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Espalhamento por um potencial

I Tópicos:

X Equação de Lippmann-Schwinger; a função de Green da partícula livre;
expressão para a amplitude de espalhamento; aproximação de Born; potencial
complexo.



A equação de Lippmann-Schwinger

I Vamos discutir a equação{
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(onde fizermos ψ → Ψ) utilizando a notação de Dirac. Desta forma temos
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A equação homogênea para o mesmo autovalor de energia E é
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X espalhamento elástico (V é real): |ki| = |kf | = k



A equação de Lippmann-Schwinger

I Lembrando da condição assintótica da função de onda de espalhamento . . .

Ψ
(+)
ki

(r) −−−−→
|r|→∞

1

(2π)
3
2

{
eiki.r +

eikr

r
f(kf ,ki)

}
, N =

1

(2π)
3
2

I A equação de Lippmann-Schwinger (solução da equação não homogênea) é
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〉 = |Ski,f 〉+G

(±)
0 V |Ψ(±)

ki,f
〉

Os sinais (+) e (-) correspondem aos índices ki e kf respectivamente. O operador
de Green da partícula livre é

G
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Multiplicando a equação de Lippmann-Schwinger por V , obtemos uma outra forma
para esta equação dada por
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〉 = V |Ski,f 〉 ; A
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A equação de Lippmann-Schwinger

I As soluções |Ψ(+)
ki
〉 e |Ψ(−)

kf
〉 possuem interpretações físicas diferentes (ambas são

soluções aceitáveis do problema). |Ψ(+)
ki
〉 representa a solução para o problema no

qual uma partícula com momento ki incide em um alvo representado pelo potencial
V . Ondas esféricas saindo do alvo fazem parte da condição de contorno, a qual
está embutida em G

(+)
0 a partícula é espalhada com momentum kf .

I Projetando |Ψ(±)
ki,f
〉 na base de coordenadas, onde
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Nesta base é, o operador de Green fica
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A equação de Lippmann-Schwinger

I Na base de ondas planas:
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A equação de Lippmann-Schwinger
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I Considerando a geometria na figura (a) acima temos
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O integrando tem polos para k ′ ' ±(k ± iη), como mostra a figura (b) acima.
Temos assim
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A equação de Lippmann-Schwinger
I A solução (por resíduos) é
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I Estamos interessados no comportamento de 〈r|Ψ(+)
ki
〉 no limite em que |r| → ∞ ou,

de maneira equivalente, |r| >> |r′|. Considerando o arranjo acima, podemos
escrever

|r− r ′| = r − r̂ · r ′



A equação de Lippmann-Schwinger

I Definindo kf como kf = kr̂ e utilizando |r− r ′| = r − r̂ · r ′ (no denominador
fazemos |r− r ′| = r), a função de Green fica
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I Vamos agora comparar a solução acima com o comportamento assintótico
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A amplitude de espalhamento

I Obtemos assim uma expressão para a amplitude de espalhamento f(kf ,ki)
envolvendo |Skf 〉, o potencial de interação V e a função de onda de espalhamento
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I Uma expressão alternativa para f(kf ,ki), correspondente à solução |Ψ(−)
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〉
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Da equação de Lippmann-Schwinger (escrita na forma V |Ski〉 = A(+)|Ψ(+)
ki
〉)

obtemos outra forma para f(kf ,ki)
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Princípio Variacional de Schwinger

I Podemos combinar as 3 expressões para f(kf ,ki) obtidas anteriormente de forma
a construir um funcional, que será o ponto de partida para desenvolvermos um
método variacional para a amplitude de espalhamento (o qual será discutido na
aula 3/3). A forma deste funcional é
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onde

A(+) = V − V G(+)
0 V

X J. Schwinger, Phys. Rev. 72, 742 (1947)

I Estados ligados:
X Hartree-Fock: E[χ∗, χ]
X DFT: E[ρ(r)]



Aproximação de Born

I O cálculo da amplitude de espalhamento f(kf ,ki) depende do conhecimento da
função de onda de espalhamento (solução da equação de Lippmann-Schwinger).
No caso de espalhamento “fraco", podemos aproximar Ψ

(+)
ki

(r) por uma onda plana
(neste caso Ski(r)). Dentro desta aproximação, a amplitude fica

f (B)(kf ,ki) = − 1

4π

2m

~2
(2π)3〈Skf |V |Ski〉

que é conhecida como “Primeira Aproximação de Born". Na base de coordenadas
f (B)(kf ,ki) fica
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A expressão acima representa a transformada de Fourier do potencial (calculada
dentro do alcance de V ).



Ilustração - Colisões e− – OCS

Estrutura do sulfeto de carbonila.



Ilustração - Colisões e− – OCS

X M. H. F. Bettega, M. A. P. Lima e L. G. Ferreira, Aust. J. Phys. 53, 399 (2000)



Potencial Complexo

I Potencial Complexo? V (r) = VR(r) + iVI(r)

X Utilizado como ferramenta para descrever processos de espalhamento incluindo
efeitos de absorção, o que permite considerar outros canais além do canal elástico
(há perda de fluxo do canal elástico para outros canais). Não leva em conta o tipo
de processos inelásticos ou de ionização específicos associados à absorção.
X É empregado, por exemplo, no estudo de espalhamento de elétrons por
moléculas.

I A equação da continuidade com V (r) = VR(r) + iVI(r) fica

∂ρ

∂t
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2
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e no caso estacionário

∇ · j =
2
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A seção de choque fica

σtot(k) = σel(k) + σreac(k)

onde σel(k) representa a seção de choque elástica e σreac(k) a seção de choque
de reação, a qual inclui todos os processos “não elásticos".



Ilustração - Colisões e− – Si(CH3)4 (tetramethylsilane - TMS)

Estrutura do TMS.



Ilustração - Colisões e− – Si(CH3)4 (tetramethylsilane - TMS)

X R. T. Sugohara, M.-T. Lee, G. L. C. de Souza, M. G. P. Homem, e I. Iga, Phys. Rev. A. 84, 062709 (2011)


