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RESUMDO

No presente trabalho aplicamos a generalizagao o método
da Onda Plana Aumentada, (método APW), ao Argonio. A equagao secular
foi resolvida com dimensOes 6, 12 e 18 para a representagao [_'l e di-
mensoes 18, 24 e 30 para a representagao 1_1‘5.

Nossos resultados permitiram concluir que a  determina-
gao de l_l"é razoavelmente precisa, o mesmo nao acnnfecendo com E;")'

A presenga de assintotas prejudica a determinagao do
verdadeiro auto-valor,

e NE -
A curva A versus € e monotonica, como esperavamos,
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INTRODUGAO

Na aplicag@odo meétodo APW, (Augmented Plane Wave), en-
contramos dificuldades de convergéncia, sobretudo em relagac a repre
sentagao r;%. Decidimos entao estudar o método APW generalizado,

(10)

praposto recentemente par Fafreira et al s 8 usar o Arganio como
caso tests,

No Capitulo 2 tratamos da simetrizagao de ondas pla-
naS,.u que psrmite'rzduzir a ordem da equagao secular a resolver.

No Capitulo 3 apresentamos o metodo APW generalizado,
segundo & versso de Ferreira et al {10).
0 Capitulo 4 refere-se aos resultados e conclusces.
0 Apendice A contém as tabelas relativas ao grupo O,
que, em conexao com o operador de projegao. permitem calcular os qua
drivetores do ponto r‘.

No Ap%ndica.B apresentamos alguns desenvolvimentos re-

.

fereptes ao Capitulo 3.



CAP T T UL 2
Simetrizacac de Ondas Planas

I. Grupo Espacial & Brupo de Pontos

No estudo de bandas de energia de um crital, e de grande
utilidade o conhecimento das operggﬁas de simetria, pois nos conduzen
a muitas simplificagoes nos calculos.

Os tipos fundamentais de operagoes de simetria de um

(a)

cristal sao as translagoes e rotagoes = . Tais operagoes combinadas

constituem o grupo espacial do cristal. Se fazemos as translagoes nu
las, temos o grupo das rotagoes (sub-érupo do grupo espacial). Tal
grupo & d'grﬁmihadn grupo de ponto do cristal. .

D._?.' elementos do grupo espacial §§o denotados pelo simbo
lo ( IE:;). Se ;é um vetor qualquer do espago V, a operagao (o l't':;)

- anfe)

sobre G’ & definida por ‘< ’:

- -—ip
u + tn (2. 1)

= 1
(LT Ju= o
Temos que:
- e i -
o= (A
(xit) (R it) = @ple +dt ) (2.2)
e ; L;ma operaqao do grup(: de puntolé indicada por (6( IU) "

e o 5
e uma translagdo pura & representada por (€ itn], onde € indica o e~

lemento identidads do grupo de honto.

II, Aplicagdo da Teoria de Grupos a solugéo da Equagao de Schrodinger.

Para um grupo considerado, podemos asscciar a cada opera



AR TULO 2
Simetrizacao de Ondas Planas

I. Grupo Espacial & GBrupo de Pontos

No estudo de bandes de ensrgia de um crital, e de grande
utilidade o conhecimento das opergg.ﬁas de simetria, pois nos conduzen
a muitas simplificagoss nos calculos,

Os tipos fundementeis de operagoes de simetria de um

(a)

cristal sao as translagoss e rotagoes . Tais operagoes combinadas
constituem o grupo espacial do cristal. Se fazemos as tranalag'o'es nu
las, temos o grupo das rotagoes (sub-grupo do grupo espacial).  Tal
grupo e d’enomihada grupo de ponto do cristal.
Os elementos do grupo espacial gﬁc’r denotados pelo simbo
- - s 7 - ng
lo (o Itn]¢ Se U @ um vetor qualquer do espago V, a operagao (o Itn)
- e 2
sobre :. e definida por ( «)s
RS - =
(th]tn)U = du+t (2.1)
Temos que:
- ] — B -
- - [ x
(1t) (R 1e) = ple, +t ) (2.2)
. Uma operagao do grupo de ponto & indicada por g o),
P - i
e uma translagao pura & representada por (€ Itn-], onde € indica o e=

lemento identidade do grupo de bonto.

II, Aplicagdo da Teoria de Grupos a solugdo da Equagao de Schrodinger.

Para um grupo considerado, podemos asscciar a cada opera



dor uma matriz R, tal que R(x,y,z) = (x',y%,z*).

s
Sendor= |y | , temos que r* = R r, Para uma fungao
z
7(r), temos:
-1

_ Se as matrizes R sao ortogonais, temos que R_l = R, Por-
tanto, para girarmos uma fungao, ao inves de tomarmos a inversa de R,
basta considerarmos sua transposta.

Vejemos agora como aplicemos a Tearia de Grupos & solugac
da equagao de Schrddinger, explorando a& simetria apresentada pela Hamil
toniana do problema.

Sendo H a Hamiltoniana e { u } uma base ortonormal, a

(7),

equagao de Schridinger nos conduz &'

det{ <‘-"1| H| u.j)- Eigid}- a . (2.4)

Sabemos.qus:

a) Sao nulps os elementos de matriz entre fungoes que se
transformamlaegundn representagoes irredutiveis'diferentas;

b) numa mesma representageo irredutivel, (de dimensao su-
perior a 1),.sﬁa.nu105 08 elementos de matriz correspondentes a dife-
rentes elementos da base;

-

c) numa mesma representagao irredutivel, (de dimensao su-

perior a 1), sao iguais os elementos de matriz correspondentes a um mes
mo elemento da base.

Vemos desse modo que a equagao secular sera decomposta em

equagoes seculares menores, e, portanto, a solugao do problema tornare



se-a bastante simplificada com o uso de tais resultados.

III. Grupo do Vetor de Onda

A aplicageo do operador P_, referente a uma das operagoes do

H!
~ -l
grupo de ponto, a uma funcao de onda na forma de Bloch, nos da ( ):
iklr -1“‘ iknﬁ I"
PH\V?- PH uﬁ-(r)a i Uﬁp(ﬂ rje o
Mas,
-1 -1
l-:.H ;l R‘(.RH -I!. = HEB.?'
Logo:
R e
-l +, iRk.r
= K R
PR'V/Q Ulzﬁ( 1") 8 (2.5)

-~ ""l rd &
A fungao ui-(p(Fi ?) e periodica, se uig(?) o far. Podemos cg

"‘1 -‘ ] -~
locar uk.(Fi T) = “f'ﬂ:(r) e a equagao anterior escrever-se-a:

iRk,

- = ' oI

P V@) = utl®) (2.6)

— -,
Assim, a operacac de F’Fl sobre '\Vk-b (r) produz uma auto-fun-
~ 2 £ o -
gao tambem na forma de Bloch cujo vetar k se tornou R k.,

Atuando com todas as operagﬁes de R de um grupo de ponto

-

sobre um dado vetar de onda k, obtemos como resultadoc uma “estrela" de Ka

As operacoes que aplicadas a um dado vetar K, levam este ve
tor a um outro que difere dele por apenas um vetor da redes reciproca,cong_
tituem um sub-grupo do grupo de ponto que e denominado "grupo do vetor ds
7
onda".( )

Em nosso trabalho estaremos interessados no grupo Oh que &

o grupo do vetor I?; = (0, 0, 0) - centro da Zona de Brillouin na rede ci-



bica de face centrada (CFC).

IV. Ondas Planas Simetrizadas.

Na solugao da equagao de Schrddinger pelo metodo APW uti-
lizamos, como veremos, ondas planas. Se consideranbs a simetria da re-
dé cristalina, reduzimos a ordem da equagao secular a resolver, sem al-
terar a precisao dos calculos.

(?)

Se Y}? & uma onda plana, temos:
n

P '

_ f:d'\"? = ;E[M(o()]:j[c( ]\VI-; , £ =

: = . _
onde ‘? & a dimensdo da representagao M, h o numero de elementos do gru
po e

M g_z d *
Pig® h [M( )] id[d‘]

& o operador de projegeo, que, aplicado a uma fungao, transforma sua com

ponente do eixo J no subespago M, na componente segundo o eixo i de M.

Pela equagao 2.6, temos:

p *
Y ; - F':J wE‘ - FZ[M(G( )]Ydi? (2.8)

A funceo ‘\V’i , (onda plana simetrizada), transforme-se co

: n
mo fungao base para a representagao M.

V. Quadrivetaores do ponto I—'.

A estrutura cristalina do Argonio, bem como dos demais so-
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(9)

lidos de gases nobres, & ciubica, de face centrada’ ‘. A rede reciproca
) cf:bica, de corpo centrado, A primeira tem vetores primitiwvos dados

por:
t,=[0,8/2,8/2], ¥,=[a/2 0, a/2]

% = [a/‘?l ajzl 0 ] (2-9)

sendo g a aresta do cubo, 0 volume sera:

= = - 3
t o ( tzxtal-a/d (2.10)

A segunda tem vetores primitivos dados por:

by = 2r/a [-1,2,1]

bomio¥/n [12323 1 (2.11)

Esor/a [1,2, 3]

0 ponto [ & localizado por 27 /a [0, O, D]_. 0 grupo de
ponto correspondente & o Dh. 0 quadrivetares que utilizamos, calcula-
dos com o uso do operador de projecac e das tabelas do Apendice A, sao:

os seguintes:



2261

0001 4001 4401 3711
1111 3311 1351 4441 ' 8001
2001 2401 4421 5611 3731
220_1. 2241 6001 7111 2801
1131 1151 2601 4601 4641
2221 3331 3351 4621 6601
s

1111 4001 2243 1353 3351
2001 3311 3331 6001 3353
2201 3313 1151 4421 2261
1131 2401 1153 4423 2263
1133 2402 1351 2601 4441

2241 1352 2602 5511

2221




ERRIlETLLO 3
0 METODD APW GENERALIZADO

I, Intredugao,

Proposto por Slater em I19:3'7, o metodo APW consiste em cir-
cundar os atomos por esferas translacionalmente equivalentes, nas guais
o potencial & esfericamente simétriﬁo, e, na regiao exterior de tais es-
feras, o potencial @ considerado constante e igual a media do potencial
cristalino nesta regido. Dentro das esferas, a fungao de onda & repre -
sentada por uma combinagao de solugoes atomicas. Fora, utilizemos a de-

composig@o em ondas planas, isto e,

U?E(:)(r)
ro interior —» Y -Zcfmvm(ﬁ ey
e (R
‘ o
no exterior —s \]/D = ch ei?'? I (3.2)

A fungao da onda total & suposta continua na superficiedas

esferas e de tal condigao encontra-se:

SR &- e
: o = 471 zc‘ke o gyl " . (2.3)

Nas equagoes anteriores, temos:
U (r) = solugao da equaga@o radial de Schrddinger com e-
)

nergia 60 e mn_manto angular £



g
R = raio da esfera
=i = =
ro = vetor gue localiza o centro de uma esfera

Jp = fungoes de Bessel esfericas

(11) (12)

Leigh a Schllsser-Marcus, utilizando-se da possi-

bilidade de variaer c_ e c independentemente, fizeram uso, para obten-

k Im

gao da equagao secular, da seguinte expressao variacional:

(v‘%‘;.v% + \y:v ) dSt +

€ X Ve de -
o

L2

+J$:\if'1 HYdsL + J\roznvids*'.j ('\Vo-vi)énwi g -

[('\V:-‘Y;) = énvi) +

-A (¥ - W’IJ(_‘% =¥, )dS -V

it (Wa "'Vi) (an\vc ;énvi )]&i ')\Ha [( bnyo —Bn vi) :

x (Bén’\vn -3, V)]s, - (3.4)
onde se tem:
Qin volume da esfera
SZD- volume compreendido entre a esfera e o contorno da
celula

V = potencial




1t

H = hamiltoniana
A J+,V = parametros erbitrarios

€ = auto-valor da energia,

II. O metodo APW,

Considerando X = u = & =0 na equagdo (3.4), e fazendo

variagoes em G ® Cpn (lD)' obtemos a equagao (veja apendice B):
D(€_, € ) = det (Dkk.) = det Q(E.Tc')' U = €0 gV )G
+ apeillktro E (20+ 1) Py (k') 3 g (kR) Jp (k*R) x
2
Lo(€)
: s - S0 (3.9
Lo(€.)) - (€-€) 1,(€))
onde :
i ikor
Dk = -"s'i"' j Sl:: d sy (3 b]
1l - ig.—r.
Vs = ‘[‘L':(r) . a (3.7)
u'ee, (R)
Lp(€) = (3.8)
uge, (R)
Rt .
]0 ruger)® ar st lE )
I (€ )= "
e ° 2 dea
u“o(ﬂ)

60 e considerado como um parametro variacional, e € e de

terminado da condigao:
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e (3.10)

De (3.5) e (3.10), encontramos:

En(eo,e)
2€,

A equacao (3.5) difere da expressao obtida no APW conven-

=0 (3:11)

cional apsnas pelo fator radial

L (eo)‘2

= - i €
Loles) - (e B, (s )
Como mostramos no apendice B, esta expressao difere de
Lo (eo) por termos de segunda ordem em (60 - € ). Dessa maneira, obte

mas :

o(€_.€)=0(e,e)+0 ((€-€)°) (a.12)

De (3.5) e (3.11), encontremos:

E. =€ = D(€,6) =0 (3.13)

III. O metodo APW generalizado.

Dentre os possiveis valores para A e V" , podemos con

£ = e 10
siderar aqueles que conduzem a uma solugao variacional com (10)

Como veremos a seguir, ascolhendo = V = 0 e tomando A

com arbitrario, sersmos conduzidos a (3.13), e, alem disso, a uma fungao
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de onda Y, que, na superficie da esfera, tem & combinaan
1\ 2
e ARS 3V,
. 2
que e contilnua.

Se ‘A =0, a expansa@o de Y sera continua na superficie
da esfera (método APW usual), e se A =00 , teremos uma fungao com deri-
vada normal continua.

Tomando A como um parametro arbitrario, e seguindo o

mesmo procedimento adotado na obtengao de (3.5), encontremos:

o(€ _,€) = det(D ) = dat{ﬂ(k.k' e or V) b

+ mrei(k'k')"ﬂ Z (20+ 1) Po (kK.R") .je(kﬂ) je(k“R) x

-al(e, -€)xf e ) € )]0, (k)0g(kc*)-L, eolz-Le(é c,]2(09 (k)+Dp (ic*)) A

X
2
(€, -€),(€ )4,(€,) -AL,(€ )
‘ (3.15)
o <)
onde D?(k) & REE O e (3.16)
Jp(KR)
Os elementos de matriz de Dkk' diferem novamente do APW

usual, atraves de fatores radiais.

O fator radial que aparece em (3.14), pode ser colocado na

(10),

forma

Lo(€) + A [ L(€)(D,(k) + Dplk*)) = D)0, (k") ]

+ 0 ((e-€_)),
1+ 7\Le(€)

e vemos que, novamente, a relagao (3.12) & verificada, e a solugao & tal
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Que

IV, Escolha de A\

Se pudessemos lidar com uma equagao secular infinita, o va

lor de M nao interessaria, isto &, teriamos a relagao

d €
d?A

=0

Para matriz secular finita, temos:

A variegao de A permite o estudo da convergencia da solu-

Se € varia de tal modo que tenhamos o comportamento da f 5t
gura 1, € esta sendo calculado adequadamente., Se temos o comportamenta
da figura 2, significa que para um certo momento angular E , temos:

1+ Lg(é )= 0 {3.17)
a b€

N - — . e ——

A S W W w s

Mo

v

figura 1 figura 2
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Tal caso acontece quando a solugao € esta proxima a uma assintota € e

do metodo APW, ssrtﬂa € A tal que
1l

ee—— o () (3.18)
Lol€,)

Proximo & tsl erergia, a derivada logeritmica L, (€ ) va=-
ria x‘apidamanta. e e possivel encontrar uma energia € e un valor ku s
tisfazendo (3.13) e (3.17). simultaneemente.

Na situagao da f'.igura 1, € pode ser determinado com a pre-
cisao que desejarmos, bastando para isso aumentarmos convenientemente a
dimenseo da matriz sscular. O vall:.ar de A a ser usado & aquele que con-

. a . 10
duza a uma rapida convergencia. Mostra-se qua tal valor e dado por ( )

1 Qo
A= Ty

R :
i

sendo R o raio da esfera, S2 . o volume dentro des esferas e 57-0 o volu

8

me fora das asferas.
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EAPITOLD 4
RESULTADOS E CONCLUSOES

I, Resultadaos

Utilizando APW generalizedo resolvemos a equacac de Schrti-

dinger para o Argonio, Os calculos foram feitos para as representagoes
r; e I:S' com valores de '?\ , tais que A £ 0. Utilizamos um computa-
dpi‘ IBM 360/40, gastando um total de 8 horas de computagao,

0 potencial fora das esferas foi tomado como constante. Es
ta constante & a média dc; potencial fora das esferas e vale -0,32947Ry.
0 raio das esferas foi tomado igual 3,53 u.a., A variagﬁo do momento an
gular foi considerada de O a 12 e o exchange utilizado foi o de Sla-
tar(la). No calculo da, media esferica do potencial foram utilizadas
dez (10) camadas de atomos vizinhos.

. A equacao secular foi resolvida com as dimensoes 6, 12 =
18 para a representagao r:: e dimensoes 18, 24 e 30 para 1—1;,). Os valo-
res de A utilizados sdo os constantes das tabelas 4,1 e 4.2, Nas fi-
guras 4, 5, 6, 7, 8 e 9 apresentamos o0s graficos relativos aos valores
registrados nas referidas tabelas. As energias sao dadas em Ry e A em
unidad_aa' de -%- -S-Z-E .

1=
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i1I, Conclusoes

Notamos que, variando A , conseguimos fazer desaparecer
0s zeros espurios, (zeros proximos ao zero verdadeiro que determina o
auto-valor referente ao GAP),

A curva de € x A & monotdnica, como esperavamos.

A presenga de assintotas prejudica a determinag@io do auto-
valor verdadeiro. Em particular, estas assintotas parecem proibir que
€ versus nimero de APW apresente € !‘.'-7“1
0 comportamento ideal da figura 3

ao lado. Provavelmente, a figura /_
A>1

ideal sO sera obtida para um nime-

v

numeroc de APW

ro muito grande de quadrivetores ,
Fig.3

As assintotas das figuras 4 a 9 aparecem na regidc proxima as assinto -

tas de L, (€).

A determinagao de ri & razoavelmente precisa, pois
d€E - g 2 _
T‘)\ - 0, se 7‘ € pequena. r'i e um estado de condugao caracterizado

pelo fato de as fungoes de onda estarem espalhades em toda a celula -
primitiva,

Por outro lado, o auto-valor cortespondente ao estado de
va_l?an.cia ,TS nao pode ser determirado com precisao, mesmo com equa -
goes seculares 30 x 30, Para este estado, d€/ A\ nao é desprezivel,

e @ energia e lentamente convergente com a dimensdo da equagao secular.



Auto-valores da energia como fungao

de

T ABE LA

4.1

A  para a remresentacao

l"._l"n

: N e 12 18
0,0000 : =0.2138 -0,2202 -0,2138
0.0100 -0,2140 -0.2210

0,0200 -0.2141 -0.2219 ~0,2140
0.0500 -0.2145 ~0.2259 -0,2145
0,1000 -0,2150 -0,2478 ~0,2155
0.1600 -0,1606

0,2000 -0,2136 ~0,1938 -0.2194
0,2500 ~0,2170 -0,2247
0,3000 =0,2177 -0,2459
0,3500 -0,2183 -0,1494
0,4000 -0.2189 ~0,2103 ~0,1938
0,8000 -0,2265 -0.2262 -0,2094
0.9000 -0,2392

1,0000 -0,2315 -0,1369 -0.2103
1.6000 -0.2573 -0,1968 -0.2117
3.2000 -0.3776 -0.2041 -0,2133
3.5000 ~0,1775 :

4,0000 -0.1822

5,0000 -0,1873

5,6000 ~0.1891

6.4000 -0,4945 -0,2068 ~0.2148
72,0000 -0,1917

8,0000 -0,1929
10,6000 ~0.1944
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Auto-valores da energia como fungao

TABELA

4.2

de ‘A para a representagao T
0 | 18 ' 24 30
: 0._'9060 . -1.0412 '=1,0506 ot -1.1éé7m

0.0100 -1.0528 -1,1309
0.0125 -1,0832

0.0200 -1.0542 =1.133)
a.osm' -1.0576 ~1,0602 -1.1392
0.,1000 -1.0620 -1.1528
0.1600 -1.0664 -1.1862
0,2000 -1,0684 -1,0709 -1.2400
0,2500 ~1.0706

0.3000 ~1.0733 -1.0996
0.4000 -1.0768 ~1,0905 -1,1496
0.5000 -1,1135

0.6000 -1,0839 -1,1759

0.7000 =1 .0073

0.8000 -1.0967 -1.0505 -1.1843
1.0000 -1.0403 =1,8673 -1,2008
1.2000 -1,0748

1,4000 -1,0802

1,6000 -1.,1491 -1.2529
2,5000 -1,1866

31,2000 -1,0901 -1,2972
6.4000 -1.0932

-1,3972

19
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APENDIGCE A
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Neste ap’éndice apresentamos as tabelas referentss ao grupo

Dh; que,' juntamente com o uso de operador de pro,jeq.Eo, permitem calcular

0s quadrivetares do ponto P .

Operacoes dn'grupo 0

atuando sobre

h

as coordsnadas

zxy

2xy

-y e

Zxy

- e

zxy

yzx

yzZx
yzx
yzX

yzx

13
14
15.
16
17
18

H19
HZD

21
22
23

24

R
i3

g
14

'
Fi].5

'
Hlﬁ

'
Rl?

'
F‘].8

'
ng
'
RZD

'
RZ].

L]
H22

=1
23

f=1]
24

xz§
xzy
Zyx
2yx
yxz
yXz

xXzy

X2y

Zy X
zyx

yXxZ

yx2




A EEE A ATl
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Caracteres do grupo Uh
0 £ 3[:2 8C. 6JC 6JC d 3.11:2 8JC 6C 6C
h 4 3 4 : 4 3 5
f"l 1 T 1 1- e R ] 3
l—'2 1 i e | 1 1 e )
- 2 2 &3 0 0 2 2 =0 0 0
' £ z
[1‘5 3 = 0 L Sak 350 0 5 § 1
i
e 3 =¥ : q =l X 3 =1 0 =1 1
["l' 1 1 1 <1 a1 o=l SR 1 1
B ; 1 1 e 1 BT 0l e R R |
E‘z 2 2y 0 0 w2 e i 0 0
I“'15 3 3 @ ] 3 - 1 0 1.5 3
=t R Ty
I'és 3 1 0 1 1 -3 g 0 1 1
TABE LA &5
Caracteres para as estreslas de vetores
do grupo Dh
2 E 3c2 8C. 6JC 6JC J=NFIE 8JC: 6B 6C
4 3 4 2 < 4 o
(0,0,0) 1 1 1 1 1 1 1 q 3 1
(Roe) 67 2 @ 2 0 0 a 0 2 0
(AR, 0) : 12 . E@e 0 2 0 4 0 0 2
(A,A,A) 8 0 2 0 a 0 0 0 0 0
(ABz8) 23 0 0 0 0 0 8 0 0 U
(A,A,B) 24 0 0 0 4 0 0 0 o 0
(A,8,C) g =0 0 0 0 0 0 0 0




"TABELA A-IV

Decampoaigau das representagaes do grupo do vetor de

onda nas representagoes irredutiveis do grupc O

hl

AR B BERIERERB R
(ooo) 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 g
(A00) 1 Q 1 b Q J 0 0 0 1
(AAD) 1 0 1 0 1 0 0 0 1 0
(AAA) 1 0 0 0 1 0 1 0 | 0
(ABO) 1 1 2 1 1 - 0 0 0 2 2
(AB) 1 0 1 1 2 0 1 1 2 1
(ABC) 1 1 2 3 3 1 1 2 3 3

TABELA AV
Quadrivetares pera as diversas representagoes

L B e & B 7 5 [2s
0001 ABOl ADC;I ABO3  AAO3 ABCl1 AAAl AAB2 AO01 . AAOL
AOO1 ABCl  AADL  AABl  AAAL AABL ABCl AAOL ABO0l
AAO1 ABO1  ABCl1  ABOl ABCl ABC2 AAAl  ABO2
AAAL ABO2  ABC2  AABL . ABO1  AABl
ABDI. AAB1  ABC3  AAB3 ABO2  ABCl
AAB1 ABCl ABC1 AABl  ASC2
ABC1 ' ABG2 ABC2 AAB3  ASC3

ABC3 ABC1

ABC2
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APENDICE B

Apresentamos neste apendice alguns desenvolvimentos refe=

refes ao Capitulo 2.

Ll e
I = 7 (8-1)

5 Le( €,) - (e,-€) Ie(e.]

A expressao anterior pode ser posta na forma:

Lo (€0)

: - L, [€)  x
L _Gin,06,) /L €

e

1
(B-II)

1-(€,-€)1,(6,) /Lple)

A expressao entrs colchetes tem a forma
m
(124 u)
com m = =1 &, como sabemos, pode ser expandida numa serie de potencias.

Assim:

-1
~

1 i
- ll'(ev"e)le(é”m'f(é") -

1- (& -€) I(€)/,( &)



5 2
wilis (éc"e) IE’( eo)/Le(éo) + (€€ )2 [Ié‘( 60)/1..2( Eo) } Faen e (B-‘-III)

Desss modd, a expressao B-I1 se transforma em:

= Lo(€) + (€,-€)Tp(€) + 0 ((€- ) )
Lo( €5) - (€,-€) T,( &) =

(B-1v)

Pela expansao de Taylor, tem-se:

(€1 = Lyl €) = (€,-€) == Lol €0) = L( &) + (€,-€11,(€,)

(8-v)
Substituindo B~V em B-IV, vem:

L (em)2

| - Lle)+0((&-€)) (8-v1)
L €)= (€,-€L,€)



2. Dedugao da equagao (3.5)

© ~ 3 3* A - 5 -
Fazendo variagoes é'\VO = 8'\1/1 arbitrarios na expressao
variacional da equaggtu (3.4), para Vv -/U- = A =0, e impondo que

Sé = 0, obtemos:

0 = J (Ve - vy -eSYY + SWIv was «
- _

w)

+JS‘-. (SV:H% "ég'\l"i*\'/i)d& +

+ j dsg\;{: D+ (ds 3. S\V:('\’é - Y)

Escolhendo:
* -
—ik?,
3\’/* = SC z'. e - J
Uy (r)
Sv . § r ot
'\F = SC? Y r
s (R)
ee

e as formas (3.1) e (3.2) para W, e W, edadaa arbitrariedade

¥* 3% ~
de Sck. e SC?m’ obtemos as seguintes equagoes

j (v(e
S

0

Ld

-' -b R B

..1k .r) V"i" € e '\Vﬂ i a-lk'rV"l-é]dS?- -

"'ir(.. n?
+ J dS e an'\*/l = 0

v ulog (R)
T S
(eo_e)Ldswem(r) o (H}’\V. + ldS You ("J Nntﬁ) (Y vi) 0

i
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As dues equagoes acima sao lineares nos coeficientes ¢

e c, das expansoes (3.1) e (3.2) e correspondem a

m
B = D
Hkk’ck + ;;:Hk',?m cem

= 0
;H?m,kck T H[’m,?m c?m

onde

H = sz‘(r(.'ol'-("o — 60 f +

Vv
k'k k=i ! k=k k=k*

s

e
awe 01 vy (R)3, (AL H (€

H Ty
ek k.em

H = = =
em,Pm (60 €) IP(go) LP(eu)

Os diversos simbolos sdo definidos nas equagoes (3.6) —
(3.9). Para obter estas expressoes fizemos uso da expansao para uma

onda plana

L - e
ik.r il

4 *
& = 4fe OZi je(ka)vpm(i')Ypm('H')

Eliminando os coeficientes o das duas equagoes, obtemcs

E D c =0
{ ]
= k' Pm

. H H
onde . CL‘k = Hk'k - E k'yfm €m,k
m .
H?m,em

e usando o fato de que
& ,
E e RS e BT L BRIl b
Pm €m e (4

obtemos a equagao (3.5)
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