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Determinacdo do comprimento de espalhamento para
colisdes H-H, H-D, H-T, D-D, D-T, T-T nos estados
eletrénicos (X'X*) e (b®x*) usando um método variacional
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INTRODUCAO

O estudo de atomos ultrafrios tem
proporcionado um grande avango no
dominio e controle de atomos,
particularmente os alcalinos (familia
1A) como Na, K, Rb e Cs, que séo
facilmente aprisionados e resfriados em
armadilhas magneto-6ticas (MOT). Em
anos  recentes,  varias  técnicas
experimentais e  tedricas  foram
desenvolvidas para o seu estudo e novas
descobertas aléem da condensacdo de
Bose-Einstein (BEC) foram alcangadas
(vértices em BEC, turbuléncia quantica
e topologia em transicGes de fase).

Com base nisso, abordaremos neste
trabalho a colisdo elastica fria entre os
atomos H-H, H-D, H-T, D-D, D-T e T-
T interagindo via 0s potenciais
moleculares  (X!ZY) e  (b%TY).
Determinamos 0 comprimento de
espalhamento  (onda-s) para essas
colisbes atdmicas fazendo uso de um

procedimento variacional para calculos
de espalhamento quantico, baseado na
teoria da Matriz R e no Método do
Elemento Finito (MEF).

METODOLOGIA

Os caélculos de estrutura eletrnica
foram  realizados no  programa
GAMESS com a incluséo de uma
correcdo para a massa nuclear [1] e no
nivel full-Cl/aug-cc-pVQZ para o0s
estados fundamentais singleto (X'z*) e
tripleto (b®c*). A correcdo adiabética
utilizada se chama Correcdo de Massa
Nuclear Finita (FNMC) [2]. Utilizamos
os dados da literatura de L. Wolniewicz
e colaboradores [3,4] e adicionamos a
FNMC a esses dados, na tentativa de
obter uma CEP com boa preciséo.
Utilizamos a corregdo counterpoise
(CP) para estimar a influéncia do erro
de superposicédo de bases (BSSE).

As CEP’s foram obtidas numa
configuracéo de 200 pontos e distancias
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interatdmicas de 0.20 a 20.0 u.a para o
(X'z*) e 105 pontos e distancias
interatdmicas de 1.0 a 20.0 u.a para o
(b3c*). Fizemos uma interpolagdo por
spline cubica para conectar o potencial
de curto alcance (CEP) a um potencial
de longo alcance (van der Waals + troca
+ corre¢do adiabatica).

Para o calculo de espalhamento,
utilizamos um procedimento variacional
baseado na teoria da Matriz R e o
Método do Elemento Finito (MEF) para
expandir a funcdo de onda nuclear em
termos de fungdes de base locais [5].
Calculamos o deslocamento de fase (8o)
e 0 comprimento de espalhamento para
a onda parcial | = 0, usando o potencial
com a inclusdo da FNMC e também o
potencial sem a FNMC (puramente
Born-Oppenheimer). A energia cinética
relativa adotada nos calculos foi de E =
1.10%° u.a. Fizemos um estudo da
convergéncia do comprimento de
espalhamento em funcdo do rmax entre
0s atomos e também em funcdo da
ordem dos polinémios (ki) para duas
malhas diferentes, uma com Ne = 210
elementos e ki = 15 e outra com Ne =
420 elementos e ki = 30. Calculamos o
deslocamento de fase (8o0) para a faixa
de energia 10%-10° u.a e obtivemos,
usando a teoria do alcance efetivo,

k cot &, =—£+%rk2+o(k4)
a

de forma complementar, o comprimento
de espalhamento (a) e o alcance efetivo
(r) para as colisbes H-H, H-D, H-T, D-
D, D-T e T-T nos estados (X'Z*) e
(b3zh) .

RESULTADOS
Figura 1: Curvas de energia potencial do
H. nos estados (X'z*) e (b°%").
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Tabela 1: Comprimento de espalhamento
(em bohr) dos sistemas H-H, H-D, H-T, D-
D, D-T e T-T nos estados (X'Z*) e (b°ZY)
para a faixa de energia 10°°-10° u.a.

Comprimento de espalhamento

Siste- Xz (CP2)
mas BOut | BOLir+ | BOLir | BO+
FNMC FNMC

H-H | 0,5549 | 0,2114 | 1,420 | 1,417

H-D | 11477 11,119 -0,297 | -0,301

H-T 19,4064 | 9,1903 | -1,379 | -1,400

D-D 12,693 | 12,367 | -6,350 | -6,360

D-T 10,284 10,103 _14118 -14120

T-T 123,342 | 22,316 | -64,29 | -64,43
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