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Resumo

Estudo teodrico dos perfis de linhas de Hidrogénio

perturbado por colisao com proétons

O foco deste trabalho é o estudo da interagdo do atomo de hidrogénio com
prétons, criando momentaneamente a molécula Hy , determinando os potenciais do
Hj para niveis atomicos mais altos (n>3), bem como analisando todas as possfveis
transicoes que podem ocorrer. O cédlculo do momento de dipolo elétrico do Hy
para todas as possiveis transicoes que encontramos é de suma importancia para
determinar as linhas espectrais observaveis. A aplicacao de tais dados tedricos tera
sua insercao no estudo dos perfis de linhas de estrelas anas brancas DA, com o
intuito de obter melhores ajustes dos modelos de atmosferas estelares. Para isso
calculamos todos os potenciais relevantes para as transicoes das séries de Lyman e
Balmer até n=10 (ntimero quantico principal) do Hj e os respectivos momentos de
dipolo elétricos para tais séries. Na literatura encontra-se somente os valores para
Lya, LyS, Lyy e Ha, mas mesmo estes, com aproximagoes mais grosseiras do que
as que calculamos.

As leis da fisica permitem o calculo de um modelo de atmosfera estelar num dado
instante de sua evolucao e o confronto com os dados observacionais. Entretanto, por
melhor que seja o modelo, ainda nao se obteve um resultado plenamente satisfatério
entre teoria e observacao. Ainda existem muitas incertezas nos modelos estelares,
principalmente nos calculos de opacidade e conveccao, quando comparamos aos da-
dos observacionais, o que implica na necessidade de calculo mais detalhado da fisica
que rege tais modelos.

O objetivo principal desse trabalho é calcular os potenciais de interacao das
particulas constituintes da atmosfera e analisar as linhas espectrais das estrelas que
ja estao na tltima fase de evolugao, as anas brancas com uma atmosfera pura de
hidrogeénio, chamadas de DAs.

Um dos melhores métodos para a determinacao da temperatura efetiva e obtencao
da gravidade superficial de anas brancas, é a comparacgao do perfil da linha obser-
vado, a forma da linha espectral com o predito teoricamente. A eficiéncia desse
método esta no fato que o perfil da linha tedrico é extremamente sensivel a variacao
dos parametros atmosféricos - os perfis de Ha e HS sao bons indicadores de temper-
atura efetiva (T.y), enquanto os perfis das linhas mais altas sao bons indicadores da

gravidade superficial.
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Entretanto, a técnica supostamente simples possui um grau elevado de difi-
culdade, pois precisamos saber quais sao todas as causas fisicas responsaveis pela
variagao dos parametros atmosféricos que determinam o perfil da linha. Este é o
objetivo de nosso trabalho, o calculo do perfil de linha de H perturbado por colisoes

com protons.



Abstract

Theoretical study of the line profiles of the
hydrogen perturbed by collisions with protons

The subject of this work is the study of the interaction of the hydrogen atom with
protons, temporarily creating from this interaction the HJ molecule. We estimated
the potential for all levels with n < 10 and analyze all possible transitions that
can occur. We also calculated the electric dipole moment of Hj for all possible
transitions that we find, necessary for the line profile calculation. The application
of such theoretical data will be in the context of the line profiles of DA white
dwarfs, as refinement in the models of stellar atmospheres. For this, I calculated all
the potential relevant to the transitions of the Lyman and Balmer series to n=10
(principal atomic quantum number), and their electric dipole moments. In the
literature we find only Ly«, Lyf3, Lyy and Ha calculations, but even these at lower
resolutions and with the asymptotic approximations.

The laws of physics allow the calculation of a stellar atmosphere model for a
particular moment in its evolution and the comparison with observational data.
However, no matter how good the model is, it has not yet achieved a fully satis-
factory result. There are still many uncertainties in the stellar models in relation
the observational data, showing the need for a more detailed analysis of the physics
that governs such models.

The main objective of this thesis is to analyze the spectral lines, calculating the
potential of interacting particles constituents of the atmosphere of white dwarf stars
with pure hydrogen atmosphere, called DAs.

One of the best methods for analysis of spectral lines, determining the effective
temperature and obtaining surface gravity of white dwarfs with hydrogen lines, is
the comparison the observation of line profile, the shape of the spectral line, with the
theoretically predicted. The efficiency of this method is based on the fact that the
theoretical line profile is extremely sensitive to variations of atmospheric parameters.

However, the supposedly simple technique has a high degree of difficulty, because
we need to know all the causes responsible for the determination of the physical
parameters of the atmosphere affecting the line profile. This is the purpose of our

work, the calculation of the line profile of H perturbed by collisions with protons.
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Capitulo 1

Introducao

Ao imaginar que as linhas espectrais sao formadas pelas transigoes eletronicas entre
niveis com energias muito bem definidas de atomos e moléculas, concluir-se-ia que
essas linhas deveriam ser funcoes delta da frequéncia e apareceriam como linhas
infinitesimalmente estreitas nos espectros estelares. Entretanto, muitos processos
tendem a alargar essas linhas, de modo que elas desenvolvem uma forma -perfil-
caracteristica (e.g., Margenau & Watson, 1936). Os efeitos que alargam as linhas
espectrais, intrinsecos aos atomos e extrinsecos, sao o alargamento natural e as per-
turbacoes produzidas pelas particulas vizinhas no gés, bem como pelo movimento
dos dtomos. Mas cada um desses efeitos produz seu perfil caracteristico. As formas
caracteristicas sao muitas; por exemplo, alguns perfis tem a linha central alargada e
pequenas asas, outros possuem uma linha central estreita e grandes asas alargadas.
A representacao adequada desses efeitos permite o calculo do perfil de linha obser-
vado e, no processo, revela dados sobre as condicoes fisicas nas camadas da estrela
onde se origina o espectro, ou seja, comparando-se perfis calculados e observados,
pode-se obter informagoes sobre abundancias relativas de elementos quimicos e seus
estados de ionizagao e excitagao, temperaturas efetivas e densidades das regioces de
emissao do espectro. Portanto, para entender como as linhas se formam, é necessario
conhecer os mecanismos de alargamento. A largura e a forma das linhas espectrais

sao de interesse em pesquisas fisicas e astrofisicas porque:

e fornecem informacoes sobre a temperatura, densidade e composicao quimica

existente na fonte do espectro;

e o perfil de linha é importante na determinacao das caracteristicas fisicas da

atmosfera estelar, ou do plasma emitente para experimentos em laboratério,

e a interacao da radiacao com &atomos fornece informacoes para o céalculo do
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perfil de linha.

1.1 Mecanismos de alargamento das linhas espec-

trais

A representacao correta de um espectro implicard no conhecimento de todos os
processos fisicos que produzem esse espectro. Portando, para entender como as
linhas se formam, é necessario conhecer os mecanismos de alargamento. Dentre os

processos de alargamento das linhas espectrais, trés sao os mais significativos:
1. alargamento natural;
2. alargamento Doppler,

3. alargamento colisional ou devido a pressao.

O alargamento natural é devido ao tempo de vida finito dos estados envolvidos em
uma transicao eletronica. E geralmente importante somente em baixas temperaturas
e pressoes, mas € o inico mecanismo que persiste mesmo para um atomo estacionario
isolado.

O alargamento Doppler é devido a alteragao das frequéncias da radiacao ab-
sorvida ou emitida por um atomo em movimento e, portanto, ocorre em um gas a
uma temperatura nao nula, pelo movimento térmico das particulas.

E o alargamento colisional é devido as colisoes de atomos com perturbadores que

podem ser outros atomos, fons ou moléculas.

1.1.1 Alargamento Natural

A aproximacao basica do alargamento natural estd centrada no principio da incerteza
de Heisenberg. Ao considerar um atomo em um certo estado, o periodo de tempo
At que ele pode permanecer nesse estado esta relacionado a incerteza da energia

AFE desse estado por:

AEAt ~ QE (1.1)

T
onde h é a constante de Plank.

Se houver um grande nimero de estados para os quais o a&tomo pode fazer uma
transicao, entao a probabilidade de que isso ocorra é grande, logo o At serd pequeno,

e a incerteza da energia do nivel serda grande. Uma grande incerteza na energia de
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um estado implica que um grande intervalo de frequéncias pode estar envolvido na
transicao associada a esse estado. Consequentemente, qualquer linha resultante da

tal transi¢ao serd alargada, conforme figura (1.1).

E I |

AEzj=hA\f

Figura 1.1: Alargamento natural de acordo com o principio da incerteza de Heisen-
berg.

E = hv (1.2)

AFE = hAv (1.3)

_AE 1 NAiJ
T b 2rAt 2rn

onde AFE é a incerteza na energia de um nivel particular de energia, At é o tempo que

Av

(1.4)

um elétron permanecera no estado de particular energia antes de espontaneamente
decair para um estado de energia inferior, chamado tempo de vida da transicao, e
A;; é a probabilidade de transi¢ao espontanea de Einstein que nos fornece a prob-
abilidade por unidade de tempo de um atomo excitado no nivel ¢ decair para um
nivel inferior j com emissao de um féton. O alargamento natural, em termos do

comprimento de onda torna-se:

N1 A
A= — )~ 24, 1.5
A 2mc (At) 2me” (1.5)

1.1.2 Alargamento Doppler

As particulas que compoem o gés de uma atmosfera estelar, estao em constante
movimento, e este movimento desloca os comprimentos de onda, visto por um ob-

servador. As linhas espectrais sao entao alargadas, ja que os atomos tém velocidades
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diferentes e os comprimentos de onda se deslocam pelo efeito Doppler. O alarga-
mento Doppler é o alargamento de linhas espectrais devido ao efeito Doppler em
que o movimento térmico dos atomos ou moléculas deslocam a frequéncia aparente
da radiacdo emitida. As distintas velocidades das particulas componentes do gés
provocam pequenos deslocamentos, e o efeito cumulativo é que alarga a linha. Para
um géas em equilibrio térmico, alargamento é dependente unicamente da frequéncia
da linha, da massa das particulas que irradiam e da temperatura. Portanto o alarga-
mento Doppler pode ser usado como um método para medir a temperatura de ob-
jetos observados. Para velocidades térmicas nao relativisticas, o efeito Doppler na

frequéncia é dado por:

v =1 (1+%) (1.6)

onde v é a frequéncia observada, vy é a frequéncia da fonte de radiacao, v é a
velocidade da fonte de radiacao em relacao ao observador, e ¢ é a velocidade da luz.

Como ha uma distribuicao de velocidades em todas as direcoes, o efeito cumula-
tivo sera o de alargar a linha observada. Para baixas densidades, a distribuicao de
velocidades em qualquer diregao é dada pela distribuicao de Maxwell. Se P(v)dv é

a fracao de particulas com velocidades entre v e v 4+ dv em qualquer direcao, entao:

[ m mu?
P(v)dv = oo &P <—ﬁ> dv (1.7)

onde m é a massa das particulas, T" a temperatura e k é a constante de Boltzmann.

Escrevendo o efeito Doppler em termos da velocidade v = ¢ (% — 1), e substi-

tuindo a velocidade em funcao do efeito Doppler, tal que, % = % obtemos:

P(v)dv = <§0) 27:2T exp —m [C (271;(;7? 1)] dv (1.8)

Podemos reescrever esta expressao como:

mc? me2 (v —1)°
P = — - 1.
(v)dv kT exp ( dv (1.9)
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Analisando a equacao acima observamos que,

Av 2
Y 1.10
<AVDoppler> ] ( )

12KT
AVDoppler = % m (111)

é o alargamento provocado na frequéncia devido ao alargamento Doppler e C é uma

P(v)dv = Cexp

onde

constante de normalizacao. Escrevendo a equacao acima em termos do comprimento
de onda e lembrando que |%| = |%| obtemos que a espessura da linha espectral

devido ao alargamento Doppler é dada por:

o [T
¢ m

AN (1.12)

1.1.3 Alargamento Colisional

Todos os fenomenos que causam alargamento nas linhas espectrais devido a per-
turbacoes de particulas vizinhas sao chamados de alargamento colisional, ou de
alargamento por pressao, ja que a fonte microscépica de pressao é a colisao de
particulas com uma parede real ou imaginaria.

O alargamento colisional é devido a colisoes de atomos com outros &tomos,
moléculas ou fons. Essas irao perturbar os estados atomicos ou moleculares e levarao
a um alargamento da linha que é em geral, muitas vezes maior do que a sua largura
natural. Este aumento na largura da linha é uma funcao da densidade dos varios
tipos de perturbadores e é conhecido como alargamento por pressao. Portanto, se
AV;(r) e AV;(r) sao, respectivamente, as mudancas nas energias dos niveis supe-
riores e inferiores de uma dada transicao devido a influéncia de um perturbador a
uma distancia r de um atomo excitado, a frequéncia angular da transicao sofre a

seguinte alteracao:

AV;(r) — AVi(r)
- .

Se o potencial é central, isto é, s6 depende da distancia r, é possivel representar

a interacao de longo alcance entre o atomo excitado e um perturbador por um

potencial da forma.

AVi(r) = (1.14)
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onde ¢, ¢ uma constante que depende do nivel excitado envolvido e também do tipo
de perturbador. O valor de n esta associado ao tipo de perturbador e processo fisico

envolvido da seguinte forma:

e n = 2, aplica-se ao caso do hidrogénio e fons hidrogenoides no campo elétrico
externo ou produzido por outros ions ou elétrons. Essa forma de alargamento
¢é conhecida como alargamento Stark linear dos niveis de energia, e depende

linearmente da intensidade do campo elétrico;

e n = 4, aplica-se ao caso que descreve o alargamento Stark quadrdtico por
exemplo do hélio e outros sistemas onde a separagao é uma fungao quadratica

do campo elétrico dos perturbadores;

e n = 3, aplica-se ao caso da interacao ressonante dipolo-dipolo. Esta interacao
¢ finita somente quando o atomo excitado interage com um atomo idéntico no
estado fundamental e quando ha uma forte transicao de dipolo elétrico permi-
tido, geralmente a linha de ressonancia do atomo, que liga os dois niveis. Esse

alargamento é conhecido como alargamento ressonante ou auto-alargamento,

e n = 6, aplica-se ao caso de interagao dipolo-dipolo atrativa de longo alcance
que existe sempre entre quaisquer dois atomos. Alargamento desse tipo é

conhecido como alargamento de van der Waal’s.

Os dois primeiros efeitos sao importantes apenas em gases altamente ionizados
enquanto que os dois iltimos sao mais significativos em gases nao ionizados. Entre-
tanto, outras contribuigoes para forgas atrativas de longo alcance existem.

As forcas de curto alcance, que sao responsaveis pelas ligagoes quimicas ou re-
pulsao interatomica, diferentemente das de longo alcance, nao possuem uma ex-
pressao geral, e sao de dificil obtencao. No entanto, para o caso de linhas espectrais
alargadas por colisoes com hidrogénio, hélio e neonio, estas forcas repulsivas desem-
penham um papel muito significativo.

A equagao (1.14) é obtida a partir do caso de um sistema binédrio de um atomo
excitado e um perturbador a uma dada distancia e orientacao fixa. Mas, em geral,
o atomo excitado pode interagir com varios perturbadores e é necessario obter uma
média sobre as distintas orientagoes e caminhos desses perturbadores. Essa média
somente pode ser realizada de forma satisfatoria em dois casos limites conhecidos
como aproximacao quase-estatica e aproximacao de impacto ou aproximacao de
deslocamento de fase. O critério que define o intervalo de validade de cada uma

das aproximagcoes estd associado com o tempo de colisao t.. A forma do perfil de



Introducao 8

linha para uma frequéncia de separacao Aw = wy — w a partir do centro da linha
é determinada pelo trem de ondas emitido durante o intervalo de tempo At, onde
At = A%J. Se o atomo emite um trem de ondas até ser perturbado por uma forte
colisao, o tempo de interesse, At, serd o tempo médio entre as colisoes t.. E uma
aproximacao que pode ser considerada como se o perturbador estivesse ultrapassando
o atomo emissor em uma trajetéria classica. Para os perturbadores neutros, essas
trajetérias seriam aproximadamente linhas retas, enquanto que para fons ou elétrons
seriam hipérboles. Pode-se entao considerar que o atomo emissor sera perturbado

somente durante a duracao da perturbacao, definida por:

(1.15)

onde p é a distancia de maior aproximagao (parametro de impacto) e v é a velocidade
média nesse ponto.

Quando a duragao de uma colisdo (¢.) é muito maior do que o tempo entre
colisoes (1), a linha alargada é produzida enquanto o perturbador move-se apenas
uma pequena distancia. Portanto, é possivel ignorar o movimento dos perturbadores

completamente e temos a aproximacao quase-estatica:

1
te> — =T 1.16
> (1.16)

Essa aproximagao ¢é usada para calcular o alargamento Stark produzido por ions
em um plasma e para alargamento de atomos neutros em pressoes > 100 Torr. A
partir das equagoes (1.15) e (1.16), observa-se que a aproximagcao quase estatica é
melhor aplicada em altas densidades, onde T,. é menor, e para baixas temperaturas,
onde v é pequeno.

No outro extremo, onde a duracgao da colisao é pequena comparada com o tempo

entre colisoes, a aproximacao de impacto pode ser usada:

1
t.< — =T, 1.17
<35 (1.17)

Na aproximagao por impacto o deslocamento de fase produzido por uma colisao
é calculado e o resultado é uma média sobre todos os parametros de impacto. A
aproximacao de impacto é geralmente usada para descrever o alargamento das linhas
para pressoes entre 0 e 100 Torr. Analisando as equagoes (1.15) e (1.16) observa-se
que essa aproximacao ¢ melhor aplicada para baixas pressoes e altas temperaturas,
onde T, e v sao grandes.

Entretanto, deve ser recordado que o tempo de interesse é determinado pelo
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deslocamento da frequéncia a partir da linha central, Aw. Portanto, é possivel que
partes do perfil de linha sejam calculadas pela aproximacao quase estatica e outras

sejam descritas pela aproximacao de impacto.

1.2 Contexto tedrico

Linhas satélites presentes nas asas distantes dos perfis de linhas das séries de Lyman
e Balmer do hidrogénio atomico tém sido observadas em estrelas e em plasmas
em laboratério (e.g., Kielkopf et al., 2002). Entretanto, a descrigdo adequada do
fenomeno encontra dois grandes problemas.

A primeira dificuldade é do lado experimental, que tem sido o desenvolvimento
de técnicas para observar as interacoes do hidrogénio atomico neutro em densidades
suficientemente altas para efeitos de alargamento das linhas espectrais serem ob-
servados, e para caracterizar as condigoes quantitativas sob as quais os espectros
sao criados. Por outro lado, do ponto de vista tedrico, desenvolver métodos para
calcular as contribuigoes a partir de todos os possiveis estados moleculares do Hs
e HJ para o espectro de atomos livres na colisdo, pois outro absorvedor continuo
hidrogenoide é a molécula de hidrogénio Hs, cuja abundancia excede a de hidrogénio
atomico na atmosfera de estrelas tipo M (Teg < 2500 K). Embora essa molécula
nao absorva na regiao do visfvel, seus fons Hj e H, o fazem. A densidade dos fons
Hj é proporcional ao produto da densidade de dtomos de H neutros pela densidade
de prétons, portanto ele contribui de forma significativa na opacidade continua em
intervalos de temperaturas e pressoes dentro das quais existem prétons e atomos
de H neutro em quantidades significativas. Esse intervalo de pressao e temper-
atura ocorre precisamente na fotosfera de estrelas tipo A (Teg ~ 10000 K), nas
quais existem aproximadamente as mesmas quantidades de H neutro e ionizado.
Consequentemente, aproximadamente 10% da opacidade continua no visivel dessas
estrelas é devida & contribuicao do fon Hy. A contribuicdo deste fon para a opaci-
dade continua foi estudada por Bates (1951), Bates (1952), Bates et al. (1953) e
Matsushima (1964) entre outros. Matsushima (1964) demonstrou que, para estrelas
frias, a contribuicao do fon HJ é inferior a 10% da contribuicao do H; para A > 4000
A . Doyle (1968) estudou a absorcao produzida pela assim chamada quase-molécula
H; e descobriu que a sua contribuicao ¢ significativa na regiao ultravioleta para A <
2500 A e estrelas do tipo solar. Enquanto isso, o fon H; existe principalmente em
baixas temperaturas, proprias de estrelas M.

Experimentalmente, linhas satélites caracteristicas em 1600 A e 1405 A nas
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Koester's T ;=11000K log g=8.25+spSpec—54153—-2683—-560 spectra
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Figura 1.2: Espectro observado com o SDSS da ana branca SDSS
J073708.004+411227.45, com sinal-ruido S/R=68 e magnitude g=15,77, e em ver-
melho um modelo de D. Koester de 11000 K e log g=8,25 que se ajusta, para com-
paracao.

asas de Lyman-c, associadas com transicoes livre-livre quase-molecular do Hy e Hy
foram observadas nos espectros ultravioletas (UV) de algumas estrelas obtidos com
o International Ultraviolet Explorer (IUE) e com Hubble Space Telescope (HST),
Greenstein (1980), Koester et al. (1985) e Nelan & Wegner (1985). Os satélites na
asa vermelha de Lyman-§ na regido espectral de 905 a 1187 A, foram observados
com o Far Ultraviolet Espectroscopic Explorer (FUSE).

As estrelas que apresentam linhas satélites na serie de Lyman sao as estrelas
anas brancas DA (WDs), estrelas velhas do ramo horizontal do tipo espectral A, e

estrelas A Bootis, estrelas de Populacao I com tipo espectral compreendido entre B
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e F (Allard et al., 2000). As estrelas anas brancas sao o produto final da evolugao de
mais de 95% de todas as estrelas (e.g., Kepler et al., 2007). Elas consumiram todo
seu combustivel nuclear (que depende da massa individual da estrela) e, portanto,
sua fonte de luminosidade é dominada pela energia interna residual. Seu esfriamento
via irradiagao é lento, devido a pequena area superficial (um raio tipico de uma ana
branca é da ordem de 10000 km), logo tem um tempo de esfriamento longo, levando
aproximadamente 10'° anos para sua temperatura efetiva diminuir de cerca de 10° K
para proximo de 10° K. Portanto, as estrelas anas brancas mais frias sao velhas, e
guardam em sua estrutura o registro histérico da formacao estelar e da evolucao de
nossa Galaxia.

As observagoes espectroscopicas no ultravioleta (UV) de anas brancas revelam
uma forma da linha muito diferente daquela esperada a partir de um simples alarga-
mento Stark, com linhas satélites na asa vermelha de Lyman-§ préximas de 1078
e 1060 A (Koester et al., 1996, 1998). A intensidade desses satélites caracterfsticos
e, na verdade, a forma inteira das asas na série Lyman, é muito sensivel ao grau de
ionizacao da atmosfera estelar e em plasmas em laboratorio, pois é a ionizacao que
determina a importancia relativa do alargamento colisional por ions, ou particulas
neutras.

Portanto as linhas satélites podem ser usadas como um diagndstico da temper-
atura em plasmas onde o equilibrio de ionizagao de Saha se mantém. A forma do po-
tencial desempenha um papel dominante na grande diferenca das caracteristicas do
alargamento quase-molecular (Allard et al., 1998a). Transigdes quase-moleculares
ocorrem quando um féton é absorvido ou emitido por um atomo enquanto esse
atomo interage com uma ou mais particulas vizinhas, que podem ser dtomos, ifons
ou moléculas (Allard & Kielkopf, 1982). Em curtas distancias, a interagao entre o
atomo perturbado e a(s) outra(s) particula(s) geralmente leva a formagao de linhas
satélites moleculares nas asas das linhas atomicas (Allard et al., 1998b,a, 1999).
As estruturas observadas na asa de Lyman-a em 1623 A e 1405 A séo devidas
a absorcoes das quase-moléculas Hy e HJ, respectivamente. A intensidade desses
dois satélites depende fortemente do grau de ionizacao da atmosfera estelar e conse-
quentemente da temperatura efetiva Toq e gravidade superficial log g (e.g., Holweger
et al., 1994).

A regiao de formacao de linhas espectrais, chamada de atmosfera, em uma ana
branca, representa menos que 10712 da massa da estrela e é dominada por hidrogénio
(anas brancas DA) ou hélio (DB/DO) e algumas vezes com pequenas quantidade de

elementos pesados (por exemplo, anas brancas DAZ, DBZ e DOZ) (e.g., Koester,
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2010). E através da atmofera estelar que a radiacao é emitida para o espaco inter-
estelar, e grande parte das informacoes sao obtidas através de modelos atmosféricos,
que revelam parametros como Tg, log g € composicao quimica.

A técnica mais bem sucedida para a determinagao da temperatura efetiva (Tog) €
gravidade superficial (log g) de estrelas anas brancas DA é a comparacao dos perfis de
linha do hidrogénio observados com espectros sintéticos a partir de modelos tedricos
de atmosfera (e.g., Tremblay & Bergeron, 2009). O sucesso dessa técnica consiste
no fato de que os perfis de linha tedricos sao sensiveis as variagoes dos parametros
atmosféricos (Wegner & Schulz, 1981) e que as linhas de hidrogénio sao as tnicas
presentes nos espectros de estrelas anas brancas DA, como segue no exemplo da
figura 1.2.

A fisica utilizada para construir os modelos incluem o modelo de gas ideal, e as
fontes de opacidade radiativa. As abundancias relativas dos componentes quimicos
podem ser determinadas através da funcao particao usando a probabilidade ocupa-
cional de Hummer & Mihalas (1988), que resolvem a populagao de cada nivel do gés
com a técnica de minimizacao de energia livre.

E necessério conhecer as transicoes atomicas para explorar ao maximo a técnica
espectroscopica. Bergeron et al. (1992) foram um dos primeiros a aplicar esta aprox-
imacao a um grande niumero de anas brancas; eles analisaram as linhas de Balmer.
A técnica foi mais tarde aplicada as linhas UV da série de Lyman (Kepler & Nelan,
1993, Bergeron et al., 1995, Vennes et al., 2005). A andlise espectroscépica é limi-
tada principalmente pela qualidade das observagoes, tais como a razao sinal/ruido,
calibracao de fluxo, etc. O valor absoluto dos parametros atmosféricos depende dire-
tamente do nivel de sofisticacao da fisica incluida nos calculos do modelo de atmos-
fera, da consisténcia no cédlculo do efeito Stark e da teoria de convecgao (Tremblay
& Bergeron, 2009).

Em 2002 Bergeron & Leggett (2002) publicaram melhorias nos modelos, levando
em conta o efeito nas opacidades éticas quase-moleculares dos momentos de dipolo
induzidos por interagoes entre as particulas. Essa interacao provoca um rearranjo
temporario das cargas eletronicas, com formacao de uma molécula temporaria, pro-
duzindo assim absorc¢oes ou emissoes além daquelas dos dtomos isolados.

Atualmente existe um grande ntimero de espectros oticos de anas brancas obtidas
como parte do Sloan Digital Sky Survey (SDSS) (Eisenstein et al., 2006, Kleinman,
2010), permitindo assim o estudo da distribuigdo de massa das anas brancas (Kepler
et al., 2007). Kleinman et al. (2004) e Liebert et al. (2005) ja tinham estimado as

massas a partir de anélise espectroscépica. Bergeron et al. (1991) e Koester (1991)
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discutem o aparente aumento na massa média de estrelas anas brancas DA com
Ter <12000 K. Kepler et al. (2006) compararam os espectros do SDSS com espec-
tros de alto sinal/ruido (S/R) obtidos com o telescépio Gemini 8 m para quatro
anas brancas com Teg ~ 12000 K e determinaram que as massas derivadas a partir
da andlise dos espectros do SDSS, com S/R relativamente baixos, estao sistemati-
camente superestimadas por AM =~ 0.13M. Devido a correlacao entre Tog e log g
(um pequeno aumento em T.g pode ser compensado por uma pequena diminui¢ao
em log g), tais discrepancias estdo concentradas unicamente nas regides em torno
do maximo das linhas de Balmer, 14000 K > T, > 10000 K. Para estudar a
tendéncia de aumento da massa média aparente das anas brancas DAs, Kepler et al.
(2010) analisaram 1505 delas com S/N > 20 e Teg > 12000 K e determinaram
uma massa média das DAs de M/M, = 0.604 + 0.003. Eles observaram que a
distribuicdo da amostra é similar & publicada por Liebert et al. (2005) obtida do
Palomar Green Survey com 348 estrelas. Falcon et al. (2010) usaram uma média
de conjunto de avermelhamento gravitacional de 449 DAs, método independente
dos perfis de linha pois usa somente a posicao do centro da linha, e estimou uma
massa média de 0.640 + 0.014M,, e que nao apresentava mudancas significativas
para Teg < 12000 K. O valor de massa média obtido por Falcon et al. (2010) ¢é
similar ao obtido por Tremblay & Bergeron (2009) para as estrelas quentes quando
incluem o formalismo de Hummer & Mihalas (1988) para o célculo do campo elétrico
médio causador do efeito Stark.

Koester et al. (2009), Koester (2010), Tremblay & Bergeron (2009) e Gianninas
et al. (2010) estudaram as possiveis causas para o aumento aparente na massa deter-
minada espectroscopicamente para T.g < 12000 K, nao observado nas determinacgoes
fotométricas. Eles concluiram que esse fenomeno nao é causado por contaminacao
de He, e Tremblay et al. (2011) propos que o uso de modelos unidimensionais nos
calculos da conveccao da atmosfera, comparados a um modelo mais realistico tridi-
mensional, poderia ser a causa. Kepler et al. (2010) descobriram campos magnéticos
acima de 1 MG em cerca de 5% das anas brancas, e que o campo magnético tende a
ser maior quando a estrela desenvolve uma zona de conveccao atmosférica profunda,
em T.g < 12000 K e propoe que uma causa do possivel alargamento de linha obser-
vado, interpretado como aumento de gravidade superficial, possa ser alargamento
magnético (efeito Zeeman) para campos abaixo do limite de detecgao observacional.
H& um enorme esforco para eliminar as inconsisténcias nos calculos do modelo, e es-
sas tentativas mostram a necessidade do continuo estudo da interagao do hidrogénio

perturbado por prétons, elétrons, atomos e moléculas em alta pressao.
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As estrelas anas brancas possuem uma alta densidade em sua atmosfera, o que
torna o alargamento colisional (alargamento por pressao) dominante em rela¢ao aos
demais. As colisoes ou interacoes entre particulas e um atomo perturbado induzem
mudancas nos niveis de energia dos atomos perturbados e correspondentes alteracoes
nas frequéncias das transigoes atomicas. Essas colisoes entre atomos perturbados
e particulas perturbadoras sao responsaveis pela formacao temporaria de quase-
moléculas que levam ao surgimento de possiveis satélites caracteristicos nas asas do
perfil de linha, ou seja, absor¢oes ou emissoes além das esperadas. A figura 1.3
mostra o espectro da ana branca G226-29, observada com o Hubble Space Telescope
(HST) por 6 exposicoes, cada tempo de 3 horas, entre setembro de 1994 e dezembro
de 1995 por Kepler et al. (2000). O espectro da G226-29 mostra a existéncia e forma

dos satélites.

G226-29 Average HST Spectra
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Figura 1.3: Espectro observado com o Hubble Space Telescope (HST') da ana branca
(G226-29, de Kepler et al. (2000), mostrando a asa vermelha de La, centrada em 1215
A e as linhas satélites em 1405 A do H; e 1600 A, do H,

Portanto, o perfil de linha de estrelas anas brancas, devido a interagoes entre o
hidrogénio atomico e protons, é distinto daquele calculado levando em consideragao
apenas particulas isoladas da atmosfera. H4 a formacao da quase-molécula H" e sua

dissociacao. E quando a diferenca AV (R) entre um potencial de um nivel superior
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e um potencial de um nivel inferior apresenta um extremo, havera a formacao de
um satélite centrado periodicamente em Aw = kAV,(R), com (k = 1,2,3,...)
(Anderson, 1956, Allard & Kielkopf, 1982). A variagao da frequéncia Aw é medida
a partir do centro da linha espectral nao perturbada e o satélite caracteristico, e
escrita na mesma unidade da diferenca de potencial, por conveniéncia. A posicao de
AV,.:(R) e a dependéncia de AV (R) com a separacao internuclear R determinam a

amplitude e a forma dos satélites, respectivamente.
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1.3 Visao geral da tese

Nessa tese apresentarei o estudo da interacao do atomo de hidrogénio com protons,
que temporariamente cria a molécula de Hy, com abundancias mostrada na figura
1.4, para densidade inicial de 1,0 x 10'7 moléculas de Hy por cm ™2 e pressao con-

stante.

le-0 T T T T T T

9e-07~ — nH,T/nH]| ]
8607 — nH,T/nH] | _

7e-07—

Percentual (%)
Y ul [}
e ¢ @
o o o
~ \Il ~

3e-07—

2e-07—

le-07—

0 5000 10000 15000 20000 25000 30000 35000  4000C
T(K)

Figura 1.4: Abundancia relativa das quantidades de n(H)")/n(H;) em preto e
n(Hy)/n(H) em vermelho, com densidade inicial de 1,0 x 107 Hy cm™3.

No capitulo 2 serao apresentados os calculos do potencial do Hj até o nivel
n = 10 (ntmero quantico principal da molécula), bem como a andlise de todas as
possiveis transi¢oes que podem ocorrer. Apesar da molécula de H ser muito bem
conhecida, seus potenciais nao possuem publicacoes até o nivel n = 10, nem o grau
de resolucao que sera apresentado. Esses novos dados tedricos devem ser inseridos
no modelo de perfis de linha para altas densidades, em adicao ao alargamento Stark.

No capitulo 3, apresentarei nosso estudo dos momentos de dipolo elétrico para
todas as possiveis transicoes. Da mesma forma que os potenciais, na literatura
encontramos os valores somente para Lya, Lyf3, Lyvy e Ha, sendo que os momentos
de dipolo elétrico para Lyvy foram usados por Allard et al. (2004), mas nao foram
publicados até o momento.

O capitulo 4 é destinado aos calculos dos perfis de linhas das transi¢coes das
séries de Lyman e Balmer, bem como a anélise das linhas satélites e quais transicoes

produzem tais linhas.
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Os capitulos 3 e 4 foram publicados por Santos & Kepler (2012) no Monthly
Notices of the Royal Astronomical Society, Volume 423, Issue 1, pp. 68-79, em
junho de 2012, DOI: 10.1111/j.1365-2966.2012.20631.x

Finalmente, no capitulo 5 serao apresentadas as discussoes e conclusoes referentes

A essa tese.



Capitulo

Potenciais da molécula de
Hidrogeénio H;

A estrutura do fon molecular Hy foi estudada por Teller (1930), Hylleraas (1931),
Jaffé (1934), Baber & Hassé (1935), Bates & Poots (1953) e Madsen & Peek (1971).
Entretanto, tabelas precisas da energia eletronica em funcao da distancia internu-
clear para estados excitados n > 3 nao foram até agora publicadas.

Como originalmente demostrado por Burrau (1927), a equagao de Schrodinger

para o HJ pode ser separada e a energia eletronica calculada.

2.1 A aproximacao de Born-Oppenheimer

As funcgoes de onda e energias de uma molécula sao obtidas a partir da equacao de

Schrodinger:

HY(R,7) = EV(R,7) (2.1)

onde R e 7 representam as coordenadas nucleares e eletronicas respectivamente.
Considerando uma molécula diatomica composta por ntcleos e elétrons com
massas pontuais e desprezando as interagoes de spin-érbita e outras corregoes rela-

tivisticas, o Hamiltoniano molecular é dado por (Levine, 2004):

. h2 1 Z Zﬁe
H:_E;m—avi ZV2 ZZZLWEOR B ;ZﬁlTFEQT Z§4W60T

J/

TN(R) Tf (F) VNN (ﬁ) EN(T R) ‘/ee(T')
(2.2)

18
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onde « e 3 se referem aos nicleos e i e j aos elétrons.

Os cinco termos do Hamiltoniano (2.2) representam os operadores:

Twn(R) energia cinética dos nticleos;

T.(7) energia cinética dos elétrons;

VNN(ﬁ) repulsao entre os nucleos, sendo R,z a distancia entre os nucleos o e 3
de ntimeros atomicos Z, e Zg;

Ve N (T, ﬁ) interacao entre os elétrons e os ntcleos, onde r;, é a distancia entre o
elétron 7 e o nucleo «,

Vee('r?) interacao entre os elétrons, onde r;; é a distancia entre os elétrons i e j.

O termo VeN(F, ﬁ) infelizmente impede a separagao do H em componentes nu-
clear e eletronica, que permitiria escrever a funcao de onda molecular como um pro-
duto de termos nuclear e eletronico, W(R,7) = y(R)¢(7). Torna-se entdo necessério
utilizar algum tipo de aproximagao. Introduzimos a aproximacao de Born-Oppenheimer.
O termo IA/GN(F, ﬁ) nao pode ser desprezado, mas pode-se parametrizar R de modo
que a funcao de onda total possa ser reescrita como X(é)qﬁ(ﬁ ]%) A aproximacao de
Born-Oppenheimer consiste no fato de que os ntcleos sao muito mais massivos que
os elétrons, permitindo considerar que os ntcleos estao fixos enquanto os elétrons
realizam o movimento. Fixando ﬁ, pode-se resolver a funcao de onda eletronica
o(r; ]%) com dependéncia apenas parametricamente em R. Com isto, obtém-se a
curva de energia potencial ao longo do movimento parametrizado do nicleo. Con-

sequentemente, a fungao de onda pode ser reescrita:

V(R 7) = x(R)$(F: R). (2.3)

e o Hamiltoniano, em uma forma simplificada e em unidades atomicas (Apéndice

A):
24+ V(7 R) (2.4)

onde V (7, R) é a energia potencial total do sistema.
Substituindo 2.3 e 2.4 em 2.1 obtém-se:

[‘1 > (T Y VI V(F ﬁ)] Y(R)o(7 B) = Ex(R)o(7 B) (2.5



Potenciais da molécula de Hidrogénio H; 20

ou seja,
—% mi i[x(ﬁﬁb(ﬁ é)} + [—% ZV?H/(F, ﬁ)]x(é)qs(ﬁ R) = Ex(R)¢(F: R),
Z (2.6)
sendo

V2 [\ (B)o(7 B)| = \(B)V26(7: ) + Vo(r: R) - Tx(R) + o7 R) V()

onde V(7 R) - Vx(R) representa o acoplamento elétron-niicleo.

De acordo com a aproximacao de Born-Oppenheimer, Vo(7; R) ~ 0 ¢ V2¢(7* R) ~
0, pois a nuvem eletronica reorganiza-se quase instantaneamente para qualquer
mudanga na posicao nuclear, significando que uma pequena perturbagao na con-
figuracao nuclear é desprezivel, motivo pelo qual essa aproximacao também é con-

hecida como aproximagao adiabética. Resta entao:

50 B YD VAR + [-5 3R VE B o B) = Bx(R)oG ),
(2.7)

Devido, ainda, a aproximacao de Born-Oppenheimer, o primeiro termo, corre-
spondente ao operador energia cinética nuclear da equacao 2.7, é desprezado, e o
termo que descreve a repulsdo nuclear [Vyy(R)] torna-se uma constante e pode,
sem perda de generalidade, ser adicionado ao hamiltoniano, sem alteracao de suas

autofungdes. Portanto, pode-se dividir ambos membros da equagao 2.7 por x(R)

resultando em:

B >V + VL R)|6(r: R) = Bo(: R), (2.8)

onde F, é a energia eletronica do sistema para uma dada configuragao nuclear.

Consequentemente a equacao de Schrodinger eletronica pode ser escrita como:

H.6(7: R) = E.¢(7; R) (2.9)

A obtencao da funcdao de onda nuclear depende diretamente da resolucao da



Potenciais da molécula de Hidrogénio H; 21

equagao 2.8, ou seja:

Simplificando a 2.10 e usando a 2.8, obtém-se:

__Z —Vix [E +ZZZZ’3} (R) = Ex(R) (2.11)

a f>o

O termo entre colchetes da 2.11 é o potencial efetivo do sistema e a grandeza
E ¢é a energia total, que envolve as energias eletronica, vibracional, rotacional e

translacional da molécula.

2.2 O ion molecular do Hidrogénio H;

A estrutura do H, é formada por um elétron e dois prétons, conforme a figura 2.1.
O problema do fon molecular do Hidrogénio é de grande interesse, tanto para fisicos
quanto para astrofisicos, pois o H, e outras moléculas diatomicas com um elétron
sao as Unicas entre moléculas em que a equagao de Schrodinger para seu movimento
eletronico pode ser separavel em trés equagoes diferencias ordinarias (Madsen &
Peek, 1971), devido ao fato que os nicleos sdo muito mais massivos e lentos em

relacao ao movimento eletronico, ou seja, na aproximacao de Born-Oppenheimer.

Figura 2.1: Estrutura do fon molecular do Hidrogénio H,” [Adaptado de Levine
(2004)]
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Portanto, pode-se escrever a partir da equacao 2.8, a equacao de Schrodinger da

parte eletronica, que possui a seguinte forma em unidades atomicas:

1, 1 1\ 1
(oL Yo (5 L) oy

Na figura 2.1 a origem de coordenadas estd no centro do segmento de reta que
une as cargas positivas e essa linha coincide com o eixo z em coordenadas carte-
sianas. Devido a simetria do sistema apresentado nessa figura, tende-se a resolver,
em primeira instancia, a equagao de Schrodinger eletronica utilizando as coordenadas
polares esféricas (r,0,¢) do elétron, ou seja, escrevendo r, e 1, nessas coordenadas.
Entretanto, utilizando as coordenadas polares esféricas, a equacao de Schrédinger
nao pode ser separada.

Por sua vez, se forem utilizadas coordenadas esferoidais prolatas, também con-
hecidas como coordenadas elipticas confocais (A, i, ¢), conforme figura 2.2, é possivel
fazer a separacao de varidveis e obter solugoes, como demonstrado por Burrau (1927).
As coordenadas elipticas sao usadas em problemas envolvendo dois centros, a e b,
separados por uma distancia fixa R. Se r, é a distancia do ntcleo a até a posicao
do elétron, e r;, é a distancia do ntcleo b até o mesmo ponto, entao as coordenadas

elipticas sao definidas como:

A:“;” (2.13)
u:”;” (2.14)
¢:4an4(§) (2.15)

A define elipséides de revolucao com focos a e b e p define paraboléides de revolucao
em torno do eixo z, ¢ é o angulo de rotacao do elétron em torno do eixo internuclear
z, 0 mesmo usado em coordenadas polares esféricas.

Os intervalos dessas coordenadas sao:
1 <A< oo,

0< ¢ < 2.

As coordenadas elipticas da figura 2.2 estao relacionadas com as coordenadas
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=g

=
Figura 2.2: Coordenadas esferoidais [Adaptado de Li et al. (2001)]

cartesianas pelas seguintes transformagoes:

T = gcos o/ (A2 = 1)(1 — p2) (2.16)
R

y = 5senoy/ (N —1)(1 = p?) (2.17)

z= RTA'U (2.18)

e o elemento de volume é dado por:

R3
dr = g()\z — p)d dudé. (2.19)
A equagao de Schrodinger 2.12 pode ser escrita agora em fungao do novo sistema
de coordenadas. Para tanto, é preciso obter 74, 1, € 0 V2 em coordenadas elipticas.
Os valores de r, e r, sao obtidos diretamente das equagoes 2.13 e 2.14, fazendo a

soma e subtracao de ambas:
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o = g()\ + ) (2.20)
Ty = g()\ — [). (2.21)

A expressao do Laplaciano em coordenadas elipticas é obtida a partir do Lapla-
ciano em coordenadas curvilineas ortogonais, pois o sistema de coordenadas esfer-
oidais prolatas é um sistema curvilineo ortogonal. O Laplaciano em coordenadas

curvilineas é dado por (Kaplan, 1953):

s 1 [0 [l 0N O (R O\ . O (Mah, D
Vo= it Lo Uy ax) Tap Uy on) e\ a0 )]0 B2

E seus coeficientes métricos sao dados por:

G G G R e
(2 () + () - RF 220

hy = \/(g—z>2 + (ay) + (—) = —\/ — ) (2.25)

99

Substituindo 2.23, 2.24 e 2.25 em 2.22 obtém-se o Laplaciano em coordenadas

elipticas:

4 0 0 0 0 (A2 —pu?) 0?
L —" e G | — (1=
S e R A R E k] (GO F 7| R e
(2 26)
Com as equagoes 2.20, 2.21 e 2.26 reescreve-se a equacao de Schrodinger eletronica

em coordenadas elipticas da seguinte forma:

e Lo | Vs | e (0= + e

ANT 1
Ay -
()

(2.27)
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~1
Multiplicando a equacao 2.27 por [—m] e usando a notacao ¢ = F — &

R
para a energia eletronica, temos
0 0 0 0 (A2 — 1?) 0?
— (N> =1 — (1 — p?)=— v
ax [0 - V5] * a3 [0 - 5] + e =y v
2072 _ 2
+2\RY = _w\p
(2.28)
Por conveniéncia, define-se um parametro (real) p via p* = %RQ e reescreve-se a
equacao 2.28:
0 : 0 0 9 O (22— u?) 0?
— —1)— — (1= p*)=— 1\
{88 10~ D) [0 03]+ e e
+2ARY = p*(\* — H) ¥
(2.29)
passando todos os termos para o lado esquerdo,
0 0 0 0 (22— u?) 0?
— (N> =1 — (1 —p*)=— v
(o [ - 03] + 35 0= P35+ e 2
+ [2AR —p’ (AZ— H]w=0
(2.30)

A equacgao (2.30) é completamente separavel, resultado ja esperado pelo uso das

coordenadas elipticas, e isso permite que a funcao de onda seja escrita como

T\ 1, 6) = AQ)M(1)2(6) (231)
Fazendo a substituigao de W(A, u, @) = A(XN) M (1)@ (¢), na equagao 2.30, obtém-

se a equagao separada em trés equagoes diferenciais ordindrias (Bates et al., 1953),

82
0 oM m?2
= (1 = == —A+p*u® — M = 2.
e R R e L. (2.33)
O |(x2 Adarr— 2 ]y
a ( — -+ + 2R —p —>\2_1 =0 (234)
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onde A e m?

sao as constantes de separacao. As constantes m, A e p sao determi-
nadas pelas condigoes de que a W(A, u, @) seja tnica, continua e finita sobre toda a
regiao do espaco definido por 1 < A <oo, -1 < u<1le0< ¢ < 27m.

A primeira equagao, equagao (2.32), refere-se a parte azimutal do problema en-
quanto que as equagoes (2.33) e (2.34) referem-se as partes angular e radial, respec-
tivamente.

A equagao azimutal (2.32) pode ser resolvida diretamente com uma solugao da
forma:

D(p) = eEm?) (2.35)

para que a funcao de onda tenha solucao tnica, onde m, a constante de separacao,
deve assumir valores inteiros (m = 0,1,2,3,...) e estd associada a projegao do mo-
mentum angular orbital do elétron sobre o eixo nuclear. A designacao do orbital
estd associada ao valor de m, ou seja, a componente o corresponde a m = 0, e a

componente m a m = 1, e assim por diante.

2.2.1 Funcao angular

A solucao da parte angular 2.33 pode ser obtida a partir do método sugerido por
Hylleraas (1931), que consiste em representar a solu¢ao de 2.33 como uma expansao

em polinomios associados de Legendre na forma:
M(p) =Y aP"(p) (2.36)
l=m

onde P"(p) é o l-ésimo polinomio de Legendre, solugao da equacao diferencial de

Legendre,

2= sy - =0 e

que possui a mesma forma da equagao 2.33. Substituindo 2.36 em 2.33, a parte

angular toma a forma:

S (o= 2E0 o a e = 2 e} =0, (23s)

l=m
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Fazendo agora a substituicao de 2.36 na equagao diferencial de Legendre 2.37, obte-

1mos:

iiq{gzwfwﬂg%%@}+{4@+U—1m;Jawm}:0 (2.39)

l=m

A relacao entre a parte angular e a equacao de Legendre é direta, pois isolando

a primeira parte do lado esquerdo da equagao angular 2.38 temos:

Sofi o5 S el e

l=m l=m

Substituindo na equacao de Legendre, encontramos:

00 2 2
2 2 m m me,\
ch{JrA—pu +1_M2—l(l+1)— _Mz}PZ(u)—O (2.41)
l=m
ou seja,
Y al[+A-pu =11+ 1)) P () =0 (2.42)
l=m

Usando a relagao de recorréncia dos polinomios de Legendre P (u),

(L+m)P" (p) + (I —m+ 1)PZTI(M)

prn) = 20+ 1 (2.43)
duas vezes para eliminar os termos u e u? obtemos
WP ) = <Z(J2rlm _)251_1_—’_17)71)} Py () +
(—m+D)(l+m+1)  (-m)l+m)] .
(204 1)(20+ 3) (20 + 1)(20 — )} P"(p) +
(l—m+2)(1—m+1)
20+ 1)(20 + 3) Bla (1) (2.44)

Substituindo o termo 2.44 na equacao 2.42, temos

o0

doalA-1+ 1) P () —p°

l=m

({l+m—1)1+m)

T
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JJl=m+D)l+m+1)  (—m)(l+m)]
@ T @anaoy W
_al=m+2)(—m+1),,

(20 +1)(20 + 3) Ira () =0

(2.45)

Agrupando os termos em fung¢ao dos polinomios de Legendre,

= [ m =1+ m)
;_p [ (2 -1)(20+1)
I—m+1D({(+m+1) (—m)(+m) i
(20 +1)(20 +3) <2l+1)<2z_1>)}qu (1) +
y(l—m+2)(l—m+1)

— pm —
Py @ty e =0

Jarr+

A—l(l+1)—p2((

Baixando os indices dos polinomios de Legendre de (2.46)

o [(L—=m—1)(l—m)
C”{_p [ @ 1)@ -3) H*
l-—m+1){I+m+1) (l—m)(l+m)”
(20 4+ 1)(21 + 3) (2l+1)(2l—1)

+CZ{A—Z(Z+1)—p2[

2(l+m+2)(l+m+1)} _0 (247)

e {_p (21 +5)(2 +3)

aic—2 + blCl + dlCl+2 =0 (248)

A equagao (2.48) é a relagao de recorréncia para os coeficientes ¢; em fungao dos

termos a;, b; e d;:

L [U=m—=1)(—m)
w=-r { (20— 1)(21 — 3) ] (249)
Gy [(=—m+1)(l+m+1) (—m)(l+m)
b=A-ll+1)=p [ (21 +1)(20 + 3) +(2l+1)(2l—1)} (2:50)
dl:_g(l+m+2)(l+m+1) (251)

(20 +5)(20 + 3)

Os coeficientes da relagao (2.48), sdao obtidos a partir da relagdo em fragao
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continua da forma:

a;ci_o + blcl + dlCl+2 =0

bicy + diciyo = —aic—o
dic
@] (bl + l l+2) = —QqiC—2
q
—ac—
¢ = =2 (2.52)

(bl + —d’i’l“)

A relagdo em fragao continua (2.52) possui infinitamente muitas raizes que podem
estar correlacionadas com as autofuncoes, possuindo 0, 1, 2, 3, ... nodos no intervalo
—1 < < 1. A obtengao dos coeficientes ¢;, via fracdo continua (2.52), ocorre por
sucessivas aproximacoes, e no caso limite de [ quando [ — oo, o termo Clc—f — 0, e
¢o = 1. Portanto a expansao (2.36) converge no intervalo —1 < p < 1 unicamente
se m, A e p satisfazem a relagdo em fracao continua (2.52) e consequentemente os
coeficientes ¢; devem ser nulos ou minimos para [ — oc.

A relagao de recorréncia (2.48), da solugdo da parte angular, é um conjunto in-
finito de equacoes lineares homogéneas e para ter solucao distinta da trivial, o deter-
minante da matriz formada pelos coeficientes deve ser nulo. Observa-se na relacao de
recorréncia que somente os termos em [ que diferem por 2 estao relacionados, entao,
somente os termos pares ou impares sao relevantes para determinado estado. Isso é
devido ao nimero quantico [, reponsavel pela paridade do orbital. Com isso, tere-
mos duas matrizes, uma para [ par e outra para [ impar e ambos os determinantes

dessas matrizes precisam ser zero para que a solucao seja distinta da trivial.

Para [ par:

r 1 —CQ_ —O_

b d9 0 O 0 O
Co 0

a9 bg dg 0 O O O
c

0 a by di 0 0 Y= . (2.53)
c

0 0 Qg b6 d6 0 0
Cg 0
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Para [ impar:

B T C1 0
by d¢ 0 0 0 O
C3 0
as bg d3 0 0 0 0
C
as b5 d5 0 0 i = 0 (254)
C
0 ay b7 d7 0 !
Co 0

Portanto, podemos reescrever a equacao (2.36), a solucao da equagao (2.33), para

levar em conta de forma explicita nos céalculos o fator de paridade gerado por [.

!/

M) = Y P, (2.55)

s

onde o somatdrio se estende somente sobre valores pares ou impares de s.

O célculo do determinante da matriz dos coeficientes (par ou impar) da relagao
de recorréncia (2.48) gera uma funcao fi(A,e, R), que depende de A, € e R, que
sozinha nao possui solucao nem analitica nem numérica, necessitando da solucao da

parte radial para formacao de um sistema.

2.2.2 Funcao radial

Para resolver a equacao radial (2.34) considera-se a solu¢ao na forma proposta por
Jaffé (1934), isto é:

AN = (N2 =1)2T (A +1)7ePYy(¢) (2.56)
com R
g:;—m—l (257)
e (-
¢ = D) (2.58)

Essa é a modificacdo da expansao original proposta por Hylleraas (1931), em
termos dos polinomios associados de Laguerre de argumento (A — 1), que é matem-
aticamente mais satisfatéria. Substituindo a soluc¢do (2.56) na equacao 2.34, (e.g.,
Bates & Poots, 1953):

2Py oy

¢(1-¢) a—gz+[—(m+20—1)C2+2(0—2p—1)C+m+1]8—<+
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+Ho(c+m)+o(l+2p)+mm+1+0)+A—-ply=0  (2.59)

Expandindo y(¢) em série de poténcia,

y(Q) = ol (2.60)

e substituindo em 2.59, obtém-se a relacao de recorréncia

Q1Grr1 — Bege + Yege-1 =0 (2.61)
com
a = (t+1)(t+m+1) (2.62)
By =22+ (4p — 20)t — A+ p* — 2po — (m + 1)(m + o) (2.63)
=t —1—0)t—1—0—m) (2.64)

Os coeficientes da série )~ g;¢* sdo obtidos a partir de uma nova fracao continua

da forma:

i1 — Bigr + %gi—1 =0
QtGt+1 — Brgr = =Vt Gi—1

«a
Gt <—5t + %) = —"Gt—1

t
—VtG9t—1

gt - atgi+1
(e o)

(2.65)

A fragao continua (2.65) possui uma infinidade enumeravel de raizes correspon-
dendo as autofuncoes possuindo 0, 1, 2, 3, ... nodos no intervalo 1 < A < oco. A
partir da expressao (2.65) observa-se que g_; = 0 e quando ¢ tende ao valor extremo
da expansao (t — 00) e portanto % — 0.

A expressao v;g;1— B g+ g1 = 0 da solucao da parte radial também constitui
um conjunto infinito de equacgoes lineares homogeéneas, que para ter solucao distinta

da trivial, requer que o determinante da matriz formada pelos coeficientes seja nulo.
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(8 s 0 0 0 o0 ... ]|" 0
R (R - )
0 % —B as 0 0 g2 | _| Y (2.66)
0 0 v =B az 0 95 0
g4 0

O célculo do determinante da matriz dos coeficientes da relacao de recorréncia
(2.61) gera a fungao fy(A, e, R), que depende de A, € e R, que juntamente com a
fungao f1(A4,e, R), forma um sistema de equagoes nao lineares que somente possui

solucao numeérica. Dessa forma encontra-se os valores dos parametros A, € e R.

2.2.3 Solucao geral da parte eletronica

A solugao geral é obtida a partir das solugoes da parte azimutal, angular e radial da

equagao diferencial (2.30) e possui a forma:

WO p.6) = Ne@ (32 1)} <A+1”<“ch LYo (357) @00
t=0

onde N ¢ a constante de normalizacao e é obtida a partir de:

/// WO\ p, @) do = 1 (2.68)

onde dv é o elemento de volume.

Analisando a solugao geral, bem como as equagoes que a geraram, observa-se
a dependéncia direta de € com m?, o que origina uma dupla degenerescéncia para
valores com m # 0. Desta forma existem dois estados possiveis com o mesmo valor
de m?2, com ntimeros quanticos dados por m e —m e que podem ser duplicados se
for levado em conta o spin eletronico + e —5. Ha também a dependéncia com /[,
nimero quantico responsavel pela paridade. Portando cada estado possui muitos
autovalores que o distinguem dos demais, o que leva a um conjunto de terminolo-
gia dos mesmos. A terminologia dos orbitais moleculares (OM) de uma molécula
diatomica homonuclear pode ser dada conforme a notacao de atomos separados, ou
notagao de tnico dtomo, ou ainda notacao de simetria (Levine, 2004). A notagao
de atomos separados leva em consideracao o estado do atomo de hidrogénio obtido

através da dissociagdo da molécula para grandes valores de R. A notagao de tinico
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Tabela 2.1: Terminologia dos orbitais moleculares (estados eletronicos) de uma
molécula diatomica homonuclear
Atomos Separados Unico Atomo Simetria

ogls Iso, loy
o,ls 2po; loy,
0425 2s0, 204
0,25 3po;, 20,
TW2p 2pTy, 1m,
042p 3s04 304

Tabela 2.2: Representacao de [.

lpar letra  lynper letra

0 S 1 P
2 d 3 f

4 g 5 h

atomo, também chamado de atomo unido, leva em consideracao o atomo formado
quando a distancia internuclear tende a zero. A notacao de simetria leva em con-
sideracao a simetria do estado molecular. A tabela 2.1 apresenta as trés notacoes
para alguns orbitais moleculares de moléculas diatomicas, onde cada letra grega
lm| 0 1 2 3

letra ¢ @ 0 ¢
As letras s, p, d, f, g, ... representam os valores de [, responsavel pela paridade

representa o valor absoluto de m, ou seja:

do orbital da molécula de H,", conforme a tabela (2.2).

Os subscritos g e u, designam a paridade da molécula. Se forem pares ou impares
com respeito a simetria de inversao da molécula sao denotados pelos simbolos g
(gerade) e u (ungerade)!, respectivamente. Para que esta classificacao seja vélida, ¢
necessario que o sistema contenha um centro de inversao. Por este motivo a paridade
somente se aplica a moléculas diatomicas homonucleares. Entao, os estados molecu-
lares relacionados aos estados atomicos s, d, g...possuem simetria g, enquanto que
os relacionados aos estados p, f, h... possuem simetria u. O simbolo * é usado para
representar estado anti-ligante ou a auséncia dele para representar estado ligante. Se
existe um estado ligante, existe um valor da distancia internuclear R para o qual a
energia eletronica é minima e a configuracao molecular permanece estavel, também

chamado de orbital ligante. Quando a energia eletronica nao atinge um minimo para

L Gerade e ungerade sdo palavras alemas que significam par e impar, respectivamente.
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quaisquer valores de R, resultando na dissociacao da molécula, chama-se de orbital

anti-ligante.

2.2.4 Diagrama de Correlagao

O problema consiste em construir um diagrama de correlagao que conecta o atomo
unido (R=0) e atomos separados (R = oo0) com os niveis de energia dos orbitais
moleculares (OM). As propriedades da fun¢ao de onda dependem da separabilidade
da equacao de Schrodinger em coordenadas elipticas, pois elas podem ser especifi-
cadas pelo nimero de nodos em cada coordenada, os niimeros quanticos nodais ny, ns
e ng. Morse & Stueckelberg (1929) descreveram em seu artigo como os trés nimeros
quanticos surgiram no problema de dois centros: ni, n, e n3 sao os numeros de
superficies nodais correspondentes as raizes da solu¢ao (equagao 2.67) da equagao
de Schrédinger (equagao 2.30) em coordenadas elipticas (A, i, ), onde ny = ny,
ny = n, e ng = ng. Devido ao fato que o ntimero de superficies nodais ¢ conser-
vado para todas as distancias internucleares, esse niimeros quanticos sao "bons”, e
o diagrama de correlagao resultante é denominado diabatico, em vez de adiabatico,
que possui regras diferentes. Os nimeros quanticos nodais estao relacionados aos

nimeros quanticos atomicos da seguinte forma:

np=ny=n—~¢—1 (2.69)
ng =mn, ={—|m)| (2.70)
ng =ngy = |m| (2.71)

no limite do 4tomo unido (Morse & Stueckelberg, 1929).
No limite de atomos separados os niimeros quanticos sao usualmente dados por

n), n, e m', que satisfazem a equagao:
/ / /
ns =ny +ny+ |m'|+1 (2.72)

Como n) = ny, obtemos:
ns =ny+ny + |m'[ +1 (2.73)

onde

2n, d
n, = { Ny, gerade } (2.74)

2nf, 4+ 1, ungerade
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ng = [m’|

(2.75)

A forma mais geral de construir o diagrama de correlagao para o H, consiste

e11:

Nng =

n

-t

_ (=m])
3 >
{—|m|+1)
2

para (¢ — |m|) par

] , para (¢ —|m|+ 1) impar

(2.76)

A figura (2.3) mostra os diagramas de correlagao para os estados ny = 1, ng = 2

en, =3 do Hj.

storno unido maolécula esferoidal efeitn Stark T —
separados
n, n.lm n,.n,.m n, nl,om n
Y AU 1 5
5 G 00— Ghy 0an G,
4 | — Gy iER 7,
40— hgw [{E Y] gy
T A0 — G 130 1 f
130 —4f; (L] Af 4
131 —Af; oz Af =
1— 4304 fan 4 fr.
A \ ~a0n
421 — (N 4w, \
4 1o
b0 — Ay L0 4l 7y A
0o F A
110 — 4 11 A oy
-'-‘\. 3
LR B |
3100— 34 Lada Baa,
(I
P11 S 101 3p -, \
AR
b e B B, 1 ooz A
(
324 —3d, i X w
A00 - ada [ & oy,
3I10— 3y Y o) B
100
00— 2a oo 1a,
0o dap
1 T —0p i e
aln
110— 4 il 1y ey
-0 1a
1 1o I= [ANURN] laa,

Figura 2.3: Diagrama de correlacao em detalhe para os estados ng = 1, n,

ns = 3 do Hy [Adaptado de Allard et al. (1998Db)]

=2e
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2.2.5 Analise numérica

Cada raiz de qualquer uma das relagoes de recorréncia, (2.48) ou (2.61), especifica
uma relacao funcional entre A e p. A solucao comum de um par de tais raizes, uma
de cada relagdo, resulta nos autovalores de A e p para um certo estado quantico
(Wallis & Hulburt, 1954). Portanto, o método numérico consiste em resolver o
sistema de equagbes nao lineares f1(A, e, R) e fa(A, e, R) a partir do método de
Newton-Raphson para sistemas de equagoes nao lineares, implementado em lin-
guagem FORTRAN no nosso caso.

A estrutura basica e sequéncia do nosso programa implementado em FORTRAN

¢é a seguinte:
1. Inicializacao dos valores de n,l,m,e, A, e R;
2. Incremento da distancia internuclear R;

3. Gerar as matrizes e efetuar o célculo dos determinantes obtendo as funcoes

f1<A7 €, R) e f2<A7 &, R),
4. Resolugao do sistema de equagoes nao lineares via método de Newton-Raphson.

Os valores iniciais dos estados moleculares do H, sdo obtidos por aproximacao
em funcao de R: Quando R — 0 a molécula comporta-se como um atomo hidrogenoide
de nimero atémico Z = 2 com energia eletronica dada por e = —% ¢ A =[(l +1).
A outra aproximagao é quando R — 00, e nesse caso a molécula comporta-se como
um atomo hidrogenoide com nimero atomico Z = 1 e energia eletronica dada por
€= —#. Para uma varredura completa de todas as possiveis linhas satélites, pre-
cisao nos calculos e convergéncia da solugao, o incremento em R adotado em nosso
calculo foi de 0,01 u.a., a partir de um valor inicial de R = 0,01ag, onde ag é o raio
de Bohr. As matrizes criadas possuem ordem 25 devido ao critério de convergéncia
do programa (1072!) que adotamos. Os valores obtidos para a energia potencial do
H", possuem discrepancias somente na tltima casa decimal (107!3) quando com-
parados aos valores obtidos por Madsen & Peek (1971); nosso resultado deve ser
mais preciso. A tabela (2.3) mostra alguns valores do potencial E, (E =c+ %), em
funcao de R, publicados por Madsen & Peek (1971) comparados com os resultados
obtidos nesse trabalho para o estado fundamental do H, .

A figura (2.4) mostra as curvas de energia eletronica com (E) e sem (¢) repulsao
nuclear do estado fundamental (1so,) do Hj a partir dos dados obtidos nesse tra-

balho. Em R — o0, a repulsao nuclear é 0 e £ = ¢ = —%Eh.
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Tabela 2.3: Energia potencial para o estado fundamental do H, .

R(au) Enrarcio FErradsenion
1,0 -0,451786313378449655431 -0,4517863133781
2,0 -0,602634214494942477280 -0,6026342144949
11,0 -0,500299229370435249997 -0,5002992293704
20,0 -0,500014259330904820011 -0,5000142593309
40,0  -0,500000881084767589968 -0,5000008810848
90,0 -0,500000034308793139814 -0,5000000343088

111,0  -0,500000014825746297298 -

0,5

Energia ()

—_——
——

-1,5— / _

Figura 2.4: Energia eletronica com (E) e sem (g) repulsdo nuclear do estado funda-
mental (1so,) do Hy a partir dos dados obtidos.

A curva E tem um minimo em R = 2,00a0 = 1,06 A, indicando que o estado
eletronico fundamental do HJ é um estado ligante estavel. O valor obtido para e
a 2,00aq foi de -1,102634214494942144213 E), e somando o termo devido a repulsao
nuclear }—1%, obtém-se £ = —0,602634214494942477280FE),, comparavel com —%Eh
para R — oo. Consequentemente, a energia de dissociacao do estado fundamental
é D=0,10263421 E;, = 2,79282056 eV = 64,40395570 kcal/mol, ou seja, 17,02% da
energia total (F) na separagao de equilibrio.

As figuras (2.5) e (2.6) mostram a energia eletronica e a energia potencial re-
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spectivamente dos estados com n, = 1 do Hj.

Energia (E)
T
I

1,2 —
1,4 —
-1,6 —

-1,8 _|

_ I | I | I | I
2 10
R(&)
Figura 2.5: Energia eletronica (g) para os estados com n, = 1 do Hj .

As figuras (2.7) e (2.8) mostram a energia eletronica e a energia potencial re-

spectivamente dos estados com n, = 2 do Hj .
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0,5 T T T
L — 1w 7
g
-—— 2
0,25 oft |
c O N
g
5 - -
[}
c
W -0,25 —
-0,5—
_0 75 1 | 1 | 1 | 1
"0 5 10 15 20
R(&y)
Figura 2.6: Energia potencial (E) para os estados com ns = 1 do Hj.
T | T | T | T | T | T | T | T
0,21 e T .
_‘\\\\ //// /”’/ -
¥ N /// e — 2%,
g 0,3 \ \ // /’, o 2pT[u
g -0,3 \/\,!_4', 3mu ]
< / ~-. 3do,
I ; 3dr -
/ 9
/ 4fo,,
04[ / -
0,4 ;
/
/
- I —
/
/
/
o5 o 10w
’ 5 10 15 20 25 30 35 40
R(&)

Figura 2.7: Energia eletronica (g) para os estados com n, = 2 do Hj .
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1 T | T
i — 20 7
9
0,75 —— 2pm, _
- 3po, i
- 3dcg
05 3dm, »
F - 4fo, i
©
S 0,250 |
Q
c
L - -
o -
B - :\‘::_— ————— T T T T T I T I TETE
-0,25\— -
-0.5 1 | 1 | 1 | 1
"0 5 15 20

10
R(3)

Figura 2.8: Energia potencial (E) para os estados com n, = 2 do Hj.



Capitulo 3
Dipolo

Os momentos de dipolo elétrico produzem alteracoes na intensidade dos satélites nas
asas distantes dos perfis de linha (Allard et al., 1999). Os perfis de linha mostram
que a amplitude dos satélites depende da intensidade do momento de dipolo elétrico
na distancia internuclear onde o satélite é formado. Como consequéncia, a variacao
do momento de dipolo elétrico deve ser levada em conta para se obter resultados
confiaveis, pois sao usados como diagnosticos de parametros estelares e de plasmas,

portanto, nao podem ser negligenciados.

3.1 Momento de dipolo elétrico do ion Hy

O momento de dipolo elétrico para transicoes entre estados eletronicos ligados do fon
molecular H, para uma dada separacio internuclear pode ser obtido analiticamente,

usando as solugoes de Hylleraas (1931) da func¢ao de onda.

3.2 Fungoes de onda do Hy

Escrevendo a equacao de Schrodinger para o fon molecular Hy em termos de coorde-
nadas elipticas confocais (A, p, @), obtém-se a equagao (2.30), que é completamente

separavel e cuja solucao pode ser escrita como um produto de trés fungoes:

(A, 1, 0) = AN M (1) () (3.1)

Substituindo a solu¢ao (3.1) na equagao de Schrodinger escrita em coordenadas
elipticas (2.30), obtivemos as equagoes (2.32, 2.33 e 2.34).

41
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A solucao da equagao 2.32, parte azimutal, é da forma:
B(¢) = ), (3.2)

A solucao para a equacao 2.33, parte angular, é dada por Hylleraas (1931),

/

M(p) =3 e (1), (3:3)

S

como uma expansao em polindmios associados de Legendre PJ', (1), onde o so-
matoério somente se estende sobre os valores de s pares ou impares, dependendo
da paridade do estado e onde os coeficientes ¢, sao obtidos via fragoes continuas,
conforme equacao (2.52).

A parte radial serd resolvida conforme Hylleraas (1931) e nao mais de acordo
com Jaffé (1934), como foi feito para obtencao da energia eletronica €. Portanto a

solucdo da equagao (2.34) é dada por:

ye) =" %Lm () (3.6)

po m+t)! m-t

onde L ,(§) sdo os polinomios de Laguerre associados e, devido as suas pro-
priedades, sao mais adequados nos célculos dos momentos de dipolo elétrico. Os
coeficientes g; sao obtidos a partir de uma nova relagao de recorréncia gerada pelo

uso da solugao de Hylleraas (1931) na parte radial,

Ge+1 — Bege + ge—1 =0 (3.7)
a=t—oc—m){t+m+1) (3.8)
Br={2"+2t2p—0) — [A—p*+2po + (m+1)(m+0)} (3.9)

Yw=1tt—1—-0) (3.10)
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3.3 Componentes do momento de dipolo elétrico

Escolhendo, conforme a figura (2.1), a origem do sistema de coordenadas no centro
do segmento de reta que une os dois protons e tomando essa reta como eixo z, os
elementos da matriz a ser calculada dos componentes do momento de dipolo elétrico

de uma transigao entre os estados ¢ e 7, D;;, podem ser escritos como:

= e (ifr]j) = eQuyr) | (3.11)

onde e representa a carga do elétron, r é o vetor posicao do elétron parametrizado em
funcao de R (distancia internuclear) e ); ;(r) os elementos da matriz. Os elementos
da matriz Q; ;(r) dos vérios componentes do momento de dipolo elétrico, de acordo

com Ramaker & Peek (1973), sao especificados por:

Qi) = [ WO, O 0)dr (3.12)

onde ¥; e ¥, sao as funcoes eletronicas na aproximacao de Born-Oppenheimer dos
estados i e j, e dT é o elemento de volume. @Q;;(r) é obtido inserindo as equacoes
(3.2), (3.3) e (3.4) na equacao (3.12). Portanto os elementos da matriz @; ;(r) podem
ser escritos, de acordo com Herman & Wallis (1956), como fun¢ao das coordenadas

x, y and z como:

3
Qij(x) = N;N; / / / U (A, 1, @) () WA, qb)% (N = i®) drdude (3.13)

Qi NN/ // FO W01, 0) [ cos 60 1)1 — )1 ] x

3
2 2
X g ()\ 1 )d)\d,udgb

(3.14)

Quil NN/ // O ) (0 0) - cos 6

X [(A C)E(L = p2)EN2 — (A2 = 1)E(1 — pd)E ;ﬁ] drdpde

NI

(3.15)
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Q)= NS [ [ [T A0 01 00102, o

[ % M2>—)\2 . ()\ 1)%(1 _ /f)%uz] dAdudeo
(3.16)

Agrupando os termos, obtemos para Q); ;(z):

Qui(z) = N, (§) / 7 5 (6) cos(6),(6)d6 x

1 1 1 1
X |:QZ,] (5707 572) - QZ,] (5727570)] (317)

analogamente para @); ;(v),

Q) =3, (B [7 aripentore 1o

1 1 1 1
X |:Qz,j (5707 572) - QZ,] (5727 570):| (318)

2w

R 4
Q)= (3) [ w00
% [Q5(0,1,0,3) — 2:;(0,3,0,1)] (3.19)

e para 0;;(2),

>~

onde €; ;(a,b,c,d) é definido por:

1
Qu(asby e, d) = / M; () (1 — 1) M; () dja
-1

X / h AFA) (A2 = 1)NEA;(N)dA (3.20)

As constantes de normalizacao podem ser calculadas como:

N7 (g) 0:400,0.0.2) ~ 0:,0.2.0,0] x [ @r(0)2 ()0 (21
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N2 = (g) [€2,,,(0,0,0,2) — €,;,(0,2,0,0)] x /@;(¢)<I>j(<b)d<b (3.22)

Para a solucao completa dos valores de Q); ;(r) faz-se necessario calcular as in-
tegrais que compdem as expressoes para @; ;(x), Qi ;(y) e Qi ;(2) de cada transicao
(1,7). Podemos classificar as integrais em trés tipos, a saber, as que dependem de ¢,
as que dependem de p e as que possuem dependéncia em A. No que segue trataremos
dos trés tipos e suas respectivas solugoes.

As integrais,
/ " 01(6) con(9),(9)ds
/ " 0 (8)sen(9)8; (9)do
/ " a1 (6)0,(0)6

que dependem de ¢ e cujos valores sao diferentes de zero ao substituir as fungoes
B (g) por ? sdo:

2 e m=1.2.3. ...
/ sen(mae)sen(m’¢)do = Toopammn = S S, (3.23)
0 0, para os demais casos
o 7w, param'=m=1,23---
/ cos(me) cos(m'¢)dep = < 2, param’' =m =0 (3.24)
0

0, para os demais casos

s
29
0, para os demais casos

/27r sen(ma)sen(m’¢) cos pdp = { para m’ =m +1,m #0 } (3.25)
0
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o %, param' =m+1,m#0
/ cos(mg) cos(m’¢) cos pdp = ¢ 7, param/ =m+1,m =0 (3.26)
° 0, para os demais casos

/27r sen(ma) cos(m’¢)senddp = { —3 param=m+1Lm#0 } (3.27)
0

0, para os demais casos

, param'=m+1,m#0
param' =m+1,m =0 (3.28)

para os demais casos

O 3 vl

/27r cos(ma)sen(m’p)senpdp =
0

As integrais dependentes de (u) sdo:
1
/ M () (1 — ) My (p)dp = A
-1

cuja solugao depende dos estados (i, j) e dos valores de (a,b), da seguinte forma:

Parai=jea=0=0:

/

2(2m + s)!
A = 2
; {(Qm +2s+ 1)3!} Caii

Parai=j,a=0eb=2:

/
2(2m + s)!
8- ; {(Qm +2s+1)s! Cs,i(Cs-2,i02.ms—2 + Cs’iaévmvs + CS+27ial2/,m,s+2)
Observando as solugoes das integrais dependentes de ¢, equacoes 3.23 a 3.28,
somente os valores em que m' = m e m’ = m + 1 sdo nao nulos. Os estados i e j
sao escolhidos de tal maneira que m’ > m.
Para o caso em que m' =m + 1,

Comz';éj,a:%eb:O:

!
2(2m + s)!
A: sibmss‘—b, 52 7

glwmmsmsjcv( #Ca = Y gmaCa2)
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ecomi#j,a:%ebzl

/
2(2m + s)! , , ,
A= ; [(Qm T 25+ 1)8' CS,’i[_a’2,m,8—2bm7s—408—47j+(a27m78—2bm78—2_a’2’m,3bm’372)08—27j

/ " / "
+(a’2,m,sbm,5 - aZ,m,s—l—Qbm,s)CSvj + (a2,m,s+26m78+205+27j]

Para o caso em que m' =m, comi# j,a=0eb=1:

!/
2(2m + s)! /
A = ; [(Qm + %25 + 1)8' Cs,i<a1,m,sflcsfl,j + al,m,s+1CS+1,j)

ecomi#j,a=0eb=3:

!/

2(2m + s)!

° / " "

o [(Qm + 25+ 1)s! Co,i(@3,m,5—8Cs—3,j T3 m,5—1Co—1,jF U3 m 5 +1Cs 1,503 m 543Cs+3.)
Zs !

Os termos a13ms € by, sao os coeficientes das relagoes de recorréncia dos
polinémios associados de Legendre (Abramowitz & Stegun (1972), Arfken & Weber
(1995)):

MP$+S (,u) = al,m,sPnT—‘,—s-l—l (,u) + a/l,m,spgmn—f—s—l(ﬂ)?

MQPWT-FS(M) = a2,m,SPnT+s+2<:u) + a;,m,sPnT-i—s (,u) + ag,m,sPnT—i—s—Q(M)u

NanT—l—s (lu) - a37m78PnT+s+3(M)+a’g,m,sPnT+s+1(M)+a§,m,sPnT+s—1(M)+ag:m,sP:11+s—3(M)7

L Hom m m
(1 - lu2) 2 Pm—:ll—i—s(lu) = bm,st+5(N) - b;n,st-‘rQ-i-s(u)?

e sao dados por:

(s+1)
a1.m,s — 5
T 2m+2s+ 1)

, (2m + 5)

Tms = om + 25+ 1)
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/

2,m,s —

!/

3,m,s

"

3,m,s

a = —(8 + 2) a
2,m,s (2m + 28 + 3) 1,m,s>
_Cmast) ()
2m+2s+3) "™ (2m+2s —1) b
" o (2m + 85— 1) !
a2,m,s - <2m + 95 — 1)a1,m,s7
" _ (s +3) "
3,m,s <2m + 28 n 5) 2,m,s»
_ (2m+s+2) (s+1) ,

(2m + 2s +5) 92ims (2m +2s + 1)a2’m’5’

(2771—0—8) / (S_l) "
a2m8+ A2 m,s>
(2m+2s+1) =™ (2m+2s—3) =™
" o |2m+5—2| "

3m,s maz,m,5>

2m+ s+ 1)(2m+ s+ 2)
(2m + 25+ 3) ’

bm,s -

, (D12
™S (2m 425 4+ 3)

As integrais dependentes de A sao:

/OO AF AN = 1)NA;(N)d\ = =

onde a solucao depende dos estados (7, j) e dos valores de (a, b), da seguinte forma:

Parai=jea=0=0:

o0

E= Z Gtigt i UZ:O <TZ) 2mme

it/

Parai=j,a=0eb=2:

o0 m

== Z Gt,ige i Z

t,t v=0

(U + mapmpj)

<m) pr—
v
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Parai%j,a:%eb:Z:

o) m+1
E=- Z 9,9t i Z (m N 1) 2m

v
t,t v=0
X L v+ m+ 3, pspy) + 205 (v +m4 2,ps, ) + 1T (v + m+ 1, py)]

Paraiyéj,a:%ebzo:

o) m+1

_ m+ 1\ sl rmm

== _th’igt/7iz< v )2 —H]t,t; +1(U+m+1>pivpj)
t,t v=0

Parai# j,a=0eb=3:

2= Z Gty i Z (T) 2M7Ux

t,t v=0
X[ (v+m43, piy py)+3175 " (0+mA42, pi, py) 317" (v+mA1, pi, py) +17" (v+m, py, ;)]
Parait# j,a=0eb=1:

tt
o m m

- _ m—uv

== E 9ti9¢ i E <v ) 2 X

t,t v=0

Nas expressoes acima os termos (z) sao numeros binomiais e os valores de p; e

~ . . 2 . / .

p; sao obtidos a partir de p? = —%. A integral I (¢, pi, p;) pode ser escrita em
5 — _ £ ; .

funcago de p=A—1= % da seguinte forma:

m,m’ > (_1)m+m’
I <Q7piapj>:/0 (

m+t)/(m' +t')
XL (2pip) Ly (2p;p).- (3:29)

' pqe*(anpj)P X

A solucao da integral (3.29), de acordo com Herman & Rubin (1955), possui a

forma:

t v
]—m,m’

B win (M [t +m
tt! (¢:pipj) = (pi + pj) o (=1 (t—u)(t’—v) -
0 v=0
ulv!(p; + p;)uty

u=
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Tendo calculado os valores de @; j(r), obtemos o valor de D;; da seguinte maneira:

1Dy = e [|Qij () + 1Qi;(w)|* + Qi ()] (3.31)

3.4 Analise numérica

As regras de selecao dipolar sao:
1. Transicao entre estados com paridade oposta;
2. A variagao em |m/| deve ser zero ou unitéria (jm —m/| =0, 1);
3. Nao existe restricoes na mudanca em n,,.

Baseado nas regras de selecao, foram calculados os valores do momento de dipolo
elétrico, equagao (3.31), para as transigoes das séries de Lyman e Balmer do Hy até
n = 10, com separagoes nucleares até 300 ag. As convergéncias das séries envolvidas
no programa escrito em linguagem FORTRAN foram distintas, ou seja, cada série
teve que ser analisada individualmente até a sua convergéncia. Para as equacoes
3.3 e 3.4 serem solucoes apropriadas das fungoes de onda W;, as séries devem ir ao
infinito. Dentro da precisao numérica proposta, a convergéncia ocorreu para s = 31
et = 10. A tabela 3.1 mostra os valores dos momentos de dipolo elétrico desse
trabalho comparados com os obtidos por Ramaker & Peek (1973) para algumas
transicoes, demonstrando que os calculos descritos aqui apresentam grande precisao
e cobrem uma vasta distancia internuclear.

A figura 3.1 mostra as transigoes listadas na tabela 3.1 dos momentos de dipolo

elétrico calculados nesse trabalho.
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Tabela 3.1: Tabela de comparacao entre os dados de Ramaker & Peek (1973)" e
esse trabalho* dos momentos de dipolo elétrico para Lyman-a do HJ, em unidades
atOmicas.

R(ap) Transicio D;;j(R)" D, ;(R)*
10  2pmolso, 05494 05493774
11,0 2pm,-1so,  0,7169  0,7168555
60,0 2pm,-1so,  0,7450  0,7449931

1,0 3po,-lso,  0,1651  0,1651107
11,0 3poy-1lso,  0,4859  0,4858565
80,0 3po,-lso,  0,5207  0,5207119

1,0 4fo,-1so, 0,001055 0,0010541
11,0 4fo,-lso, 06609 0,6608712
80,0 4fo,lss, 05326  0,5325508

1,0 2s04-2po, 1,241 1,2406089
11,0 2s04-2po,  0,4844  0,4844248
80,0  2so,-2po,  0,5207  0,5207119

1,0 3dog2po, 1,010  1,0104411
11,0  3do,-2po,  0,6349  0,6349347
80,0 3do,2po, 05326  0,5325508

1,0  3dmg,-2po,  0,8584  0,8584398
11,0 3dmy-2po,  0,7935  0,7935359
60,0 3dmg-2po,  0,7450  0,7449931
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Figura 3.1: Momento de dipolo elétrico das transicoes de Lyman-«, listadas na
tabela 3.1, devido ao dtomo de H perturbado por colisdes com prétons. O D(R) é
dado aqui em unidades atomicas e a distancia internuclear R em ag (raio de Bohr).



Capitulo 4

Perfis e satélites

4.1 Analise tedrica

Na introducao ja foi discutido que a técnica espectroscépica fornece medidas precisas
dos parametros atmosféricos estelares, T.g e log g, permitindo dessa forma a com-
paracao relativa desses parametros entre estrelas distintas. No entanto, os valores
absolutos dos parametros atmosféricos podem ser imprecisos devido as incertezas na
fisica incluida nos calculos do modelo (e.g., Tremblay & Bergeron, 2009). A principal
fonte de alargamento, na maioria das estrelas anas brancas DA, é devido a interagao
das particulas com o campo elétrico, ou seja, o alargamento Stark. A teoria que
descreve esse perfil de linha até hoje é a teoria unificada de alargamento Stark de
Vidal, Cooper e Smith (Vidal et al., 1970) conhecida como VCS. Essa teoria foi us-
ada desde o inicio na andlise de grandes amostras de estrelas anas brancas DA e é a
base da maioria dos resultados aceitos das propriedades globais dessas estrelas (e.g.,
Tremblay & Bergeron, 2009). Lemke (1997) disponibilizou novas tabelas do alarga-
mento Stark para as séries de Lyman, Balmer, Paschen e Brackett do hidrogénio,
calculadas a partir da teoria de VCS. Essas novas tabelas cobriram todas as possiveis
transicoes, temperaturas e densidades eletronicas encontradas nas atmosferas de es-
trelas ands brancas DA. Antes do trabalho de Lemke (1997) os perfis de linha eram
obtidos por extrapolagao para altas densidades ou utilizando teorias de alargamento
menos precisas, como de Edmonds et al. (1967), para linhas superiores a He da
série de Balmer. Mas para temperaturas da ordem de 10 000K para as linhas de
Balmer e abaixo de 30 000K para as linhas de Lyman, outros tipos de alargamento
de linha devem ser incluidos no modelo de atmosferas. Uma das aproximacgoes mais
expressivas tem sido o trabalho de Allard et al. (2004) sobre opacidade de linhas

quase moleculares.

93
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Existem diferentes aproximacoes para o calculo dos perfis de linha; as principais

sao:
e aproximacao quase-estatica;
e aproximacao quantica,
e teoria unificada.

Na aproximagao quase-estatica, o coeficiente de absor¢ao, K(v) (medido em
cm '), causado pelas absor¢oes induzidas por colisoes (CIA)! (Margenau & Lewis,
1959, Allard & Kielkopf, 1982, Rohrmann et al., 2011), pode ser escrito como:

K(v) =ny,01(v) (4.1)

Onde o, (v) é o coeficiente de absorcao total, dado por:

Oiot(V) = Z 75;055(V) (4.2)

Os valores m;; sao os pesos de cada transicao de um estado ¢ para um estado j de um
atomo ou molécula e 0;;(r) é a secao de choque da radiac@o absorvida na respectiva
transicao. Para o caso de H — H™, o coeficiente é dado por (Bates, 1951, 1952,
Rohrmann et al., 2011):

16 hv 3
oi;(v) = —7°n a{i}Di-RQe(‘lmpR /3) = PE(R) (4.3)
W)= T (qv, Jar] S
onde § = ,%T, k é a constante de Boltzmann, e T é temperatura do gas. O n, é

a densidade média de perturbadores no gas, V;; ¢ a diferenca da energia potencial
associada com uma transicdo com uma energia hv = V;; = V;(R) — V;(R) para uma
separacao internuclear R, D;;(R) é o momento de dipolo, e E;(R) corresponde a
mudanca na energia (com relagdo a R = o) no estado i do Hj. Quando existe

um extremo na curva correspondendo a diferenca nas energias potenciais entre um

. . . dVi: . , ~
estado superior e inferior,—z ¢ nula. Portanto, se a derivada ¢ nula, a expressao do
perfil é divergente, levando aos satélites nas asas dos perfis.

Na aproximacao quantica, a se¢ao de choque para processos associados espontaneos

e estimulados é dada por (Zygelman & Dalgarno, 1990),

L Collisional Induced Absorptions
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64 75 13 1
E) = 2Ty
o(E) ;Z 3 A k21 —exp(—hv/kT) .

p[N MEH,N/fl;Ii,N/ + (N + 1)M3//,N/+1;R,N/]

(4.4)

onde F é a energia relativa da colisao, x é o nimero de onda do movimento relativo,
p é a probabilidade de aproximacdo no estado eletrénico inicial, N é o ntmero
quantico rotacional inicial, v é niimero quantico vibracional final, e M é o elemento
da matriz de dipolo elétrico.

A teoria unificada foi desenvolvida em Allard et al. (1999), e uma discussao detal-
hada é apresentada nesse artigo. A expressao fundamental do espectro normalizado
F,(Av) é calculada a partir da transformada de Fourier (Allard et al., 2009).

+o0
F,(Av) = %Re/o B(s)e e ds. (4.5)

onde ®(s) é a funcao de autocorrelagao dipolar (Allard et al., 1999).
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Figura 4.1: Comparacao entre as trés aproximacoes do perfil de linha de Lyman-a
normalizado: aproximagdo quase-estatica (linha tracejada), aproximacdo quantica
(linha pontilhada) e a teoria unificada (linha sélida) [Adaptado de Allard et al.
(1999)]

A figura 4.1 mostra a comparacao entre as trés aproximacoes, mencionadas
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acima, do perfil de linha de Lya como calculado por Allard et al. (1999). A
linha sélida representa a aproximacao da teoria unificada, que possui uma resolucao
determinada pela transformada de Fourier (equagdo 4.5), enquanto que a aprox-
imacgao quantica (linha pontilhada) e a aproximacao quase-estatica (linha tracejada)
fornecem valores semelhantes, mas perfis distintos devido ao calculo da derivada pela
diferenca numérica na aproximacao quase-estatica, e por expansao em série na aprox-
imacao quantica. Os trés perfis sao semelhantes, mas a aproximacao quase-estatica
melhor representa a forma correta global das asas da linha e a posicao dos satélites,
em comparacao com dados publicados anteriormente (Allard et al., 1999).

Como os objetivos principais desse trabalho sao os calculos dos momentos de
dipolo elétrico, os potenciais do fon HJ, os cdlculos da forma global dos perfis de
linha e a localizacao dos satélites, usamos a aproximacao quase-estatica para calcular
os perfis de linha. Infelizmente a aproximacao quase-estatica nao fornece uma boa
representacao do centro das linhas dominado pelo efeito Stark. Portanto, ha uma
necessidade de uma melhor modelagem das partes centrais de cada transigao.

Nosso interesse é encontrar a posicao correta dos satélites nas asas do perfil de
linha e sua forma geral, ou seja, as divergéncias no perfil, e levar esses resultados

para a atencao dos astrofisicos. Se eles sao observados, sao devidos a prétons.

4.2 Aproximacao quase-estatica

A abordagem tedrica usada nesse trabalho é baseada na absorcao quase-molecular H
- H* calculada na aproximacao quase-estatica, da mesma forma que Rohrmann et al.
(2011). O método de calculo segue o procedimento de Rohrmann et al. (2011), para

perfis de linha das séries de Lyman e Balmer em uma aproximagao quase-estatica:

e Primeiramente identifica-se cada par de niveis (i, j) da quase-molécula H - HT
que contribui para a formacao de uma dada linha. Somente transicoes entre
estados u (ungerade)? e g (gerade)® sdo permitidas (transigoes dipolares), isto
é, levam a emissao de um féton, ou seja, com paridade oposta e possuindo

| m —m' |=0 ou 1 como dipolo permitido.

e O segundo passo é o calculo da segdo de choque efetiva 0;;(v), equacao (4.3)
usando os potenciais e momentos de dipolo elétrico para as transicoes ja iden-
tificadas.

2Palavra alema para impar
3Palavra alema para par
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e Para o cédlculo correto de o;;(v) precisa-se analisar as frequéncias v que surgem
a partir da diferenca da energia hv = V; — V; entre os niveis que contribuem
para a formacao da linha. Deve-se levar em conta que distancias internucleares

distintas podem produzir frequéncias iguais ou extremamente proximas.

e A secao de choque efetiva é a soma de cada uma das contribuicoes de todas as

possiveis transigoes.

e O perfil de linha é a soma das se¢oes de choque efetivas o;;(v) multiplicadas

pelo peso estatistico de cada uma das respectivas transicoes permitidas.

O perfil calculado é entao convoluido com uma distribuicao Maxwelliana de ve-
locidades para levar em conta o efeito do alargamento térmico Doppler. Os perfis
de linha e satélites das séries de Lyman e Balmer foram calculados para densidades
tnicas de 10'6 até 10'® cm™3 tipicas das atmosferas de estrelas anas brancas e que
podem ser produzidas em laboratério em experimentos Z-pinch. A ultima etapa
para a obtencao do perfil real é somar o perfil obtido ao perfil devido somente ao

alargamento por elétrons, alargamento Stark, o qual nao possui satélites.

4.3 Série de Lyman e Balmer

As linhas de Balmer do hidrogénio atomico sao proeminentes na maioria dos espec-
tros estelares éticos bem como as linhas de Lyman na maioria das estrelas quentes o
suficiente para terem um fluxo de energia no ultravioleta observavel. A interpretagao
correta dos espectros e, por consequéncia, a determinacao dos parametros estelares,
necessita do conhecimento da forma do coeficiente de absorcao da linha. O objetivo
dos céalculos apresentados aqui é fornecer perfis de linha para as condigoes fisicas

nas atmosferas de estrelas anas brancas, plasmas e experimentos do tipo Z-pinch.
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4.3.1 Lyman-«

O perfil total de Lyman-a depende de seis transicoes individuais da molécula de Hy
todas listadas na tabela 4.1. A tabela 4.1 também exibe o comprimento de onda
das linhas satélites, bem como o nivel superior e inferior da transicao que gera o
respectivo satélite e a distancia entre H — H* para a qual o extremo na diferenca

de potencial ocorre.

Tabela 4.1: Transicoes permitidas e satélites devidos a colisoes de H-H' para Lyman-
«a na distancia R(A).

N®  Nivel superior ~Nivel inferior = Avy+ (cm™) At (A) R (A)

1 2pTy, 1so, -1628,54 1240,56 4,72

2 3poy, 1so, - - -

3 4fo, 1so, -1172,40 1233.58 11,07

4 250, 2po, 8139,91 1106,47 2,65

5 3doy, 2poy, -11055,90 1404.87 4,56
16 001,33 1017.93 1,39

6 3dm, 2poy, 21 384,28 965,05 1,67

A figura 4.2 exibe as seis transicoes listadas na tabela 4.1. Nessa figura é possivel
observar as distancias onde ocorrem os extremos da diferenca de potencial, que sao
responsaveis pela criacao dos satélites no perfil de linha.

Os momentos de dipolo elétrico de cada uma das transicoes que contribuem para
Lyman «, sao exibidos na figura 4.3.

De acordo com o método de Rohrmann et al. (2011), para obtencao do perfil de
linha primeiramente calcula-se a contribuicao de cada transicao, as quais podem ser
observadas na figura 4.4 para uma temperatura de 10000 K, com um nimero de
perturbadores n, = 1,0 x 10"7cm™ de H*. O indicador de que cada contribuigao
estd correta é a linha de corte que cada uma delas apresenta. A figura 4.5 mostra
todas as transicoes exibidas na figura 4.4, mostrando como cada uma delas contribui

na formacao do perfil de linha.
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Figura 4.2: Diferenca de potencial das transi¢oes permitidas em fungao da distancia
interatomica da molécula de Hy de Lyman-a.
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Figura 4.3: Momento de dipolo elétrico das transicoes de Lyman-a devido ao dtomo
de H perturbado por colisdes com prétons. O D(R) é dado aqui em unidades
atomicas.
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Figura 4.5: Todas as transi¢goes que formam o perfil linha de Lyman-« juntas, ex-
ibindo a contribuigao de cada uma delas para T=10000 K e n, = 1,0 x 10"7cm3
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Figura 4.6: Comparacao entre os perfis de Lyman-«, devido ao alargamento Stark
e colisional do H — H para T=10000 K e n, = 1,0 x 10'” em™3. Note que as asas
das linhas nao sao idénticas assintoticamente.
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Figura 4.7: Comparacao entre os perfis de Lyman-«, devido ao alargamento Stark
e colisional do H — H™ convoluido com o efeito Doppler para T=10000 K e n, =
1,0 x 10""em ™3
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4.3.2 Lyman-f

O perfil de linha de Lyman-3 depende de dez transicoes individuais da molécula de
H3, que estao listadas na tabela 4.2. A tabela 4.2 lista todos os comprimentos de
onda dessas transicoes e as possiveis linhas satélites. As linhas satélites de Lyman-
foram observadas nos espectros da estrela ana branca DA Wolf 1346 com o telescépio
HUT (Hopkins Ultraviolet Telescope) (Koester et al., 1996). Koester et al. (1998)
observaram satélites caracteristicos nos comprimentos de onda 1 060A e 1080A nos
espectros de quatro outros alvos obtidos com o ORFEUS Orbiting and Retrievable
Far and Extreme Ultraviolet Spectrometer. Essas linhas satélites do perfil de linha
de Lyman-f sdo devidas as contribuicoes das transigoes (4 fm,-1s0,) e (5g0,-2po,),
conforme tabela 4.2. Tais linhas satélites também foram calculadas por Allard et al.
(1998b). A figura 4.8 exibe a diferenga entre os potenciais das transigoes que con-
tribuem para a formacao do perfil de linha de Lyman-£, listadas na tabela 4.2.
Na figura 4.9 sao graficados os momentos de dipolo elétrico de cada uma das dez
transicoes. Observa-se nas figuras 4.8 e 4.9 que quando a diferenga de potencial
produz um extremo e o momento de dipolo elétrico possui declividade positiva, ha
formacao de uma linha satélite no perfil de linha. O perfil de linha de Lyman-g
calculado para uma temperatura de 10000 K e nimero de perturbadores (prétons)

n, =1,0 x 10cm™3 é exibido na figura 4.10.

Tabela 4.2: Transi¢oes permitidas e satélites de Lyman-£ devido a colisoes do dtomo
de H com H* na distancia internuclear R(A) na qual um extremo no potencial ocorre.

N®  Nivel superior ~Nivel inferior = Avy+ (cm™) At (A) R (A)

1 3pTy 1soy - - -

2 4dpo, 1soy - - -

3 4fmy, 1soy -3361,25 1062,64 9,85

4 S5foy 1soy - - -

5 6ho, 1so, -1037,33 1037,03 21,45

6 3s0y 2poy, 22200,04 835,65 1,96

7 4doy, 2poy, -633,34 1032,71 9,46
25 868,59 810,80 1,55

8 4dm, 2poy, 28666,11 792,82 1,70

9 590, 2poy, -4899,9272  1080,31 12,65
38 880,59 733,42 1,69

10 59y 2poy, -516,61 1031,46 18,89

38914,86 733,24 1,69
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Figura 4.8: Diferenca de potencial das transicoes permitidas em fungao da distancia
interatomica da molécula de H de Lyman-£.
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Figura 4.9: Momentos de dipolo elétrico das transicoes que contribuem para
formacao de Lyman-£ devido ao atomo de H perturbado por colisoes com prétons.
O momento de dipolo elétrico D(R) é dado aqui em unidades atomicas.
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Figura 4.10: Perfil de linha de Lyman-g calculado para a temperatura T=10000 K
e para uma densidade de perturbadores n, = 1,0 x 107em™3.
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4.3.3 Lyman-vy

O perfil de linha para Lyman-v é formado por 14 transi¢oes permitidas do {on molec-
ular H devido as colisoes de H-HT. Essas transicoes sao listadas na Tabela 4.3,
bem como a posicao e a distancia internuclear entre H e HT dos possiveis satélites
gerados. Um dos satélites predito para ocorrer, em A = 995 A, foi observado em
um espectro do HUT (Hopkins Ultraviolet Telescope) e mais tarde em um espectro
obtido com ORFEUS (Orbiting and Retrievable Far and Extreme Ultraviolet Spec-
trometer). Esse satélite em Lyman-y também foi observado nos espectros das anas
brancas C'D — 38°10980 (Wolff et al., 2001) e Sirius B (Holberg et al., 2003). Allard
et al. (2004) calcularam o perfil de linha de Lyman-v utilizando os potenciais do H,
calculados por Madsen & Peek (1971) e assumiram que o momento de dipolo era
constante para cada transigao. Allard et al. (2009) recalcularam o perfil de linha
para Lyman-v com a inclusao dos momentos de dipolo elétrico para cada transigao,

mas os dados de dipolo nao foram publicados.

Tabela 4.3: Transicoes permitidas e satélites devido as colisbes H-HT de Lyman-v na
distancia internuclear R na qual um extremo para a diferenca de potencial ocorre.

N®  Nivel superior = Nivel inferior = Avy+ (cm™) At (A) R (A)

1 4pm, 1soy - - -
2 dpoy, 1so, - - -
3 5fmy 1soy -192,78 974,62 16,65
4 6fo, 1so, - - -
5 6h, 1so, -2188,78 993,96 20,69
6 Thoy, 1so, -230,90 974,98 29,66
7 8jo, 1soy -784,17 980,27 36,06
8 4so, 2po, 30153,49 752,16 1,82
9 5doyg, 2poy, 32 004,30 741,83 1,62
10 5dm, 2poy, 33 520,98 733,58 1,70
11 6goy, 2poy, -1395,38 986,18 17,79
39 005,56 705,21 1,69
12 6gmy 2poy, 39025,78 705,11 1,69
13 Tiog 2poy, -2627,07 998,31 25,06
42 340,74 689,00 1,70
14 Timg, 2poy, -565,52 978,18 31,65

42 342 54 688,99 1,70

A figura 4.11 exibe todas as diferencas dos potenciais das 14 transicoes que

contribuem para a formagao do perfil de linha de Lyman-v, ou seja, AV para cada
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transicao. Na figura 4.12 temos todas as transicoes dos momentos de dipolo elétrico

para Lyman-v envolvidas na colisao de préotons com o atomo de H.

45000
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35000—

30000—

V(R) (cm’)

25000—

20000

15000~

R(A)

Figura 4.11: Diferencas dos potenciais das transicoes em funcao da distancia in-
teratomica do Hi de Lyman-v.

O perfil de linha calculado para Lyman-v é mostrado na figura 4.13, para uma
temperatura de 10000 K e uma densidade de perturbadores de n, = 107cm™3.
Na figura 4.13 pode-se observar muitos satélites no perfil de linha de Lyman -+,
entretanto os satélites em A = 998.31 A, A = 1062.64 A, A\ = 688.99 A e X\ =
733.58 A sdo os mais proeminentes e, como no caso do satélite em A = 998.31 A,

ja observado em espectros de anas brancas obtidas com o HUT e ORFEUS.
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Figura 4.12: Transicoes dos momentos de dipolo elétrico de Lyman-y do Hj em
fungao da distancia internuclear. O valor de D(R) é dado aqui em unidades atomicas.
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Figura 4.13: Perfil de linha de Lyman-+ calculado para T=10 000 K e uma densidade
de prétons de n, = 1,0 x 10 7em 3.
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4.3.4 Lyman-¢

Existem 18 transi¢oes moleculares que contribuem para Lyman-o devido a colisoes

do 4tomo de H com H*. Todas as transicoes estao listadas na tabela 4.4.

Tabela 4.4: Transicoes permitidas e satélites de Lyman-d devido a colisdes de H-H™
para uma distancia R entre o par atomo-ion no qual um valor extremo da diferenca
de potencial ocorre.

N®  Nivel superior ~ Nivel inferior = Avy+ (em™) Auf (A) R (A)

1 Y 1so, - - -
2 6po, 1so, - - -
3 6 fmy, 1so, - - -
4 Tfou lso, - - -
5 Thm, 1so, -679,23 956,16 27,56
6 8ho, 1so, - - -
7 8jm, lso, -1413,57 962,93 36,17
8 950, 1so, -312,56 952,82 44,76
9 10lo, 1so, -582,87 955,28 54,98
10 550, 2po, - - -
11 6doy 2poy, - - -
12 6dm, 2poy, - - -
13 e 2poy, -76,95 950,69 26,02
14 Tgm, 2poy, - - -
15 8ioy 2po, -1119,44 960,21 31,54
16 8imy 2po, -99,84 950,90 42,38
17 ko, 2po, -1589.40 964,56 41,91
18 km, 2poy, -475,45 954,31 49,00

A figura 4.14 exibe a diferenga da energia potencial de todas as transi¢oes que
contribuem para o perfil de linha de Lyman-§. E na figura 4.15 os momentos de
dipolo elétrico dessas transicoes. A figura 4.16 mostra o perfil de Lyman-6 calculado
para a temperatura de T=10000 K e uma densidade de perturbadores (prétons)
de nf; = 10" em™3. O satélite mais proeminente no perfil de linha de Lyman-6
surge em A = 964.56 A devido a colisdes de dtomos de H com prétons formando

temporariamente a molécula de Hj .
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Figura 4.14: Diferenga da energia potencial das transi¢oes permitidas de Lyman-§,

em fungao da distancia interatomica do Hj .
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Figura 4.15: Momentos de dipolo elétrico das transigoes de Lyman-¢ devido ao
atomo de H perturbado por colisdes com prétons. O valor de D(R) estd em unidades
atomicas.
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Figura 4.16: Perfil de linha de Lyman-¢ calculado para T=10000 K e uma densidade
de prétons de n, = 1,0 x 10 7em 3.
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4.3.5 Série de Lyman

Como uma sintese dos perfis de Lyman, apresentamos nas figuras 4.17 e 4.18 a soma
dos perfis de Ly« até Lyd.

Na figura 4.17 sao exibidos os perfis que foram calculados, Lya, Lyg, Lyy e
Lyé para uma temperatura de T=10000 K e uma densidade de perturbadores de
n}; = 10" cm™3. Essa figura ¢ similar & figura 3 publicada por Hébrard et al.
(2003), mostrando que os célculos e aproximagoes aqui executadas sdo consistentes
com os dados atualmente publicados, mas Hébrard et al. (2003) nao havia publicado
o perfil de linha de Lyd. A insercao do perfil de linha de Lyé torna a nossa figura
mais completa do que a figura 3 de Hébrard et al. (2003).

A figura 4.18 exibe os perfis tedricos do Hj e os perfis Stark para a temperatura
T=10000 K e densidade de perturbadores de nj; = 10'"cm™3. Observa-se que o
perfil gerado pelo alargamento Stark nao apresenta os satélites nas asas das linhas,

que ja foram observados.

9 T | T T | T T T
L I_ycx i

log(F(cm”)

1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1
%OO 1000 1100 1200 1300 1400 150C

AR)

Figura 4.17: Perfil total de Lyman-«, Lyman-3, Lyman-v e Lyman-é do H pertur-
bado por prétons (nf; = 1017 cm™?) para uma temperatura de T=10000K.
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Figura 4.18: Perfil total tedrico de Lyman-«, Lyman-3, Lyman-v e Lyman-§ do H
perturbado por prétons (n}; = 10'7 cm™3) para uma temperatura de T=10 000K do
Hj juntamente com os respectivos perfis calculados para o alargamento Stark para
a mesma temperatura e densidade de perturbadores.
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4.3.6 Balmer-«

O perfil total de Balmer-a depende de 32 transigoes moleculares do ion molecular
Hj , mas nem todas as transi¢oes produzem satélites nas asas do perfil de linha de
Balmer. As transi¢oes que geram possiveis satélites nas asas do perfil de linha de Ha
sao listadas na tabela 4.5. Dentre essas transicoes, as transicoes 5gog-4fo, e 4fm,-
3dm, sao responsaveis pela formacao do satélite em A = 8650 A na asa vermelha do
perfil de linha de Balmer-a, confirmado via observagoes em laboratério, ao medir o
espectro do plasma produzido por laser (Kielkopf et al., 2002). Na figura 4.19 estao
plotados os momentos de dipolos das transicoes moleculares listadas na tabela 4.5

que contribuem para a formacao do perfil de linha de Ha .

Tabela 4.5: Satélites de Balmer-a devido a colisoes de H com H™ na distancia
internuclear R para a qual um extremo na diferenca dos potenciais da transigao
0cCorTe.

N¢  Nivel superior ~ Nivel inferior = Avy+ (em™1) Amt (A) R (A)

1 590, ifo, 384418 878359 13,10
4956,58 495401 5,60

2 590, 2, 4996,57 977281 12,66
3 6ho,, 3do, 4092521  1780,80 3,17
702,54 6883,97 23,03

4 Afr, 3do, 127127 716446 13,13
2379,73 2562,34 3,06

5 Ado, 3po, 3214,16 832301 6,47
1214577  3652,99 1,01

6 Afr, 3dn, 365885 864289 9,33
7163,74 446572 1,69

7 Afr, 250, 524535  10016,33 8,69
37537,08 189512 1,00
8 5fo, 250, _424.84 6754,83 1547
9 6ho,, 250, 1500,75 728422 20,33
10 Ado, 2 634,82 6852,02 10,20
11 597, 2 -601.70 6836,51 18,74
12 590, 3po, 6042,60  10885,60 12,08
23287,20  2596,30 1,18

13 597, 3po, 113091 7093,14 16,58
23303,15 259523 1,18

14 6ho, 3dn, 1117,22 708625 21,38

23163,48 2604,67 2,10
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Figura 4.19: Momentos de dipolo elétrico das transi¢coes que contribuem para
formacao dos satélites no perfil de linha de Balmer «, devido ao a&tomo de Hidrogénio
perturbado por prétons. As transigoes plotadas aqui estao listadas na tabela 4.5. O
valor de D(R) estd dado em unidades atomicas.

A figura 4.20 exibe uma comparacao entre o perfil calculado por Koester (2011)
a partir de uma aproximacgao de alargamento Stark usando os dados obtidos por
VCS (Vidal et al., 1973), para uma temperatura T=12000 K e densidade de per-

3 e o perfil calculado a partir de uma aproximacao quase

turbadores nj;=10"%cm~
estdtica, usando potenciais teéricos precisos do fon molecular Hj, calculado para
a mesma temperatura e densidade. Entretanto, ha a necessidade de observar que
a aproximacao de alargamento Stark considera a interagao envolvendo prétons da
mesma forma que elétrons e assume um fator multiplicativo de 2 vezes para incluir a
interacao com prétons. Logo, os perfis possuirao uma discrepancia da ordem de 0.3
na escala das ordenadas (logaritmo de 2 na base 10). Observa-se também que em al-
tas energias ambos os perfis coincidem assintoticamente, enquanto, devido a possivel
formagao de moléculas, em baixa energia surgem discrepancias entre os perfis.

O perfil de linha de Balmer-« foi calculado para uma temperatura de 10000 K

3

e densidade de prétons de 1017 cm™ e estd representado na figura 4.21.
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Figura 4.20: Comparacao entre o perfil de Balmer-a do Hy com o perfil de VCS
- alargamento eletronico Stark (Koester (2011)), para T=12000 K e densidade de
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Figura 4.21: Perfil de linha de Balmer-a calculado para uma temperatura de
10000 K e densidade de prétons de 107 ecm™3. Estao indicados na imagem alguns
dos satélites calculados bem como o satélite A = 8650 A encontrado em laboratério

(Kielkopf et al., 2002)



Perfis e satélites 83

4.3.7 Balmer-(

O perfil de linha de Balmer- depende de 46 transicoes moleculares permitidas do
H\. Dentre as 46 transicoes, 17 transi¢oes possuem valores extremos, ou seja, pro-
duzem possiveis satélites no perfil de linha e estao listadas na tabela 4.6, juntamente
com a distancia internuclear onde o satélite é gerado e o respectivo comprimento
de onda de cada um deles. A figura 4.22 exibe os momentos de dipolo elétrico de
cada uma das transicoes listadas na tabela 4.6. E importante salientar que todos os
valores listados na tabela 4.6 e na figura 4.22 sao inéditos, jamais publicados para
tais transicoes. Esses valores dos potenciais e momentos de dipolo elétrico do ion
molecular H, somente foram publicados em nosso artigo (Santos & Kepler, 2012).
O perfil de linha calculado de Balmer-$ é mostrado na figura 4.23 para a temper-
atura T=10000 K e densidade de perturbadores n, = 1,0 x 10'7em™>. A figura 4.24
exibe o perfil de linha de Balmer-g para a temperatura T=13526 K e densidade
de perturbadores n, = 5,76 x 10®cm™ de um experimento Z-pinch realizado nos
laboratérios Sandia (Sandia National Laboratories - USA) como descrito por Falcon
et al. (2010). A figura 4.25 mostra o perfil de linha de Balmer 5 que calculamos
para a mesma temperatura e densidade do experimento Z-pinch. Observa-se que o
perfil tedrico possui uma depressao central assimétrica similar ao perfil experimen-
tal mostrado na figura 4.24. De acordo com Wiese et al. (1972), o VCS, ou seja, o
alargamento Stark nao consegue reproduzir a assimetria do pico central, ja obser-
vado naquela época, mas somente a depressao central, o que pode ser observado nas
figuras 4.26 e 4.27. A figura 4.28 exibe o perfil de linha linear de Balmer-§ tedrico
para a temperatura T=13526 K e densidade de perturbadores n, = 5,76 x 10'%cm ™3
do H, somado ao perfil Stark e convoluidos com o efeito Doppler. A figura 4.29
mostra a sobreposicao das figuras 4.24 e 4.28, onde observa-se que a assimetria no
experimento Z-pinch é produzida pela formagao de quase moléculas H,™ durante a

colisao entre H-HT.
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Tabela 4.6: Satélites de Balmer 3 devidos as colisoes do dtomo de H com H™ na

distancia internuclear R.

N®  Nivel superior ~Nivel inferior = Avy+ (ecm™) A HE (A) R (A)
1 S5fmy 2s0, -992,00 5110,59 13,83
2 6hm, 2s0, -2674,11 5591,24 19,90
3 590, 2pmy, -1466,46 5237,59 16,80
4 690, 2, (148316 524217 17,74
) 6go, 3poy -2040,74 5400,01 16,50

23 365,48 2276,62 1,19
6 Tiog 3poy, -2977,17 D687,62 24,59
26648,74 211828 1,19
7 Timy 3poy, -816,65 5065,20 29,99
26649,62 211824 1,19
8 6h, 3do, J1811,98 533412 21,66
35621,24 177997 3,17
9 8jo, 3doy, -381,85 4956,05 29,99
41130,19  1621,02 319
10 S5fmy 3dm, -285,48 493249 16,46
12088,84 306296 191
11 6hm, 3dm, -2269,96 5467,69 20,64
17843,96 2603,95 2,11
12 6hdy 3dm, -308,92 4938,20 28,53
17875,84 2601,79 2,13
13 Thoy, 3dm, -302,86 4936,72 29,57
21106,24  2400,06 2,12
14 8joy 3dm, -853,70 5074,72 36,03
9325519 228235 2,15
15 5do, Afa, 1161248 11177.27 1,95
3925,46 4084,18 8,17
16 6go, Afo, -878,51 5081,12 20,00
6602,41 3681,66 6,08
17 Timg Afo, -405,68 4961,91 29,99
1241851 303234 681
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Figura 4.22: Momentos de dipolo elétrico das transi¢oes responsaveis pela formagao
de satélites no perfil de linha de Balmer-3 devido a perturbacao do atomo de H por
protons. As transicoes plotadas aqui estao listadas na tabela 4.6. E os valores de

D(R) sao dados em unidades atomicas.
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Figura 4.23: Perfil de linha de Balmer-/ calculado para a temperatura T=10000 K

e densidade de perturbadores n, = 1,0 x 10*7cm ™.
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Figura 4.24: Perfil de linha de Balmer-f para a temperatura T=13526 K e densidade
de perturbadores n, = 5, 76 x 10'®cm™3 de um experimento Z-pinch, como observado
por Falcon et al. (2010).
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Figura 4.25: Perfil de linha de Balmer-3 tedrico somente do efeito de H — H* para
a temperatura T=13526 K e densidade de perturbadores n, = 5,76 x 10%m™>. A
janela no topo direito mostra uma expansao do pico central, mostrando a assimetria.
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Figura 4.26:
T=13526 K e densidade de perturbadores n, = 5,76 x 10°cm™ do H; juntamente

com o perfil Stark.
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Figura 4.27: Perfil de linha de Balmer-£ teérico para a temperatura T=13526 K e
densidade de perturbadores n, = 5,76 x 10'°cm™ do H, juntamente com o perfil

Stark.
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Figura 4.28: Perfil de linha linear de Balmer-g tedrico para a temperatura
T=13526 K e densidade de perturbadores n, = 5,76 x 10'°cm™ do H," somado
com o perfil Stark convoluidos com o efeito Doppler.
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Figura 4.29: Perfil de linha de Balmer-/ para a temperatura T=13526 K e densidade
de perturbadores n, = 5, 76 x 10'%cm™=* de um experimento Z-pinch, como observado
por Falcon et al. (2010) e sobreposto ao mesmo o perfil de linha linear de Balmer-/3
tedrico para a temperatura T=13526 K e densidade de perturbadores n, = 5,76 x
10%cm™3 do H, juntamente com o perfil Stark convoluidos com o efeito Doppler.
As linhas Stehle e Finer Grid foram calculadas por Michael H. Montgomery com o
programa hlinfit_lemke.f90 .
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4.3.8 Balmer-v

O perfil total da linha de Balmer-y depende de 60 transi¢oes moleculares do H, .
O perfil de linha tedérico mostrado na figura 4.30 foi calculado para a temperatura

T=10000 K e para a densidade de perturbadores (prétons) n, = 1,0 x 10*7cm ™.

T L T L L I L 1 1 7 T T T T T T
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Figura 4.30: Perfil de linha de Balmer-vy calculado para a temperatura T=10000 K
e para uma densidade de perturbadores n, = 1,0 x 10" cm™3.

Observando a figura 4.31, a assimetria é clara e vai alterar os calculos de opaci-
dades.
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Figura 4.31: Perfil de linha linear de Balmer-vy calculado para a temperatura
T=10000 K e para uma densidade de perturbadores n, = 1,0 x 107cm™3 do Hj
em comparacao com o perfil Stark para mesma temperatura e densidade de pertur-
badores.
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4.3.9 Balmer-6

O perfil de Balmer-§ é obtido a partir de 74 transicoes moleculares do fon Hy. O
perfil de linha tedrico foi calculado para a temperatura de 10000 K e uma densidade

de n, = 1,0 x 10'7cm™? perturbadores (prétons) e estd exibido na figura 4.32.
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Figura 4.32: Perfil de linha de Balmer-§ calculado para a temperatura T=10000 K
e para uma densidade de perturbadores n, = 1,0 x 10" cm™3.
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4.3.10 Balmer-¢

O perfil de linha total de Balmer-e¢ depende de 88 transicoes moleculares do ion

H. A figura 4.33 exibe o perfil teérico calculado para a temperatura T=10000 K

e densidade de perturbadores n, = 1.0 x 107cm 2.
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Figura 4.33: Perfil de linha de Balmer-¢ calculado para a temperatura T=10000 K
e para uma densidade de perturbadores n, = 1.0 x 107cm .
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4.3.11 Balmer-8

O perfil de linha total de Balmer-8 é gerado a partir de 102 transi¢oes moleculares
do Hy. Seu perfil teérico é mostrado na figura 4.34 e o mesmo foi calculado para

uma temperatura T=10000 K e densidade de perturbadores n, = 1,0 x 10'7cm 3.

3e+0p T T T T T | T | T T | T T T
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Figura 4.34: Perfil de linha de Balmer-8 calculado para a temperatura T=10000 K
e para uma densidade de perturbadores n, = 1,0 x 10" cm™3.
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4.3.12 Balmer-9

O perfil de linha total de Balmer-9 depende de 116 transi¢oes moleculares do fon H, .
Seu perfil tedrico foi calculado para a temperatura de T=10000 K e densidade de
perturbadores n, = 1.0 x 10'7cm™3. A figura 4.35 exibe o perfil tedrico de Balmer-9
obtido.
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AR)

Figura 4.35: Perfil de linha de Balmer-9 calculado para a temperatura T=10000 K
e para uma densidade de perturbadores n, = 1.0 x 107cm .



Perfis e satélites 99

4.3.13 Balmer-10

O perfil de linha total de Balmer-10 é obtido a partir de 130 transi¢oes moleculares do
fon H, . O perfil tedrico é plotado na figura 4.36 e foi calculado para a temperatura
de T=10000 K e densidade de perturbadores n, = 1,0 x 10'7cm=3.
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Figura 4.36: Perfil de linha de Balmer-10 calculado para a temperatura T=10000 K
e para uma densidade de perturbadores n, = 1.0 x 107cm .
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4.3.14 Série de Balmer

Como uma sintese dos perfis de Balmer, apresentamos nas figuras seguintes a soma
dos perfis de Ha até H10, perturbados por colisoes de hidrogénio com prétons para
a temperatura de T=10000 K e ntimero de perturbadores n, = 1,0 x 10*7cm 3.

A figura 4.37 exibe os perfis lineares dessa série.

4e+0p T | T | T | T | T T T | T
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H10
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00 3500 4000 4500 5000 5500 _ 6000 6500 700C
MA)
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Figura 4.37: Contribuicao do H — H™ para o perfil de linha linear total de Balmer
calculado para a temperatura T=10000 K e para uma densidade de perturbadores
n, =1,0 % 10Yem 3.

Na figura 4.38 colocamos os perfis Stark juntamente com os perfis obtidos para
o HJ, para comparagao.

A figura 4.39 exibe os perfil de Balmer-a, Balmer-£, Balmer-v, Balmer-¢, Balmer-
¢, Balmer-8, Balmer-9 e Balmer-10 juntos para a mesma temperatura, ou seja,

T=10000 K e a mesma densidade de perturbadores np = 10'"cm=3.

A normal-
izacao do perfil da figura 4.39 foi calculado para o perfil somado e nao individual

como na figura 4.38.
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Figura 4.38: Contribui¢ao do H — H" e do elétron (Stark) para o perfil de linha
total de Balmer calculado para a temperatura T=10000 K e para uma densidade
de perturbadores n, = 1,0 x 10'7cm ™3 juntamente com o perfil de linha Stark, para
a mesma temperatura e densidade de perturbadores (elétrons para o Stark). A
normalizacao foi calculada para cada transicao individual da série de Balmer.
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Figura 4.39: Contribui¢do do H— H™ para o perfil de linha total de Balmer calculado
para a temperatura T=10000 K e para uma densidade de perturbadores n, = 1,0 x

10'7ecm™2. A normalizacdo foi calculada para a soma das transicoes da série de

Balmer.
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Discussao e Conclusao

Teorias satisfatérias e dados para o perfil de linha existiam somente para o alarga-
mento Stark do hidrogénio neutro (Lemke, 1997, Vidal et al., 1973) e para 21 linhas
Gticas do Hélio neutro (Barnard et al., 1969, Beauchamp et al., 1997). Somente
as trés primeiras linhas de Lyman do dtomo de hidrogénio alargadas por pertur-
badores neutros e ionizados, incluindo alguns satélites caracteristicos, eram bem
descritas pelo trabalho de Allard et al. (2009) e incluidos nos célculos de modelos
atmosféricos. Os dados atomicos podiam ser obtidos somente a partir de bancos de
dados, principalmente das listas de linhas de (Kurucz & Bell, 1995) e do banco de da-
dos VALD (Vienna Atomic Line Database) Kupka et al. (1999, 2000), Ryabchikova
et al. (1997), Piskunov et al. (1995). Entretanto, para os outros casos a situacao
nao era satisfatéria, de modo que havia uma grande necessidade de calculos e dados
que possam explicar de maneira adequada os perfis de linha e as linhas satélites
observaveis.

Devido a essa inexisténcia, calculei os potenciais e momentos de dipolo elétrico
do fon molecular H", gerado por colisdes entre 4tomos de hidrogénio e prétons, até
o nivel n=10 (ntmero quantico principal) do mesmo. Calculei também os perfis
de linha das séries de Lyman e Balmer com densidades apropriadas para aplicagao
em atmosferas de estrelas anas brancas [tipicamente n = 107em ™2, Allard et al.
(1994)], dados e célculos nunca publicados até nosso artigo (Santos & Kepler, 2012),
e disponibilizados em:

http://astro.if.ufrgs.br /marcios.

As observacoes em laboratorio de plasma produzido por laser confirmaram que a
maioria dos satélites que aparecem em Lyman-a sao devidos as colisoes entre atomos
de hidrogénio neutros e protons. Essa confirmacgao experimental da teoria reforca a

identificacao desses satélites em espectros de Lyman-a de estrelas anas brancas e de
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estrelas A Bootis. Nos plasmas em altas temperaturas, tais como plasmas produzidos
por laser, processos de recombinacao dieletronicos sao muito importantes. Esse
processo afeta fortemente a abundancia de fons e produz linhas satélites dieletronicas
mas as variacoes temporais sao de dificil cdlculo. As linhas satélites de emissao a
partir de ions altamente ionizados sao frequentemente utilizadas para diagnodsticos
de diversos tipos de plasmas, por exemplo, TOKAMAK, fusao inercial, astrofisico
etc.

A comparacao das asas de perfil de Lyman-a com perfis de linha gerados por
modelos é uma ferramenta para determinar as densidades de a&tomos neutros e ioniza-
dos em plasmas hidrogénicos. Esses experimentos também confirmam que a variagao
do momento de dipolo radioativo é um fator importante na determinacao das asas
distantes do perfil de Lyman-a; quando o momento de dipolo D(R) difere signi-
ficativamente do seu valor assintético para uma distancia R préxima a regiao de
formagao de um satélite, a intensidade da asa pode ser aumentada ou diminuida
consideravelmente.

Entao, num espectro de absorcao induzida por colisao (do inglés Collision In-
duced Absorption - CIA), tal como o mencionado, o momento de dipolo pode ser
mais importante do que o potencial na determinacao da forma de um satélite. Tais
perturbacoes de muitos corpos alteram a linha da asa distante do perfil, adicio-
nando varios satélites e produzindo um continuo forte a partir do ultravioleta para
o visivel. Consequentemente, o estudo de atmosferas de estrelas anas brancas, plas-
mas e experimentos associados (Z-pinch) é fundamental para a interpretacao dos
dados observacionais e representa a ligacao dos modelos tedricos com a andlise de
seus resultados, ou seja, a criacao de modelos adequados para explicar as observagoes
de tais processos fisicos e astrofisicos.

Os espectros observados de estrelas anas brancas exibem uma forma carac-
teristica complexa na qual intervem processos de difusao, acrecao e conveccao. Até
o momento, essa forma caracteristica nao é compreendida em todos os seus detalhes,
devido a inexisténcia de um modelo atmosférico que inclua todos os processos fisicos
relevantes que ocorrem na atmosfera. Seu estudo é a chave na interpretacao de es-
pectros e na analise das predi¢oes da teoria de evolucao. Portanto, o assunto desse
trabalho também é de real interesse para modelamento dos espectros observados.

A aproximacao tedrica utilizada foi baseada na absorcao quase molecular do H,,
devido a interacao H — H™, calculada na aproximacao quase estatica. Nessa aprox-
imacao, além de fatores estatisticos, os perfis de linha dependem principalmente

da derivada dVj;/dR da diferenca de energia entre os estados moleculares i e j de
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diferente paridade e dos momentos de dipolo moleculares correspondentes.

O presente trabalho foi divido essencialmente em duas grandes partes: (1) os
célculos dos dados moleculares e (2) o cdlculo dos perfis correspondentes.

Na primeira parte, determinamos os potenciais e dipolos da quase molécula H;
pois, apesar de ja ter sido estudada por diversos autores, nao haviam dados molecu-
lares para estados eletronicos superiores a n = 3 disponiveis na literatura. Apresen-
tamos o método usado para obter potenciais e momentos de dipolo elétrico precisos,
bem como os dados moleculares para estados até n=10. Os potenciais e momentos
de dipolo elétrico obtidos foram comparados com os existentes publicados até o pre-
sente momento, por Madsen & Peek (1971), Ramaker & Peek (1972) e Ramaker &
Peek (1973), coincidindo com excelente precisao.

A segunda parte foi dedicada aos calculos dos perfis de linhas das séries de
Lyman e Balmer, onde usei a aproximagao quase estédtica (Bates, 1952, Rohrmann
et al., 2011). Nessa aproximacao, os valores extremos da derivada dV;;/dR produzem
divergeéncias no perfil de linha, e é isso que leva ao surgimento de satélites nas asas
dos mesmos.

Ao longo dos célculos, foi mantida a méxima resolucao possivel para nao perder
a forma global correta das asas das linhas e nem as posigoes exatas tedricas dos
satélites ao longo do perfil. Calculei a posigao de todos os satélites das principais
transicoes das séries de Lyman e Balmer, o que pode ser verificado tanto nos perfis
de linha obtidos quanto especificamente nas tabelas 4.1, 4.2, 4.3, 4.4, 4.5 e 4.6.

Na figura 4.5 apresentamos individualmente cada uma das 6 transi¢oes molec-
ulares do H, que contribuem para a formacdo do perfil de linha de Lyman-a, e
pode-se perceber que a transigao entre os niveis 250, e 2po, gera uma asa vermelha
distante que se estende até a parte azul do espectro 6tico, que pode ser a fonte de
opacidade que faltava nos modelos de atmosferas de estrelas anas brancas, corrobo-
rando com a ideia de Kowalski & Saumon (2006). Os perfis de Lyman-5 e Lyman-v
estao sendo estudados desde Allard & Kielkopf (1982), entretanto somente em Al-
lard et al. (2009) eles incluiram os cdlculos do momento de dipolo em Lyman-y,
mas que nao foram publicados. O perfil de Lyd tedrico que obtive nunca havia sido
calculado até entdo, e apresenta um satélite proeminente em A = 964.56 A.

O perfil de linha de Balmer-a é mostrado na figura 4.21, com melhor resolucao
que os artigos previamente publicados. Para o perfil de linha de Balmer-3, encontrei
os possiveis satélites listados na 4.6, sendo que alguns podem ser verificados na
figura 4.23 para a temperatura de 10000 K e uma densidade de prétons de n, =

1.0 x 107em=3. Observa-se também que esse perfil possui uma depressao central
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assimétrica similar ao perfil experimental da figura 4.24 obtido por Falcon et al.
(2010) junto aos Laboratérios Sandia. Sabe-se que o alargamento Stark (Wiese
et al., 1972) nao reproduz a assimetria na altura dos picos, mas é causado pelos
prétons em colisdo, formando a quase molécula de H, . Os demais perfis de linha
da série de Balmer foram apresentados nas figuras de 4.30 até 4.36, para a mesma
temperatura e densidade de perturbadores.

Esse trabalho mostrou que os perfis obtidos por colisoes com ions diferem sig-
nificativamente do alargamento Stark por elétrons, mostrando nao apenas linhas
satélites, mas também valores significativos das asas dos perfis que afetam a opaci-
dade. Esta centrado no estudo teodrico dos perfis de linha do hidrogénio perturbado
por colisoes com prétons, representando um avanco significativo no campo da mod-
elagem de perfis e de atmosferas estelares de anas brancas DA, gerando perspectivas
para novos estudos e pesquisas da etapa final de evolucao da maioria das estrelas,
que pode revelar maiores informacoes sobre a histéria da nossa galéxia.

A continuacao desta pesquisa envolverd a comparacao com perfis de densidade
unica medidos em Sandia, inclusao destes perfis no calculo de modelos de atmosfera,

bem como o célculo similar para o Hs.
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Apeéendices

6.1 Unidades atomicas

Para os calculos deste trabalho, foi conveniente fazer uma troca de unidades para
unidades atomicas (u.a.), também chamadas de unidades de Hartree: a unidade de
massa ¢ a massa do elétron e a unidade de carga ¢é a carga do elétron, de momento
angular é h.

A unidade atomica de comprimento é

bohr = ag = 0, 52918A.

Quando as unidades foram mudadas para unidades atomicas, h, m e e, trocamos o
valor dessas constantes para o valor numérico 1. Assim, a utilizacao destas unidades
simplifica também o hamiltoniano:

h? 1 é? 1 1
V2 — = -—-V:_-=

“om 4meg T 2 r

e a unidade atomica de energia recebe o nome de hartree:

2

£ —97,212 ¢V = 1 hartree
Qg

107



Apéndices

108

Simbolo

Quantidade S.1. u.
m massa (do elétron) 9,1094x10 3 kg 1
e carga (do elétron) 1,6022x1071C 1
h Constante de Plank (h/27) 6,626x1073Js/2r 1
ag raio de Bohr 0,52918x10~1%m 1
4eq Permissividade do vécuo 1,113x1071°C?/Jm 1
c velocidade da luz 2,998x10%m /s -
k Constante de Boltzmann 1,38066x1023J /K
Ny4 ntimero de Avogadro 6,02205x 10**mol ~*
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6.2 Artigo publicado

Theoretical study of the line profiles of the hydrogen perturbed by colli-

sions with protons

Monthly Notices of the Royal Astronomical Society, Volume 423, Issue 1,
pp. 68-79. Publicado em Jun 2012 DOI: 10.1111/j.1365-2966.2012.20631.x

We present theoretical calculations of the quasi-molecular line profiles for the Ly-
man (Ly«a, LypB, Lyy and Lyd) and Balmer (Ha, HfB, Hvy, HS, He, H8, H9 and
H10) series perturbed by collisions with protons. In all calculations, we include the
dependence of the dipole moments as a function of the internuclear distance dur-
ing the collision. The broadening from ion collisions must be added to the normal

electron Stark broadening.

Keywords: Astronomy: line: profiles, white dwarfs
arXiv: arXiv:1204.4769
http://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1111/j.1365-2966.2012.20631.x /full
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