﬁarticulas idénticas é o subsistema de uma Earticula.
A identidade das part{culas dispensa que se especifique gual
pérticula,;todos os subsistemas de uma particula sendo neces
saria e rigorosamente equivalentes. Analogamente ao que foi
feito no capitule 1, o estado do subsistema de uma unica par
ticula de um sistema de A_particulas idénticas, cujo estado

é descrito pela fungaq de onda

4’“"417'21“‘!"}\') 41'1 = rAl¢> ) _ (3';1")

e descrito por uma densidade de um corpo ; escrito come

um trago parcial sobre a densidade completa associada ao es-

.tado de muitos corpos (3.1.1.):

' - : (3-* 2)

()(r. HY = Crlfl\[r'> = Sdrz. [J*' <n "v ‘M4>><d>|r PR W
A i&entidade das panticulas implica que a densidade completa
seja simetrica por uma pevmutagaé dos fétulos daé particulas,
o que garante que o trago (3.12) seja invariante por uma tal
permutacaoc. 0 programa a2 ser desenvolvido nésse contexto con
siste ent3o em obter uma equaqao pre cinetica ‘para’ a- densida
de” (3 1.2). Vamos fazer isso para o caso, tecnlcamente um
po@co mais simples; de fermions idénticos, isto e, para o ca
S0 em que o estado (3)1.1) & completamente aﬁtissimétricé

» : , ~ » . ~
nos rotulos das particulas. Esses rotulos serac sempre escri

tos, por simplicidade, como Y entendendo que os graus

de liberdade internos das particulas (spin, . -eventnalmente
isospin ou outros grﬁus de liberdade internos) estao inclui-
dos (implicitamente) nesse simbolo. Isto é, por extenso, de
ve-se ler {F?,si'ti’.“ ) ne lugar de . .

A fprma mais conveniente de tratar sistemas de particg
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-~ - - ” N r F4 ’ A : . .
las identicas e atraves das tecnicas chamadas de . segunda E possivel tambem verificar que

quantizagao, que sera suposta conhecida. Dessa forma, o esta

do [¢> & um vetor pertencente ao setor de A particulas ) 'ud(l“); < l*‘.k)a:‘! >

do espago de Fock e a densidade de um corpo (3.1.2) pode ser ] ‘

escrita simplesmente, em termos dos operadores de campo de bnde ‘ > (o f'vécuo") é Eet normalizado., <! >.= 1 , & suQ
criagaoc q.)+[k) e de aniquilagaoc L{’U‘) sob a forma do va posto unico do espago de Fock com a propriéﬂadé de ser ar;li‘
lor esperado : ' quilado por todos os A& (OL?., equivalentémente; ﬁof todos - -

) - . os q"LIf) }:
Cr\rlr'> = <4 {HU) dr) > (3.1.3) I > = $r)
. 0"0! = y) >':O

‘ - .
No caso de fermions, esses operadores satisfazem as regras

- . A ) . .
-de anticomutagao A densidade de um corpo P pode também ser representada na -

base dos -.{fud Cr) & : .

. ok = Prdie) + dd) = 5l i '
%‘“”»‘F“\’lr + v ) + t4(r) <ﬂ4|FI“p>5 @‘F - SM{M"@”"”(’””"*P“')
) +

Ho ke § = 54T Wit =o. (5,4.4) | o F
fwo, ' = {dlage, 4> = Tr % PG
(No caso de bosons basta substituir os anticomutadores por onde, em analogia com.a eq. (2'2.-3)’. F= !‘b><¢'

. £ claro tambem que
comutadores). Os operadores de campo podem ser expandidos

num conjunto ortonormal completo .i-‘ud(r)(r de estados de

uma particula - : _ _ . Pa((b = ('uF,lJ‘J i'Md> = <¢la:q’3]4;> = ()F_ux (-3.1.?).

' qﬁ'(k): Z "M.:{-\')ai ) (31.§] isto e, ()\ & hermitéano. Por outro lado,
‘ &
sendo imediato verificar, da ortondrmalidade dos .’ud[r) e ' _ T;Lf_,\ - g {)d'd - <Cb‘§ al’ad &> = A . f3‘f.Q)
das regras de (anti)—comutag?jo dos. operadores de campo, que ‘ o .
os operadores a:" , coeficientes da expansao (3.1.5), sa dado gque a; g GL'; ﬁd_ = % qaL“,_ é o operador numero
tisfazem * de parti‘culas (no espaco de Fock}, e que ld’> pertende ao
{6&. a.(, E_ = 'E setor de A par't:i'.culas desse espago. 0s operadores ”Y\L‘ corres
L f o(.F, pondem ao numero de pirticulas no estado de parti'cula inde-
{ﬁd ’QP% :{ajla*[}} = D (3. L6) pendente W, Lr} . Devido as regrés de anticomutacao (3.1.6),

) N ~
no caso de fermions, esses operadores hermiteanos sao idempo

nNZ A .- ~ ~
tentes %u(: "Kd isto e, eles sac operadores de projegao or
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togonais.
As propriedades (3.1.8) e {(3.1.9) (hermiticidade e
trago finite) garantem, atraves do heorema de Hilbert-
A .
Schmidt(is], que: a) p pode ser diagonalizado, isto e,

existem estados de partiéula .independente'u>(?) normaliza-

velis e satisfazendo a equéqgo de.autovaloreé
de' S lF > WL p un (3.1.10)
F » ~ _ L
oun, na representacgaoc dos {1g*{v) &,

' ' ' ) (3.1 44)
% Pap op T B

com

Uy (r) = % uﬂfud(rj

e que b) os autovalores PX formam um conjunto discreto,
possivelmente infiniteo, sendo neste caso o unico ponto ~de
acumalagio possivel P)::o . Além disso, definindo (cf.

equagao {(3.1.5))
Jdv?' 'u_:(r) d¢Yr) , (3. 1.42)
e notando que

p, = < lat a 14> - ('3.‘1.13_)

é a norma do vetor Cl)fdi> (no setor de A-1 particulas de
espago de Fock), segue que os autovalores PX. sao positi-

ves ou nulos:

frzo. R ERATY
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A densidade de um corpo pode entac ser escrita como

<rifir> - z ULr) P, % () (3.1.45) .

e, pela conservagEo do traco,

Tn.’[} = %p% = A . (3.44)

Existe entio um paralelismeo 65vio éntre as equagoes {3.1.
10) ou (3.1.11) e (3.1.15), por um lado, e as equacoes {1.2.
B):e (1.2.9) do capitulo 1, por outro. As autofungSes'Ql>[r)
sao portanto, enquanto répresentativas de estados de uma par

[ . . - iy e =
ticula, os estados naturais associados a densidade de.um cor

A . - .
po F' . Tais estados naturais sao usualmente chamades,. por

isso, de orbitais naturais dc sistema de muitos fermions. Os

autovalores ‘f& . s3o as probabilidades de ocupacao . desses

orbitais naturais no estado de A cCorpos, Itb>
. ~ - : . A
A dinamica da densidade de um corpo P pode ser ana-

lisasa tomando o trago da equaqao de Liouville-von Neumann
P d
A,T7Lcl a [: - A.fi{dp - aﬁ'a [_H Fj]

(2.2.4) com o operador e usando a (3.1.7):

= T [aka, RF - <¢l[a’faa,,ﬁ]id>>

(3.1.13)

onde o lado direiteo foi reescrito usando a propriedade cicli

ca do trago. fssa equagao nio e, em geral, uma equagio fecha

A .
da para p . De fato, no caso de uma Hamiltoniana que conte

nha, alem de operadores de um corpo. (e¢.g. energia cinetica

das particulas) uma intera@éo de dois corpos, isto e
<ltipyata, + L2 cupity otataa (3.1.4¥

2{3 [5>===(5-4a<(5 P‘TI&S?x@sv( )

¥I
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onde <’0((5|\(}"lrs> denota um elemento de matriz antissimetri
zado de dois corpos, o comutador, cuje valor esperado apare-
ce do lado direito da (3.1.17), envolvera tambem operadores
de dois corpos, isto é, essa equagao envolveré, além da den-

sidade de um corpo, quantidades do tipo
(cbla’i'a'f'ad. 1>

que est3o associadas a uma densidade de dois corpos, a qual

depende de correlagbes entre.pares de particulas nao conti-
das, de forma imediata, em ﬁ . Uma tentativa de obter
uma equagac para a densidade de dois corpos, tomando o tra-
¢o da (2.24) com operadores do tipe atataa conduz, do la
do direito, a valores esperados em ldf> de operadores de
tres corpos, exprimiveis em termos de uma densidade de tres
corpos, e assim por diante. 0 que se ohtem ao longo dessa 1li’
nha de procedimento, portanto, & uma hierarquia de equagoes
acopladas, conhecida como hierarquia BBGKYR (Begoliubov,Born,
Green, Kirkwood, Yven , Rodriguez). Um caminho muitas vezes
seguido no tratamento dessa hierarquia no sentido de obter
equacoes cinéticas fechadas para a densidade de um corpo en
volve o estudo de hipéteses ou condigoes que pefmitem, de-al
guma forma, truncé—la(zo). Alternativamente, é usando um mé
todo de projquO anélogo ac do capitulo anterior, e possivel
chegar a uma equaggo préwcinética formal em que as contribui
gbes dos varios niveis da hierarquia sao condensados numa in
tegral de memoria.

3.2 - Truncamento por fatorizagao: a aproximacao de Hartree-
Fock-Dirac (Hartree-Fock dependente do tempo).

Um estado puro de um sistema de muitos fermions inde-

pendentes é descrito por um determinante de Slater (normali-

bt a) :\I_%Dat Pl wgsd A

zado)
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que corresponde, no espago de Fock, ao estado {tambem norma

lizado)

A ' -
\¢>=ff1af‘.|> o (3.2.4)

.

Note que, devido as regras de anticomutagao dos. afk (e a
propriedade antissimétrica do determinante em relagao a tro

ca de linhas ou colunas) uma alteragao da ordem. dos 6U+_ no
produto em (3.2.1) (bem como uma alterac¢io da ordem das e lir
nhas do determinante de_Slater) pode levar a uma alteracgao

da fase do estado d’ .. .

Na representa§ao deflulda por uma base ortonormal que

inclua os orbitais M. (r) entre os: seus elementos é imedia

to verlflcar que

()a(rg <d’ta+ ﬁdtd’) S F’(K}_td?r A2.2.2)

onde a fungao %{(d) ¢ definida como sendo 1 nos casos em
que o( ¢ um dos estados incluidos em (3.2.1) e 0 em caso

contrario. Os estados Uy(r} =saoc portante os orbitais nétg
rais da densidade de um corpo determinaﬁtal,'e esta tem auto’

.
valores 1 e 0 apenas. Por isso e clarc que

% leplor s Py

ou seja, como essa relacao e invariante por uma transforma-

¢ao unitaria qualquer da base ortonormal

Nz A

() = (J f3.2.3)
isto é, uma densidade de um corpo determinantal & um opera-
dor de projegac. Combinande a (3.2.2) com a (3.1.15) resul-
ta, para a representacao de ? no espago de configuracgoes

A A ¥ 2:
<rl{;]r: > = Z Md-{t).lud.“-‘)’ (2. ,Li)

- |
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Além de todas essas (bem conhecidas) propriedades dos
determinantes de Slater e das densidades de um corpo associa
das a eles, e facil ainda verificar diretamente, a partir de

(3.2.1), qﬁe a densidade de dois corpos pode ser escrita (pﬂ

+ : .
ra operadores a , a relativos a uma base ortonormal gualguer)

<ct>]a+a?3 Aelol > = ()‘M ()SP Ps. Pm (3.2. s)

isto &, ela pode ser expressa completamente em térmos da den
sidade de um corpo. Note que ela nao & simplesmente um produ

to de densidades de um corpo, mas uma combinagao de produtos

com uma estrutura determinantal. De fato

Dit Pra Cop ', (5.2._&)
Pox C3p)

E possivel verificar {por indugao) que, no caso de um estado

Péat Pse~ Pas P’a{s =

determinantal ¢ > a densidade de n corpos se reduz a um de
terminante de ordem n {0 qual generaliza a 3.2.6) de densida

des de um corpo. As estruturas determinantais‘do tipo da gque

aparece em (3.2.6) refletem o fato de gue os fermions iﬁdependentes es

tao sujeitos sempre o de fato as correlacbes de Pauli, ligadas a antisi-
metria completa da funcgac de onda 4’0‘1 " rA)

As expansdes (3.2.5) e (3.2.6) (ou suas generalizacoes
para n-corpos) sao usualmente referidas como a "fatorizacao
de Hartree-Fock" da densidade de dois corpos (de n corpos).
Como visto, ela a rigor nio é uma fatorizacao no sentido es-
trito, mas uma "fatorizagEO antissimetrizada" gque tem em con’
ta as correlacoes de Pauli.

Com base na relagio (3.2.5) Dirac proﬁas, em ‘1930(21),
um truncamento particulamente simples e imediato da hierar-
quia BBGKY, e que consiste simplesmente em usar essa relagao

para exprimir a densidade de dois corpos que aparece do lado
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direito da eguacao (3.1.17) em termos da densidade de um cor
po. Embora ela seja exata para um estado determinantal, essa
fatorizagao envolve uma vestrigio a dinamica, no sentido de
’ . - s -.
que, ao contrario do que ocorre na dinamica exata, a densida
de de um corpo permanece uma densidade determinantal (isto e,

satisfazendo a relagao {3.2.3)) para todos os tempos. Em ou

tras palavras, ao contrario do que ocorre com a dinamica exa

ta, a dinamica truncada conserva a relacgao (3.2.3). Isso po

de ser verificado calculando explicitamente o lado direito

‘da (3.1.17), usando a {3.2.5) e a hamiltoniana (3 1.18). 0

que se ohtem e

. " ) :
_:o_(_E [{L [P] P] (3.2.3)
. d€

onde a Hamiltoniana deJHartreefFock a_ [{)] s que é um
operador de um.cbreo dade como um funcional da densidade de

um corpo, tem a forma
3 <ok
&Hf(:] 2 t"'a ta, :z;a BT Iys Y &P ta (3., 8)

Embora dependente da densidade de um corpo {e portanto do
N .

tempo)V&"Fé hermitean¢, o que caracteriza a evolugao tempo-

ral (3.2.7) como uma evolugao temporal unitaria da densidade

de um corpe. Isso garante a coﬁservaggo dos seus autovalores
{1 ou 0) e portanto também da relagaé determinantal (3.2.3).
A equacgao nao linear (3.2.7), com.a hamiltoniana (3.2.8), de
finem a chamada aproximacao de-Hartree—fock-Dirac, também
chamada aproximagﬁo de Hartree-Fock dependente do tempo. A
aproxlmaqao de Hartree—Fock estatica usual resulta da (3.2.7}

quando ﬁ O

L4073, 7320, (3.2.9)

B oatil comparar a aproximagao de Hartree-Fock-Dirac
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com a evoluqﬁo temporal mais geral que se pode esperar da
expressao (3.1.15), Neste caso, tanto as orbitais naturais
¢l$(r) como as probabilidades de ocupagao F& poderdo de

pender do tempo. Entic

‘ i, > W I4'N|
-Li—g = Z} \:‘*—Z_E‘\. ‘(’;c“)l + tu>>‘°>"ﬁ-’\

. 1 .
& U > L;l% <u>1]. {3.2.1'0)

Da ortogonalidade dos orbitais em todos os tempos {pois cles

~ A .
sao autovetores do operador de Hilbert-Schmidt f3 PED ; resul
ta que a sua evolu§50 temporal P implementada por uma trans-
formagao unitaria: Chamando 1{&&) o'gerador'hermiteaﬁo'deg

sa transformagio, a (3.2.10) pode ser reescrita como

. dp Dy 4 Wy Ab cu o (3.2, 11
Lﬁz[&e&),p]+‘i;l>>;_€ (0] )

(cf. egs. (2.2.1) e (2.2.2)). Note que o primeiroKtermO ._ié
direita da (3.2.10) & anélogo ao da (3.2;7), embora nac seja
possivel identificar em geral o gerador ﬁ;ﬁt) com a hamilto
niana de Hartree-Fock (3.2.8) (isﬁé &, nio ¢ possivel garan-
tir, em geral, que ﬁff) ténha a forma particular - dada
por essa equagao}. 0 segundo termo do lado direito da (3.2.10),
por ouro lado, esta ligado a evolugao temporal das probabili
dades de ocupagao P) dos orbitais naturais. Como estas sao
os autovalores de ﬁ ’ ésse termo representa efeitos Eég

upitérios na evolugéo temporal de ﬁ . Como vai ser mostra
do adiante, de forma semelhante ao que foi visto no capitulo

2, esses efeitos estao ligados a evolugao temporal de corre-

lacoes dinamicas entre as particulas,produzidas pelo térmo
~
de dois corpos da hamiltoniana H  (eq. (3.1.18)).
Essas consideracgtes mostram ainda que a aproxima§50 de

Hartree-Fock-Dirac pode ser vista como uma aproximagaoc de

R

campo medio, no sentido da secgac 1.5, para a evolugao tempo

‘ral de uma densidade inicial determinantal. Os eéfeitos adi-

cionais presentes na equagﬁo (3.2.10), seja na forma do can-—

A . . ~
po medio efetivo 41F&) , seja pela presenga de efeitos nao

unitarios, estgozligadosla efeitos de correlagoes dinamicas
de muitos corpos. As correlagoes de Pauli estao Sempre. in-
cluidas exatamente,.seja através da anfissimetrizagﬁo da fun
¢ao de onda, seja através das regras de anticomutagac - dos
operadores de campo, em termos da 1inguééém de segundé quan
tizagao. ‘ -
Como.observaggo final, cébé'nbtar que a fétorizagao de
Hartree-Fock, eq. (3.2.5), pode ser ﬁtilizada'indégendente—
mente da candigao determinantal (3.2.3}. Um caso notavel 'emﬂ
que isso & feito é nachamada aproximaggo.de Hartree-Fock. :é
temperatura finita(zz). Nesse caso, a eduagﬁo estatica (3.2.
9) & resolvida adotando para -as probabilidades de ocupagﬁo-

os fatores de Fermi

. Fa =1 .
Py = (_"+_"1T}f) o (3,_'?'12)_

onde as energias de particula independénte é}_ sH0 autova-
lores da hamiltoniana de Hartree-Fock (3.2.8). Como essa ha

miltoniana depende da densidade, e atraves dela dos fatores

(3.2.12), a solucao envolve um problema de autoconsisténcia

mais ceomplexo que o da aproximagao de Hartree-Fock determi-
nantal. Esse problema, exeto no caso de modelos muito sim-

ples, e tratado atraves de tecnicas numericas .




- 55 -

4.1 - Projecao da densidade de muitos corpos. Equacao pré'
cinéticalZa)

Esta seccao trata da questao de obter, atraves de um
procedimento anélogo a0 usado na Secqgo 2.2, uma equaqao di

- . 2 .
namica fechada para a densidade de um corpo p de um siste

ma de muitos fermions identicos. 0 resultade, como no caso
- -~ . - -~ - s - .

da discussao anterior, sera uma equagac precinética, fecha

da, para essa densidade. Ela incorpora, em particular, os

efeitos de correlagSesIdinamicas no seu dupio aspecto de con
tribuir tanto para o campo médio efetivo a}é) como para
°os asPecfos especificémente nao qnitérios da dinamica efeti-
va, éA.. (v; equaqéO_(3.2.11)).jEmbora isso.néo seja, a
rigbn, necessario , & pdssivel atraves do uso dos orbitais
naturais como uma repfesentagao dependente do tempo, separaf
explicitamente as duas classes de efeitos. De fateo, represen
tando.a equaqao (3.2;11) ﬁa base de orbitais naturais no tem

po t, resulta
TN %’é Uy = —E,};t)(g”[ﬂ-p)({:)) + ,:16}({-)‘5,\/“. (4.4.1)

Essa equacao identifica os' aspectos unitarios [Ja%#ffj) e
-~ - M -~

nao unitarios ( P}PE)) da dinamica efetiva respectivamen

te com os térmos nao diagonais.(}fya) e diagonais’ (%:ya}

A - .
de d na representagac dos orbitais naturais. Comparan-

do a equagao (4.1.1.) com a (3.1.17) segue entio qire
&}}ﬂ(b-?}) < 44>;[a;ma,t~e), Hllg> =

= T [aha,, 1] Py, ¥4 (40.2)

L N GCTCNIRE S

= Tn [afa, W] B (4.1.3)
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Aqui os GL; (%) s 5\}, (£) s3o operadores de  criacao
e de aniquilacao definidos como na equagao (3.1.5), em ter-
mos da base de orbitais naturais. A dependencia de t prgl
vem da dependencia temporal dessa particular base, que satis’
faz as equagdes (3.1.10) ou (3.1.11}, com ﬁffﬁ oﬁtida a
partir do estado de muitos corpos dependente do tempo ld‘»‘[‘(?)>
Essas equagdes, mais uma vez, exibem explicitamente o
carater nao fechado da equacao {4.1.1.), pois os ingredieﬂ'
tes din&m;cas essenciais s3o dados através delas, em térmos
da densidade completa ﬁﬁt) - Em particular, para uma ha-
miltoniana ﬁ com. forgas de-dois corpos, como_é a (3.1.18 ,
os comutadores contem também_térmos de dois corpos, cujos
tragos se exprimem em termos de densidades de ‘dois corpos.
Isso representa, & clgro, o primeiro degrau da hierarquia de
BBGKYR. -
Para evitar os acoplamentos'recorfgntes dessa . hierar
quia, e em analogia as equacoes (2.2.5) e (2.2.6), vamos'. pro

curar uma decomposigﬁo da densidade completa &(f) da forma -
. . A a ' -
C): F &)+ F/e) NCRANS

A ' .
em que F}‘t) s que & uma densidade hermiteana de muitos
corpos, descreve completamente os aspectos de um corpo da -
densidade completa, sem conter, porém, qualquer informacao
relativa as correlagoes dinamicas (as correlagoes de Pauli s

no entanto, devem ser levadas em conta). As correlagoes dina

micas, portanto, serac descritas atravées do termo adicional

By

No sentido de orientar a implementagao da decomposicgao
(4.1.4) & Gtil voltar, por um momento, a densidade de dois
corpos. Ela pode ser escrita em geral como (ef.eq. (3.2.5))

<k,

a5a31¢>: P&’d?ﬁ(&.— -P_E"“‘(J'd'(s + C (4.1-9)

ApLEy
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onde, por exemplo, -_Pﬂ-a{ = <fi’ia-‘,;( 0‘3. ld> . No caso em  que .
id?> ¢ um determinante de Slater (ausencia de correlagoes

dinamicas) o ﬁltimq térmo se anula. Em geral, éle esta liga

do a estrutura das correlagoes dinamicas presentes nesse es

tado. Dessa forma, a decomposiqao (4.1.4}) deve ser tal que

Tr alat, aga, R4 = [)30‘-{)5[5_()59‘%‘[3 (4.1.¢}

e
' + /1\:"[ - C
: + ) = .
Tradahagay PO = Copygy
A[ "
Em particular, F deve se anular guando Fl4) esta asso-

ciada a um determinante de Slater. De uma forma mais geral,
deve-se esperar que uma densidade de n corpes calculada a
partir de f}ﬁt) se exprima como uma determinante de déE
sidades de um corpo (¢f. eq. (3.2.6)). A densidade de n cor
pos calculada a partir de ﬁft) diferira ent3o dessa atra-
vés de térmos de correlacido analogos ao ultimo termo da (4.1.
5), provenientes de %:‘ft)

A forma geral de uma densidade de muitos fermions com

~
as propriedades exigidas para 1:oft) & conhecida (22).°

Ela se exprime convenientemente no espacgo de Fock, e tem a
forma geral da exponencial de um operador hermiteanc de um
corpoe:

Ti>

e £ 2 wma;ap

]mMPZW“’PdP ! F'

.y
de modo que Tﬂ-— Fa:1 =Ta F . A matriz wdF' e deter-

minada pelas condigoes

“Th a'i'q,a_ F, :PB’S - TIr a’%agp . (4.1.8)

(414)
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Para esclarecer o sentido das equacoes (4.1.7) e (4.1.

8) e talvez util Yembrar alguns aspectos teécnicos do- calculo

‘de tragos, no espaco de Fock, de expressdes envolvendo obje-

(23)

tos do tipo da equagao {4.1.7) . Em primeiro lugar, € con
veniente adotar, na (4.1.7), a representagao de particula.ig'
dependente que diagonaliza a matriz 'WLA(,, Chamando LN
os autovalores dessa matriz, e 'aﬁ; ). _a), : os.dpehado—
res qe criaqao e aniquilagao de fermions nessa representacao,

.a (4.1.7) fica

A Zw a“'a
b= 2t

w’;} —w? , (4a.1.9)
T exp 2; W, ¥ Ay

0s operadores iy = @34, sio entio operadores de  proje-

¢ao que comutam entre si. Isso permite reescrever o numera

dor da (4.1.9) como

. : + ™ ’
. WA A
1T .75 1 (™ 1)at o+
+ — Il e T -TT [‘e - VR ¢1>+ .
ap 2w ata, = = N
P>)~>~>- N . ~
A N A

Na ultima passagem f01 usado o fato de gue W, =W, para
N> 1 ) alem de Wt =1 para L{: 0 - . Por'outro la

de, 4 = aia}+.ﬂ>a+) de modo que,.finaimente-

: ' W L
e wa%op*;a) = ];T (e : &+}ﬁ>~+ Q)Ut})_@t.{.!n)

sl

Para obter, agora, F% é preciso dividir eéssa expressao pPe
lo seu trago. Esse trago consiste na soma de todos os elemen
tos de matriz diagonais numa base no espago de Fock. A base
convenlente ¢ a dos autoestados dos TL) , rotulados pelos
respectives autovalores (numeros de ocupaggo dos estados
M )}, que sac 0 ou 1 (fermions) para cada um dos estados
N . Dessa forma o trago é obtido somando as contribuigaes
correspondentes a todas as combinagaes poss{veis de nlmeros

de ocupagao. Isso da
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'Tré.'ri(em’“ ata, raat ) =

. A
o que dé, para FB s

; e m : i +
s [ e et ]
RN SLCO

Y [‘pkaﬁ;a'} + (1-_?,)_‘_74)&.&'] C(4u)

com a definicao

W

P%.z e . _ _  ) (4'ﬂf12)~

é;u}4-1

A notagao, utlllzadaxuw equagaes (4. l ll) e (4.1. 12) c01n01de
com a utlllzada ate aqui para indicar orbitais naturals de ?-
e as respectivas probabilidades de ocupagao. Essa identifica
cao € na realidade o conteudo da condicgao (4.1.7). No caso
em que os.autoVetores.dg_ W“df& pcrrespondem_aos .orbitais
naturais, de fato . . ' 7

Tn, ata F

P))" L A% Yo . (4. 1..43)

Calculando explicitamente esse trago resulta

. _ +g _ 7.
T pase, T Ipais s (s

— N + -
T a}ab_

s | (4.1, 14)

onde foi usado o fato, 'decorrente: das regras de anticomuta-

¢ao para os a,, de que a+>ﬁ.>0~>ﬁ'{; =0 . A éondigao

(4.1.7) corresponde portanto a‘seguinte prescrigao para a’
Fay

construgao de F, : essa densidade tem a forma (4.1.11) ,
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onde os P% sao as probabilidades de ocupagasc dos orbi
tais naturais, e os ﬁﬁ;. a‘k: sao os operadores de CfiE 

cao e aniquilagaoc de fermions associados a base de orbitais’
~

naturais. Como foi exigido, a densidade Fs fica comple~

tamente determinada unicamente a partir da densidade’ dé um

. A . :
corpo  p . Propriedades do tipo da equagao (4.1.6) por

outro lado, podem também ser fécilmeﬁte,verificadas para den

sidades de’ muitos corpos escritas em térmos de orbitais natu

‘rais. Assim, por exemplo,

P

Th _0‘+ a¥aa F, = {J};f}&: '_F;}. ()r}. {}\g{:f.)

e
‘ A e
Th atat = ~-fbu 7 [) ():#f')
R a a)\ }1 - ?}F}l ?)% }a
Por fim, vale a pena apontar a proprledade que deterl
na-a’ conveniéncia de escrever t} cOomo um operador no es_

pago de Fock Como estamos supondo que a densidade . completa

P[t)‘ descreve o estado de um-51stema-de A particuLas

To BB - <hiINId> < A

e também

To R2F = <HINZI4> = A®

~
pois K fci>>: A|d)> Essa propriedade se traduz,  .como - &
usual, na dispersio nula do operador. nimero §:

A7 [t

dN>, N

Repetindo o célculp com Fg . O que se obtam o
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tiva para a densidade de um .corpo:em analogia ao capitulol2;
) AA Z A é necessirio ainda mostrar a existéncia de um operador de
TFL N +D = 'P}_ = - ) : ~

projecac § () tal que

, a o | PORW@ = &y C (any

=z s = | Ry 0 0 (44a7)
x B N P Py - - - dt , ' .
. T (p-p2) 4 3 - - |
P (?) P} ) +. % F)‘Pﬂ 7 {(¢f. equagoes {2.2.8) e (2.2.11)., Um tal operadpr pet_*:ﬁitir:i.a
- . A ) ] também escrever P‘ {t} como
—E;?>~U?>)+A | | .
. . Fay B R ~
A dispersio do operador nimero & entao agora F‘{-{) ( a(‘t)) P("E’) = a“:) F{“H (qfi. i‘ﬂ.)-

. AV . ”~ -
A existencia desse operador pode ser demonstrada cons-

0% - <Ry, = Z P (A=) (4.1.48)
FD Fo >

truindo-o explicitamente, o que envolve um trabalho algébri-

que e em geral diferente de zero. De fato, o lado direito da R ) co intrincade, extenso e nao ter*r'lve]_mente 11um1nante nos
(4.1.15) se anula somente gquando os P) sao 1 ou 0, ou se " seus detalhes. 0 esquema geral da construgao éo SEnglnte(za)
ja, no caso em que id>> ¢ um determinante de Slater. A come ponto Ade partida e_ facil pr‘oduzir' um operador que, agin
exigéncia de descrever corretamente as correlagoes de Pauli } do sobre F ,» produza N fatores da p‘r'odutér'ia que aparece
(embutidas nas relagces do tipo (4.1.6)) e apenas as proprie em ﬁo s eq. (4.1. 11) Esse operador ¢
qades da densidade de um corpo so6 pode ser .atendida, no ca - ' ?\‘ i _[ { ata (] )ﬂ a_“'-} 4 T 1t
so geral de um estado nao determinantal, por uma densidade = Lo 7 + ?f‘ ! {a}fx Jl(é)ﬁ&')'l‘
que contenha uma flutuagio nao nula no numero de papticulas. : he 1 .

. 0 resultado dessa discussio e portanto a possibilidade ' + a}a-‘; T}L (a}a'; * ! 9]
de implementar uma decomposigao do tipo (4.1.4), anéloga a U
(2.2.6). Explicitamente —(Ll 1 H {P}‘y&a\ + (4= f)ﬂ)“ at STJL( ) (q f?..n)

\ o
E iy T (pata vli-p)aaf ] « FIH (4,046
A

onde o ponto (.) representa o operador do espago de Fock sé

N bre o qual age ﬁ(N)‘ ". De Ffato, e imediato verificar que
fay i

-_— = — [

Como in Flt) =1 - Ta =, ) segue ainda que Ta Flit) = O, Ay

('\U]
Para levar adiante o fechamento da equacao de movimento efe- P \\ iP 0.+Gk +(|—F/u)a 0’\+3
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A

Al
Isso sugere que - - P seja simplesmente o limite da (4.1.20)
para N-» o2 . No entanto, o operador assim obtido nao sa

tisfaz a equagdo {4.1.18). 0 que ¢ possivel mostrar que
~
a0 . ~

dbh & - _P, dF

at - dt

A

F-0-

{? r.\+a +(l-—,f})a);a'§ Sox _

o

>

O

onde P4 é tal que

=22 17
M UM v

g <>

[c*‘c Tr (¢4, +) +ct L}‘Tu(c];cv-)]
(L{.li%‘)

Esse problema pode ser superado, no entanto, definindo P

como. (o limite N—=oe de)

% = 130 * I”\,._ _ (4.1.22] -

que, como pode ser verificado com um trabalho algébrico.aprg
ciével, tem todas as propriedades desejadas. A,expressso rg
sultante de (4.1.22), usando (4.1.20) e (4.1.21), pode tam

bém ser algébricamente simplificada dando finalmente

a A
P. = [L Z a S Pf‘ }Tn(-h-zuagc\ Pﬂ)/t\’ ln.(ak*ab“ }&Fb.
1= PUopl- Pl
(40.23)
Embora a verificagao da propriedade (4.1.18) para esse ope-

rader exija um célc%%o extenso, e facil verificar a (4.1.17}).

A hermiticidade de ? é explicita, e a propriedade idempo-
a1 3 . .
tente P = P tambem pede.ser verificada com relativa

simplicidade.

Convém enfatizar que 03 ingredientes envolvidos na
{4.1.23) sac os orbitais naturais e as probabilidades de ocg .
péggo quantidades em geral dependentes do tempo. E a deriva
gao dessa dependencia temporal que -da Drlgem a0 operador

i s eq. {4.1.21).
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" Dada a existencia de Plt) & possivel agora proje
tar a equagao de L10uv1lle -von Neumann(2.2.4) usando O opera

dor @.(-l:) 1 - Pl_-t) Issoda

Ty

) AR AT ELe) AL e i)

dt

B
M
ol T '
It
p-.

9—19—

ou seja

[aL ac )L]F({:) 9({)’1‘. By (ar24)
aE | ]

Essa equagao pode ser resolvida formalmente como.no caso do

cabitulo 2, usando o propagador (2,2.L4) para obter novamen

+te

~ A- - ‘-t Py RU_ AaA _ _- 
B - Gl o) Fllo) -2 S,u-; GUHAIARYLF, WY (4.4.28)

(cf. equacao (2.2.15)!). Da mesma forma que. antes, as corre-
1agoes dinamicas aparecem expressas en termos de uma de uma
integral sohre © passado de F'&k], a menos do termo prove%

niente das correlacgoes iniciais’ E'(o) (que & obviamente

”"irredut{vel ao passado") Usando a eqg. (4.1.25)} na equaqao

de mov1mento (3.1.17) se obtém entao a equagao pre—c1ne—

tical2a)
. P
o 4
L‘f)‘}‘ = Tn. P“)L"FD{-&) T
At A A aL
+ Tn a}t'Q)LG-('{:,D)P (o)
t AN - ~ A -
T at 'R G B ) b B Y
— Ta s, dt' Lttt o) L KU (4 1,2¢)
) ”
Pelo fato de que - Fﬁ@t) s5e exprime completamente em téE
mos da densidade de um corpo, essa € uma equagao fechada pa
ra essa densidade, a menos das correlagaeé ligadas as condi
goes iniciais. Comparando-a com a eq. (4.1.1.}) . & ime—

diato identificar os geradores dos aspectos unitarios e nao
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unitarios (variagac temporal das probabilidades de ocupagio)

da dinamica efetiva de um corpo como sendo

L winw -] - i;ﬂl{w , MEp (4

> A

. _ AR A,
P, L) %%; s —~iTnava, LG, F (o]

‘+_

_Tmac;ahsﬁw ér(e,t')ag(t‘)ﬁﬁ&') |
0 (4.1.2€)

0 primeiro térmo do lado direito da eq. {4.1.26) nao .apare-
ce nesta ﬁltima expressdo porque éle se anula para }:Jq_

Isso pode ser visto usando a propriedade ceiclica do trago;

Traa, (AE@) - Tah [E ey ata,] =

A .
pois, dada a forma (4.1.11) de F;Gt) , o 1iltimo comuta-

tor se anula.

4.2 - Correlacoes e termos de colisio. Aproximacées sim-
ples.
Na realidade, o primeiro termo da (4.1.26) pode ser
N
calculado explicitamente usando a (4.1.11) para F; . 0

resultado &

(‘))

T av ¢

4, c(t):(ﬂup)éﬁ(b;f}) (4.2.1)

Fa

onde QLRF ¢ a hamiltoniana de Hertree-Fock, eq. {(3.2.
8), calculada com a densidade P\ = VA >f4 Isso mostra que
a equagao pre cinética se reduz a equagao de Hartree-Fock-
Dirac quando todos os efeitos ligados a F‘ft) sao ignora-

dos. Como mostram as eqs. (4.1.27) e (4.1.28), ésses efeitos
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de ccrrelagSo contribuem tanto para o campo médio efetivo co

mo para a dependencia temppfal das probabilidades de ocupa

cao. Neste ultimo caso, nao ha contribuicoes independentes
de F'(t). '
Deixando por umtmmenu)de lado o termo llgado a corre-
laqoes iniciais (que, em partlcular, se anula para um estado
inicial determlnantal), as coptrlbu1§0e§ de correlagao szo
exprimiveis em termos da densidade nao correlacionada

como _ o _
Troafa (4 (8 Gueaw[Bae)). (4.2.2)
: o ' '
Embora essa expressao nio seja, em geral, imediatamente cal-
”~
culavel devido a complexidade do - propagador 6;({rtf), nio e.
diffeil interpretar a sua estrutura, o gue serve também para.

. . . . Ing . } a Y »
sugerir aproximagoes trabalhaveis. Em primeiro lugar, a den-

sidadg
Q)i Fu) O 42.®)

representa as correlacoes dinamicas (fiitradaS'pelo projetor’

2 A 3
ﬁ(‘h‘): {—?('ﬂ)) presentes na derivada temporal da densida

de nao correlacionada. Essas correlacgoes siao produzidas Pe

la agao "perturbativa" do térmo-de dois corpos de fi-(eq. 3.

. o A~ -
1.18) sobre F;[t‘] . A expressio (4.2.3) pode, de fato,ser

explicitamente'calculada(za), mostrando que nao ha contribui
¢oes provenientes do termo de um corpo {energia cinética) de
Essas correlacoes dinamicas sao, em seguida; propaga-
das do tempo E' (no qual elas sio ‘produzidas) até o tempo t
por meio de E;({1t}) . Como se pode ver da forma desse pro-
pagador (eq. (2.2.14)), a propagag%o das correlacoes (4.2.3)
envolve a agao mﬁltigla de najajz, que pode gerar corre-

lagoes adicionais de ordem arbitrariamente elevada, impedin-
adaicronals e1

- ~ Ea)
do sempre (atraves da ag¢ao de (4 - ) que o sistema reverta a
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Fal
uma densidade nao correlacionada do tipo Fb . Finalmente,

o ultimo comutador com Al na (4.4.2) e o trago final definém:
as contfibuigaes das corrélagges assim produzidas para a di
namica efetiva de 6 . 0 fato de gue o trago envolve;apenas
o] oberador de um corpo aj;“)- , de Tato restringe forte
mente o nivel.de complexidade das corfelaqSes-que podem con
tribuir, no tempo t, para a (4.2.2}.

Essa analise mostra qué a complexidade gerada atraves
dos acoplamentos recorrentes da hierarquia BBGKYR se L encon-
tra agora encapsulada na complexidade do propagador é;[&,tfl
Aﬁroximagaes éalculéveié a expreésSO (4.2.2) estao portan-
to ligadas a aproximag¢ées para esse particular objeto, | que
’ podem corresponder, Ou:ngo,_a esquemas mais ou menos elabora
dos de €runcamento da hierarquia. Um ponto que vale a pena
Epfatizaré que a adogao de uma dada aproximacao para
6%(£(tq nao cempromete a estrutura geral da equagao preé-ci-
nética exata. As vantagens decorrentes do uso de'expressses
com a estrutura de expreséaes_exatas em tratamentos fenomeno
légicos podem ser ilustradas, por exemplo, pelo poder, nesse
tipo de analise, da chamada. "regra aurea" de Fermi, obtidﬁ
elementarmente em teoria de perturbagoes dependente do tempo
de primeira ordem. Apesar dissoc, essa expressao para probabi
lidades de transigao por unidade de tempo tem uma  estrutura
igual a de expressoes formais exatas {nas quais, porém, 05
estados e/ou interagdes envolvidas tém expressoes em gerél
nao.calculéveis]. Outro exemplo, mais préximo ao contexto da
presente discussio, sao as expressoes formais para observa-
veis associados a reagoes. nucleares obtidas a partir das
teécnicas . de projecao de Feshbach(zd).-

A equagac (4.1.206) se apresenta, portanto, como uma
extensao , formalmente exata, para a dinamica efetiva da densidade de
corpo, cujo primeiro termo reproduz a aproximacao mais simples de  um
campo medio dependente do tempo (Hartree-Fock-Dirac). Ao nivel desse tép

mo, as interagoes entre as particulas e tratada apenas através da intera
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¢ao de cada uma delas com o campo medio associado a propria

densidade de particulas. Os termos adicionais, por outro 1la
do, tém em conta as interagoes entre particulas ("colisces")
que dao origem a correlagaes dinamicas entre elasf Nésse sen

~ Py . o~ ~ -t
tido eles se ligam aos termos de colisao de equagoes cineti

~ - . s
cas do tipo da equacac de Boltzmann. Os termos associados: as
covvelagaes dinamicas .Sgo portanto termos de colisao quan-
ticos que devem ser acrescentados a aproximacao.de Hartree-

(5)

Fock-Dirac Sendo exatoé, cles sac em particular consis--
teﬁtes com as.propriédades de infersﬁo'temporal da dinamica
quéntica de muitos éorpos, eq. (2.2.4}. -
Uma aproximaggo particularmente simplés e transparente
a equaggo ﬁré-cinética (4.1.26) poderser obﬁida no. caso de
sistemas de muitos fermions fracamente colisionais, embora
posSi%elmeﬁte com efeitos fortes de campo médio. Os “1iqui;
dos de Fermi'", gstudados por Landau em 1956(25)_550 sistemas
deste tipo, e a matériérnuclear em condigoes normais se en

(26) . ~ .
A_). Essa aproximacao consiste .

quadra nele (v. e.g. ref.

Looay
em substituir o propagador (;J{1*J) por um propagador Jde
campo .médic na expressao (4.2.2)

. } 't. Q ) o .
Gibt) —» §48) = Taxp jat L) (4.2.4)
I *}

& .
onde Eft)- corresponde ao superoperador Lizt:]igj . Apli
cado a (4.2.3) @sse propagador de fato agira sobre as corre-
lagoes "perturbativas" criadas por A em t' sem possibilidade
de.reversao ao nivel nao correlacigﬁado {o que torna desne-
cessaria a inclusao do projetor @lft) na (4.2.3)), e tam
Eém sem a possibilidade de criacao de correlagdes mais com-
plexas. O efeito do propagader (4.2.4) é entao transformar

0os orbitais do tempo t' (envolvidos nas correlagoes) em orbi
tais naturais do tempo t. Um calculo algébrico longo mas di-

reto da entﬁo(zb’§)
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i Com}) L? B, - (4.2.8)

i_é. g, }ae[qsmrpagw\m D% pe),

.
onde o termo envolvendo FJ(Q) foi ignorado. Nessa ex-
pressaoc, os elementos de matriz antissimetriéados de dois
corpos siao calculados com os orbitais naturais corresponden-
tes ao tempo indicado sob a forma de indice ('ti-t') . As
probabilidades de occupagao F y 4 = i-—‘) 530 tambem
calculadas nos tempos indicados, e a notagao Pédbﬁ_ indica
um termo analogo aoc anterior onde p's saoc substituidos por
q's e vice versa. O ultimo. termo da (4.2.5), a menos dos efei-
tos de meméria ainda presentes, ja adquire uma forma anéloga
a do térmo de colisio de Uehling-Uhlembeck, parafenmuxm(27{
Em particular, a presenca dos chamados "fatores de Fermil
{p's e q's) indica a natureza nao linear desse térmo.
Finalmente, vale a pena notar que a eq.{4.2.5) e na

realidade uma equagao diferencial com memoria e nao, a rigor,

uma equacao integro-diferencial. De fato, a integral se anu-
la para t=-o e, para t;> o] , pode ser calculada con
a densidade ﬁ () jé obtida para os tempos anteriores 5
tj ('t. . Isso torna mais simples o tratamento da (4.2.5)

por métodos numéricos. Um exemplo de tal tratamento sera

apresentado no capitulo 5.
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5 - Aplicagoes: efeitos coligionais em sistemas de muitos
fermions.

Este ultimo capitulo descreve algumas aplicacgces dos
resultados gerais obtidos a alguns modelos de tratamento
mais simples-'ﬁsses.modélos vao desde um modelo unidimensio- .
nal, esquemético até um modelo mais. realistico para a mate- ..
ria infinita. De passagem, ¢ discutido o problema de intera-
¢does nucleares efetivas e sua relagio. com os efeitos de . .cor.
relagio. Além dessas aplicactes, uma discussdo, ao nivel_fp;
mal, da resposta linear de sistemas finitos. com a inclusaor
de efeitos colisionais pode ser encontrada nas referéncias
(2b) a (2d). Por outro lado,. a referencia (28) mostra como

rechter os resultados dos capitulps e 4a partif das expan

~ - . . . E .
. sac de campo medio para sistemas. de multos_corpos ‘baseados

(z9) -

em técnicas de integracao fun61onal . Isso, em particular,

permite relacionar as aproxlmagoes dlscutldas com a expansao

(30)

em "loops" » usada nos domlnlos;da teoria de campos.

5.1 - Colisdes num gas de Fermi em uma dimensao. Energia de
correlacac e relaxacao{8) -

0 sistema mais simpels em que e possivel resolver (nu-
mericamente} a eduaggo {(4.2.5) é um gés de Fermi nao ideal
translacionalmente invariante, a partir de um estado inicial
determinantal. Embora um tal estaﬂo 96553 ser construide de

forma a ser estavel na aproximacao de campo medio {estado es

tacionario de Hartree- Fock), os efeitos colisionais contidos

no segundo termo de lado dlrelto da (4.2.5) ‘dao Iugar a um
processo de evolugao tempéral associado ao estabelecimento
de correlagdes entre os Fermions. Isso leva a ocupagac . par

cial de estados acima do nivel de Fermi e ao concomitante es
vaziamento parcial de estados abaixo do nivel de Fermi, com

um aumento da energia calculada na aproximagao de campo mé
dio. Fsse aumento & todavia compensado por uma energia de

correlagio, garantindo , como seria de -esperar, a conservagao
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da energia total.

A simplificagao éssencial para o tratamento numérico
pnofém da’ invarian¢a translacional so sistema. Isso, de fa-
to, faz com que a densidade de um corpo Ly Iﬁ fxl7 seja uma
funcgao apenas da'quantidadde'trans1acion§1mente:ﬂumriaﬁ£'¥F¥
O0s orbitais naturais si3o portanto ondas planas sempre, o gue
torna'desnecessério o calculo laborioso de orbitais naﬁurais
dependentes do tempo. Essa mesma - simplificagio, que permite iden-
tificar "a priori" os orbitais naturais,. torna triviai tam?
bém a solugao do problema (nao linear) de Hartree-Fock esta—
tico. para sistemas desse t1p0(31) '

A hamiltoniana do modelo & ent50

H. 2 tlb}“k“k*i Z.(lqkz\uua ga‘ta:&&a_k (9 1.14)

kozwal © k"' T Ta 3
2y

em termos de uma base de ondas planas com condicoes periodi -
cas de cqntarno, L_IIZW-P L‘Q")L . Os e_lementf_)s de matriz de
dois corpos, sao antissimetrizados na (5.1.1). A interaéao
usada consiste de um potencial central gaussiano, ipdependeﬂ

te de spin,
iy =V i { kq
V‘\)‘{}c‘x )Y = o %P - — {¥%~-

para o qual os elementos de matriz antissimetrizados sdo expli

citamente

I 3 e k> = \V v, - (512)

L% gk gk, C

_(u S
s 5, e T

[}‘)*3 '\>q

onde os rotulos >\£ se referem aos estados de spin das pai
ticulas (implicitos na eq. (§.1.1.). Os parametros Ue e b
do potencial sao fixados de forma que, na aproximagao de cam

- . N .
po medio,.o momento de Fermi corresponda a densidade de satu
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- .
ragao da materia nuclear.
Com as simplificagoes decorrente da invarianga transia’

cional, a eq. (4 2. 5] se reduz entac a

oo 2 [ e Rl .
k bk, |£3 )

SOTESRA S | (5t3)

onde, dentro da aproximagao utilizada, a evolucao temporal
dos orbitais € dada pela'equaégo de campo medio { note que

o .
ﬂ,ft) é diggonal- ha representaqao de momentos)

."__'“ -PL(JC)II@  (si14)

com

Loy - R, 2 <k yi®lkly7zpH),  (s.1.9)
-k Pl ks . !
Dessa Forma, a'integpag;o temporal na (5.1.3) envolve alem

das probabilidades de ocupagao dependentes.do tempo, fatores
de fase envolvendo as energias de part{cula independente
(5.1.5), as quais por sua vez dependem também das probabili—
dades de ocupagio. o . .
Com esses ingredientes e p0531ve1 obter numerlcamenﬁe.
as probabilidades de. ocupagaoc fkbbt) a partir dos seus va
lores iniciais, P (d)~ { ou zero para um estado inicial deter
minantal (para o qual F‘(O) © }. 0 resultado de um céﬁmlo
desse tipo para o estado fundamental de Hartree-Fock e para
um estado excitado determinantal.(que inclui uma faixa de es
tados nao ccupados abaixo do momento de Fermi) aparece na
fig.4. the que, na aproximacac de campo médio, esses dois

estados sao estados estacionarios (solugdes da equagac (3.2.
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9)). A evolugao temporal calculada Sé deve entaé a presenca
do termo colisional na eq. (4.2.5). As figuras 5 e 6 mostranm
uma representa950 alternativa dos mesmos daaos, para tempos
curtos. As probabilidades de ocupagso iniciais estaoc indica-
das nos histogramas inseridos nelas.

Examinando ésses resultados com algum cuidado,-é possi
vel distinguir a ocorrencia de dois tempos caracteristicos
no processo geral de relaxacido mostrade na figura 4. De fato,
num tempo da ordem de 0,4 MeV_l ocorre, para os dois exem—
plos mostrados, uma atenuagao da discontinuidade nas probabi
lidades de ocupagaoc que'existe no nivel de Fermi. No caso do
estado determinantal excitado, por outro lade, a atenuacao
completa da distribuicao de ocuﬁagSes se da num tempo muito
mais longo. Os dois gréficos da figura 7 permitem assoéiar
o fempo mais curto ao processc de estabelecimento de correla
¢oes sob a acao do potencial de dois corpos. Como e possi-
vel ver ai, de fato, a energia de correlagao varia repidamen
te apenas para t go,g Ml&"\i-1 nos dois casos. A evolucao
subsequente do estado excitado envolve uma redistribuicio de
ocupacgoes em diregdo a uma aparente distribuicao "de equili—
brio", praticamente sem variagido da energia de correlagao.
Essa redistribuicao adicional é visivel na medida “entrdpi-

ca" da nao-determinantalidade do estado
> = *%(T’kﬁ“?k'w%hgfk)' (s.1.¢)

que, no caso da relaxagao do estado excitado, continua cres-
cendo mesmo depois da estabilizagao da energia de correlagao.
A energia de correlagac, representada na figura 7, e

obtida calculando
- A

" 4
CE>= Thn AF = Tn HE &+ T R F

~ 74 -

b=1.0 fm
Vo=11.76 MeV

(i

o(k)t — \

-OJ k
/ t(MeV™)

Fig.4 - v._textoiés pags. 72 e 73
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onde, dentro da aproximagao usada

<E>cm- - 7 Z, de IW[Ck b\ i kle, >(ki¢ (W k, 1%7 x

3 0

. (Pk?hﬁ-ﬁt;_ peal, ] (s

A energia de particula independente, por outre lado, corres-
ponde a energia de Hartree-Fock, no tempo t, calculada com

as energias de particula independente (5.1.5}:

PT

212 . o
ey, =+ 2 p B Aw] (s

Como mencionado anterijiormente, & possivel maostrar algebrica-
: (8) . .
mente que a energia total <E> ¢ conservada dentro da

aproximacao {4.2.5).

~ . ~
5.2 - Correlagoes em estados estacionarios e interacoes nu
cleares efetivas(7,0}

Ate este ponto o teérmo de corrélagSes iniciais da (4.1.
26} (segundo teérmo do lado direito dessa equagio) foi . toma
do como nulec. Ele é, no entanto, crucial quando se gueira es
tudar solugces estacionirias dessa equaqao, éléﬂ da aproxima
950 de campo médio, que leva simplesmente a eq. (3.2.9}). Co
mo observado em relagao ao exemplo discutido na seccioc ante-
rior, as solugdes estacionarias obtidas na aproximagio de
campo médic deixam de ser estacionarias quando se inclui efei
tos de correlagio. Desse modo, a estacionaridade das solucoes
em presenc¢a de efeitos de correlagoes exige, em geral, um
térmo de correlacoes iniciais gque compense as contribuigces
da integral de memdria. Isso ¢ o que ocorre, em particular ,
no caso da equagido exata (4.1.26), quando F & o operador de
projecido sobre um dos estados estacionarios (tambéem exato)

de f.
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No entanto nac e viavel nem interessante discutir esta:
dos estacionarios que nao podem seir obtidos. No quadro mais
trabalhavel de uma aprox1ma9ao como a que condu21u a {4.2.5)

cabe entao perguntar de que forma tratar, consistentemente ,

o termo. de correlaqoes 1n101a1$
Embora essa questao possa ser tratada de forma mais ge
(32),-0 modo mais 51mples de completar a, aproximacao (4 2.
3) consiste em notar que o teérmo colisiénal’ dessa equaqso en
valve o poten01al de d01s corpos em segunda ordem, o. ﬁeSﬁo

devendo valer portanto também para o termo de correlagSes

iniciais. Por outre lade, o segundo termo do lado direito da

7(4;1.26), felta a substltulqao {(4.2.4}; envolve o poten01a1

de dois corpos em primeira ordem. Portanto, as_correlagoes
iniciais F](Ol deverao 5¢P_também efeitos de primeira ordem
nesse potencial, o que desde lqgo sugére identificéflas com
as correlagoes perturbativas de primeira ordem do estado de-
terminantal auto-consistente, formadas de excitacdes de duas

particulas desse estado. Esquematicamente
Fllo) —» 1085<H] + 1E><AP!
A = s 14pFE Y<«BFEIHIE> (65 4)

AprF C v~y €
v['?SSF TTE TR
onde L B>F e f&F

tados de particula nao ocupados e ocupados no estado determi

significam respectivamente es

nantal autoconsistente 1 b>

- . . -
Com essa opgao, € agora facil calcular o termo

no(e) = Tnat a, [H,%“‘—,U}E’(Dl] (5.2.2)
P V

que devera ser acrescentado a equagao aproximada (4.2.5).

- . =
Sob a evolugao temporal de campo medio envolvida em g—Ltftq
os estados de particula da aproximagioc auto-consistente se

compoertam como
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n _ _L(e“1 ep)*c . . ,
g0 kel - eyl (5.2,3)

onde éﬁ»’ éF sao energias de part{cula independente . de

Hartreo—Fock. Com isso & facil obter, de (5.2.1) e (5.2.2)

Ay L2 | Sonily Oplilatn,
%P 2 %55 63+68-6>-€ﬁ

(o3 P

. QFw\ﬁxﬂtv\pP (Bl P71,| (s 24)
€ tepT €~ €%

onde em vista.da:(5:2;3),-6 eleﬁénto de matriz'associado' ao
tempo t difere do correspondente associado ao tempe zero por
um Fator de fase dében@ente de ¢. A mesma relagac (5.2.3)per
mite integrar expliciﬁamente o térmo de meméria da (4.2;5}.
0 resultado final a que se chega e que a contribuigao (5.2.
4} cancela exatamente a contribuigao dependente de t do tér
mo de memorla, de forma que a condlgao de estacionariedade

da dens1dade de um Corpo S8 esCreve Como

o={Lgpp 2% L 7 fasymontim, (Rp%%, P1)

2o L e enep

<>(s\trl'5%7 CyB\ Gl p 2 (685,55 - 1= 901

G +é{3 63 68

(5.2.5)

A energia total do estado associado a essa densidade, por ou
tro lado, difere da energia de Hartree-Fock essencialmente
pela ihclusﬁo da energia de correlacgiao de segunda ordem, as
sociada a eq. (5.2.1). {Note ainda que, no caso em que se in
clua autoconsistentemente nas eqs. (5.2.1) e {(5.2.3) as aitg

ragdes devidas a (5.2.1) das probabilidades de ocupacao P4 )

em relacdo ao seu valor numa aproximacaco deteérminantal, a
energia de campo médio diferira da energia de Hartree—Fock
determinantal).

Esses resultados tem uma importﬁncia grande para a fi
sica da estrutura nuclear. Isso eété ligado ao fato de .que,
apeéar da nitida estrutura de camadas e demais évidéngias:da
adeguagao de uma aproximagac de campo médio.para “descpefer
propriedades nucleares pelo menos a baixas energias de exci-

,(33)

tagio, & possivel demonstrar "experimentalmente! que
aproximagao de Hartree—chk e inadeguada. De fato, a energia
de Hartree-Fock, para gualquer Hamiltoniana da forma (3.1.18) ,.
pode sempre’ ser expreséa emrtérmos da,eqergia3cinétic3 e das

energias de particula_indgpdente.como

E Zop, [citlay+e).  (5.2.4)
of : Lo

HF

N0 entante, todas as gquantidades que aparecem nessa relacac

podem ser medidas ou seguramente estimadas: E;HF; é:éSSen—
cialmente a energia de- ligagao, as éi( sao mensﬁréveis e a
energia cinética pode ser estlmada a partir do raio- nuclear.
E 0o que se constata é que as quantidades medldas nao .Satis-
fazem a (5.2.6), o lado direito correspodendo a aproximada—
mente a metade da energia de ligacao experimental. Lévando
em conta que ha vm forte cancelamento entre os dois. termos
do lado direito da (5.2.6), resulta que é possivel dar conta -
da‘discrepancia com um efeito corretivo peguenc (da ordem de
10 a 20% da energia cinetica) a relagao de Hartree-Fock. A

energia de correlagao associada a (5.2.1) tem a ordem. de gran.

deza correta para isso.

No entanto,'é claro que procurar solugaes autoconsis-
tentes da aproximagio simples de campo meédio, eq. (3.2.9), e
um problema tecnicamente muito mais simples que o de procurar
tais solugdes para a (5.2.5). Na realidade, boa parte do pro

gresso conseguido- a partir dos anos 70 na descrigio micros-
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cépica de propriedades de estados nucleares estcionarios e
tambem, por extrapolacao, de processos dinamices ainda forte
mente condicionados por efeitos de campo médio, proveio dos
sucessos de um programa de reduzir esta nltima equacao a
forma da primeira, gracas a introdugao de interagoes de dois
corpos efetivas. Para ter uma ideia de como sﬁrgem e5548 in-
teragoes, basta definir uma hamiltoniana efetiva de um corpb

e
BQLF reescrevendo a (5.2.5) como

[ﬁl‘f Fl=0. (5.2.3)

Sepanando_explicitamente a parte de energia cinetica de

3 ~
_’é"“: , idéntica a de -&f{’g‘] , isto e

2 e[l
" M T
_t L)HP
A
(JHF . . .
: e um campo medioc de Hartree-Fock, resulta

onde

da (5.2.5) e da (5.2.6) que

: HF L
do divechs da (9.2.9)].
(5.2.8)

.
e dade como uma

~ .
. s FHF
0 potencial medio de Hartiee-Fock U

media da interacac antissimetrizada de dois corpos com a den

sidade de um corpo F

AHE . 4

iU - Z <v>‘IVlU}A>’rJV_
>~ﬂ v

bDa mesma forma, e possivel propor para L) um ansatz

. . .
analogo, isto e
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L)4 = 2 <U}~IG"4[U}A} 'f) SR (5- 2.9}
A v . v
que envolve, de fato, uma tentativa de definicac de uma farga efetiva de
de dois corpos UV . A estrutura complicada do Wtimo teérmo de (5.
2.8) implica que essa forca efetiva deve ser,a rigor, nao local e depen-
derite nio sé-da propria densidade de um corpo ?. mas também das ener-
gias-de particula independente 6;‘ . No entanto, ocorre o fato notavel
de que ela pode ser razoavelmente bem aproximada por uma infeﬁaqéo de
dois corpos cuja nao localidade & restrita q_umardﬁpendéncia_quadrética
no momento relativo e que e depéﬁdenfé ain&a apeﬁas.dé densidade local
_(a(?’) = <-_F't’§_1?'>
Os aspectos menos saﬁisfatérios desse tipo de aproximacao se referem a

dependencia de 1f'£f com as energias de part{cula independente, que

nao € simplesmente redutivel, de Forma quantitativa, a uma.dependéncié

com a densidade local apenas. Apesar desse fato, com forgas efetivas des

se tipo (parametrizaveis em termos de potenciais de contacto dependentes
de momento e da densidade local) é possivel reproduzir de. forma muito sa
tisfatoria energias de ligac3o, energias de particula independente e
raios nucleares resolvendo o problema gimples de campo medio (5.2.7).

£ claro, entao, que nésse processe foram necessariamente violadas
as hipoteses essenciais para a "demonstracac” do "teorema experimental"
que afirma a impossibilidade de vma tal empreésa. A violacao esta ligada
a dependencia com a densidade da interaggo efetiva,'que modifica a rela—

¢ao simples de Hartree-Fock (5.2.6) pela adicdo de um térmo da forma

~ .
Ee=-1T28[2 4%, ] AR
e dﬁxp

Esse termo, chamado energia de rearranjo, & zero para fargas independen—
tes da densidade, e é o ingrediente que permite dar razoavel conta, si-
multaneamente, das tres quantidades experimentais mencionadas.

0 programa assim esbogado foi eléborado quantitativamen-
te partindo de vma interagao de dois corpos "réalistica" (es

(35).

pecificamente, o potencial de Reid "de carogo mole"
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0 seu resultado emprestou "respeitabilidade microscopica" ao
tratamento fenomenolégico proposto décadas antes por

(36)

Skyrme e reviviaﬁ com técnicas computacionais modernas
por Vauthérin e Bfink em 1972(37).

A adocao de um.pptencial como o de Reid como ponto de
partida eﬁvolfe uma dificuldadé adicional e um percursc dis-
tinto do apresentado aqui para a implementagao do programa
de interacoes efetlvas dependentes da den51dade A dificﬁlda
de se prende ao fato de que a lnten51dade do carodgo repulsl—

vo desse potenC1al impede o seu tratamento em teérmos da apro

ximagao de Hartree-Fock simples. A sua solugio .envolve recur

so.preliminar a teoria de Brueckner, que introduz, de forma

conveniente, as correlagoes de curto alcance essenciais para
controlar a explosao repulsiva resultante do tratamento Sém
cor:elagaes dos efeitos do carago. Isso conduz a considera-
¢do de uma pré-interagao efetiva, dependente do operador den
sidade, sob a forma da chamada matriz G de'Brueckner(SS);Uma
expressao semelhante a (5.2.5), mas contendo essa pré—interg
959 efetiva em lugar do potencial de dois corpos sy Te-—
sulta entao da variagdo de um funcional de energia escrito
em termos de G com relagio-é densidade de um corpo(35j.

0 desenvolvimento aprgsentado aéui mostra, no entanto,
que o programa, a rigor, independe do recurso inicial é,—teg

ria de Brueckner, ¢ pode ser considerado igualmente em cone-

xao com potenciais fenomenologicos descrevendo a interagao -

nucleon-nucleon que sao mais regulares que o de Reid, no sen

tido de admitirem um tratamento através da aproximagao sim-

(33)

pels de Hartree-Fock . Os programas envolvendo tais poten

ciais (que sdc muito mais Fortemente nac locals que o poten.

cial de Raid) foram a rigor "esvasiados" pelo sucesso do tra
balho revisto na referéncia (35). De uma certa forma, porem,
ideias mais recentes acerca da natureza composta dos nucleons
justificam uma reconsidéragﬁo de modélos para a estrutura nu

clear baseados em potenc1als nao locais de comportamento sua

(39)
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Finalmente, cabe observar (6,7) que o resultado (5.2. -
5 Qggg, no contexto aqui exposto, ser modificado de forma
a incorporar correlagoes de curto alcance devidas a. um caro-
¢o fortemente repulsivo. Isso se faz através de uma modifica -
¢ao da aproximagiao simplés (4.2.4), em que a apfoximaggo adgl
tada para G contenha processos de interagao multipla de - um
par de particulas(sz). 6 resultado de um.tal tratamento con

duz essencialmente a substitwnicaoc de v pela G de Brueckner.

2 0
5.3 - quuldos de Fermi segundo Landau( 5,40)

Arinteragao efetiva mencionada na secgao precedenteié,
por construgio, uma interacio quasi-local (isto &, a.nao lo-
ca}idade se limita a uma dependéncia.de momento )}, dependente
da densidade local, Essas caracteristicas sao particuiarmen—

- ) ) a - .
te uteis mo tratamento de sistemas finitos, e como foi men-.

. . . . .
‘cionado, so podem ser implementadas no caso nuclear atraves

de.aprbximagaés, embora quantitativamente controladas.

- A equagao (5.2.8), por outré lade, exprime o potencial
médio efetivo Cjik éomo um funéional complicado, da densidg
de de um corpo F . A definicaa (5.2.§) “da interagio efeti-
va de dois COrpos impiicé em que éla pode ser obtida tomando
derivadas do potenéial médio efetivo com relaggb a densidade

de um corpo. Por exemplo, de (5.2.9) resulta diretemente que

| z{ at A- i . .
( )L | U .
U h;— U/M> }\ " A (531)

"Em termos de uma base arbitraria essa equacao fica

4 . _
df’m :
Essas derivadas saoc a realizacao, numa dada base de estados

de particula independente, das chamadas derivadas funcionais

~ -~ A
do operador U"LF em relacao a F . Note que elas cor-
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respondem a um_Opérador de dois corpos., A expressao que apa-
rece na eguagao (5.2.10), da mesma forma, ¢ a derivada fﬁn—
cional da forga efetiva de dois corpos em relagao a ﬁ . Es
se objeto tem o cariter de uma forga de trés corgés.
Relaqaes do tipo (5.3.2) foram as utilizadas por Landau

. - . I . . B
para construir a sua teoria de Liquidos de Fermi. Esses sis-

temas sao na realidade tratados como gases de quasigarticu—

las, que sao "fermions efetivos" interagindo (fracamente)
através.de interacoes efetivas definidas como na (5.3.2). E

claro que é possivel explorar esse ponto de vista indegenden.

temente de uma teoria microscépica completa da interacao efe
tiva, que novamente pode ser parametrizada, sendo os paréme~
tros fixados de forma a reproduzir quantidades determinadas
experimentalmente. Equagoes como a (5.2.8), por outro lado,
permitem ligab as interacoes efetivas, dentro das aproxima-
coes a elas inerentes, a postulada interacac "fundamental"

entre os fermions.

- B -

6 - Fecho -

N R S N . o
No estudo de sistemas quanticos complexos sao frequen-

. ’ . -~ . ~ . AT .
. tes as situagoes em que o interesse recai sobre uma classe

restrita de variaveis dinamicas que pode ser vinculada a. wm
subsistema  do sistema completo. Nessas situagoes, que incluem as pro
priedades de poucos corpos {é.g. os observaveis dé.um corpo)
de sistemas defmuités'cotpOS, ﬂﬁa*fprméfdé anntfaif.éﬁ‘des—
crigao" com o objetive de chegaf_a fbnm@ﬂqaes quantita£ivaw
mente implementaveis consiste e buscar ‘a dinamica efetiva
do subsistema de interésée}'OsJé;ﬁ;dséﬁthuidS-déste,nfgurso
se articulam en tarno désse programa.. Nos dois. primeiros ]
subsistema de interésse e o seu complementar sgo_._defiﬁidos'
genericamente em-térmoé_defuma fétdrizaggonO'espagdfdé. fa
ses do sistema completo. Nos tréé.cap{tulos subsequentés foi
tratada a dinamica efetiva para a densidade de um corpo.  em
um sistema de muitos fermions idénticdos. Nos dbiS'casbs;' as
dinamicas.efeﬁivas resultantes pafé os subsistemas de inte-
resse envolvem efeitos nao unitarios, que modificam o gran
de coeréncia do estado quantico dos subsistemas atraveés da
dinamica das correlagoes existentes entre 0s:subsistemas.Des
sa forma, as equagOes que representam tais . dinamicas efeti-
vas assumem estrutura anéloga a das equagdes cinéticas utili
zadas para o estudo de proééssoé de eqnilibraggo g_ttggépor“
te, sem embora deixarem de ser cthiéteﬁtes com Ta simetria
tempeoral inerente a dinamica unitaria do sistema complexo co
me um todo. )

0 tratamento da densidade de.um-cbrpofpermite; em par-
ticular, estabelecer uma conexao com tratamentos fenomenolo-
gicoes envelvendo potenciais-eféﬁivos, um-dos quais e a teo-
ria de Landéu ﬁara liquidos de Fermi. .

Ao terminar esta versao escrita, pouco mais de uma se-
mana antes do inicio efetivo do7curso;;deﬁo agradecer a-seus
organizadorés a oportunidade de comete-la. Resta-me a preocu

pagao de adequa-las as condigoes efetivas de campo, o que po
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