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RESUMO

Algumas propriedades da quimica de quarks podem ser obtidas realizando calculos
ab initio Hartree-Fock para 4&tomos com carga nuclear fracionaria e moléculas formadas
por estes atomos.

Obtivemos o estado fundamental e o primeiro estado excitado para os atomos de
sodio, litio, berilio e magnésio interagentes com quarks. Isto sugere que transi¢des
eletronicas podem ser usadas como guia para detec¢cdo de quarks livres.

Analisamos a varia¢do da energia de ligacdo eletronica com a carga nuclear para as
séries isoeletronicas de atomos com carga nuclear fracionaria A*** ¢ A*'® (A = H, Li,
Na, P and Ca). Isto mostra que particulas de cor ndo confinadas preferem se ligar a
atomos pesados e o par quark-antiquark pode ser estabilizado na presenca da matéria

atOmica.

Palavras-chaves: calculos ab initio; 4&tomos de carga nuclear fraciondria; quimica de

quarks.



ABSTRACT

Some properties of quark chemistry are obtained by performing accurate ab initio
Hartree-Fock calculations on fractionally nuclear charged atoms and molecules formed
by these atoms.

Ground and first excited states of sodium, lithium, beryllium and magnesium atoms
with quarks attached to the nucleus are obtained. It is suggested that the electronic
transition can be used as a guide in searching for free quarks.

The variation of binding electronic energy with nuclear charge in the isoelectronic
series of fractionally nuclear charged atoms A and A" (A =H, Li, Na, P and Ca) is
analyzed. It is found that unconfined colored particles prefer to bind with heavy atoms

and that quark-antiquark pairs can be stabilized in presence of the atomic matter.

Keywords: ab initio calculations; fractionally nuclear charged atoms; quark chemistry.



INDICE

Resumo

1. Do atomo de Dalton aos quarks livres............cccocoevvivicuennnan, 11
1.1 Modelo de QUAIKS.......cc.coviiieiiieciieeceee et 12
1.2 QUAIKS LIVIES....oiiviieiieieieeee ettt sttt 16
1.3 Célculos Envolvendo QuUarks LIVIES.........coceevvvveiiieeeiiee e 18
1.4 Nova Quimica de QUAIKS..........ccevveiiiiiicieeeee e, 20
2. Teorias € MOElOS..........c.ccceveiiiicccc e, 22
2.1 MOdelo de BONT.........cccoooviiiiiciccceeeee et 23
2.2 Sistemas MUIIletrONiCOS.........cc.cciiviveieiccecc e 23
2.3 A EqQUacgao de SChrodinger..........ccovevevviveiieeceeceeeeeeee e 24
2.4 A aproximacado Born-Oppenheimer.........cccccceviveveeiiecvec e 25
2.5 Teoria do Orbital Molecular..............ccccceevvieiiiicecceceee e, 27
2.6 Método Hartree-Fock-Roothaan.............ccccccccevveeviiiceiicecceen, 28
2.7 FUNGOES 08 BASE......coiveeeiieeictiietectee ettt s b 32
3. Novas interagdes de quarks com a matéria............ccccoeveeeveevvereerenan. 34
3.1 Interacdes da materia atdbmica com Quarks...........ccceevvveiiveereeinnnnn 35

3.2 Energias de interacéo entre &tomos com o par quark-antiquark..37

3.3 Espectroscopia Eletronica para a deteccéo de quarks livres.......... 39
3.4 SiStEMAS EXOLICOS.......ciiiveriiiieieieeee ettt 40
3.5 MOIECUIA AB HOpuecvvevveeeceecteceeeeee e, 41
3.6 Molécula de HOoO ..o 45
A, CONCIUSBES. .. uvvvrreeeeeiiciiiieei ettt b 46
Referéncias

Anexos



Capitulo 1

Do atomo de Dalton aos quarks livres

Neste capitulo
faremos uma introdu¢ao ao
modelo de quarks e
algumas possiveis
implicagdes para uma nova
quimica de quarks. Na

se¢do 1.1, o modelo de

quarks sera descrito de

forma sucinta acompanhado de alguns fatos historicos que o antecederam e que de
alguma forma contribuiram para sua formulacdo. Falaremos sobre teorias relacionadas
com as quatro forgas da natureza e como estas implicam no estudo da fisica e da
quimica em ambitos gerais. Na secao 1.2, discutiremos a possibilidade de existéncia de
quarks livres, uma vez que em principio quarks s6 podem ser encontrados confinados.
Neste estado eles encontram-se ligados pela for¢a forte formando, por exemplo, barions
e mésons, a saber, q;qyqs em barions e q;q» em mésons. No item 1.3, citaremos
exemplos de trabalhos teoricos que tratam os quarks fora do ambiente confinado. A
ultima parte desta introdugdo, secdo 1.4, descreve perspectivas para a quimica de
quarks, utilizando sistemas atdmicos e moleculares interagentes com quarks livres.
Anunciaremos alguns de nossos objetivos no tratamento destes sistemas, como
possiveis implicagdes cosmologicas, um mecanismo de estabilizacdo do par quark-

antiquark e uma proposta para deteccao de quarks livres pela via espectroscopica.

11



1.1 Modelo de Quarks

A quimica tem se aprofundado nos conhecimentos acerca da estrutura das
substancias, visando melhor compreendé-la. Dessa maneira, a evolucdo da teoria
atdmica nos séculos XIX e XX provocou verdadeiras revolu¢des na quimica. Via-se
com o avanco da pesquisa experimental o “nascimento” da quimica organica, € o
desenvolvimento da inorganica e fisico-quimica. Porém, apenas com a teoria da ligagao
quimica de Linus Pauling esta ciéncia se estabeleceria para um futuro desenvolvimento
planejado. Utilizando a teoria quantica, Pauling descreve de forma até hoje satisfatoria
as ligacdes quimicas. Podemos perceber que os modelos tedricos podem ajudar o
desenvolvimento experimental. Neste sentido, buscamos estudar alguns aspectos acerca
de como a matéria poderia interagir com quarks livres.

No século XIX, acreditava-se que um atomo teria dimensio aproximada de 10
cm. Estudos com tubos de raios catddicos colaboravam definitivamente com o
conhecimento acerca do que o irlandés George Stoney' chamou de elétron. Como se
descobriu mais adiante, o elétron ¢ a particula fundamental para que ocorra uma ligagao
quimica. Por sua vez, Joseph John Thomson, utilizando ampolas de Crookes, percebeu
que os raios catodicos seriam formados por estas particulas de carga negativa, calculou
assim a razao de sua carga-massa. Thomson deduziu ainda que o elétron estaria presente
em todas formas de matéria, o que implicava dizer que ele pertencia a propria estrutura
atomica.

Quase no mesmo periodo de J. J. Thomson, o cientista Wilhem Wien realizava
experiéncias com raios catddicos identificando relagdo entre a carga-massa de nucleos
de hidrogénio, que nada mais eram que protons. O modelo atomico seria posto por
Thomson” como “um pudim de passas”, com cargas positivas entremeadas de elétrons,
formando uma “sopa” eletromagnética, o que para as leis da fisica da época era
improvavel.

Em 1900, o alemdo Max Planck buscava compreender fendmenos de emissao
radiativa de corpos aquecidos, até entdo sem um modelo satisfatorio. Utilizando leis
classicas da mecanica e da estatistica, chegou a uma relacdo surpreendentemente
quantizada para a energia, mas que parecia resolver de forma conclusiva o problema.
Mais tarde Albert Einstein usa a teoria quantica de Planck para explicar o efeito

fotoelétrico. Einstein explica dizendo que ao incidirmos radiagdo sob uma superficie
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metalica, os elétrons seriam ejetados devido ao choque de quanta de luz, os chamados
fotons.

Em 1911, ¢ lancado o modelo atomico de Rutherford, com a parte positiva do
atomo sendo identificada também por sua relagdo carga-massa. Um nticleo de dimensdo
bem definida formado por proétons e orbitado pelos elétrons. Niels Bohr através de
postulados ousados, embora carentes de justificagdes precisas, consegue resolver
algumas inconsisténcias deste modelo, explicando inclusive de maneira exata o espectro
do hidrogénio.

Algumas questdes, porém, ndo tinham solucdo. A existéncia de isdtopos, por
exemplo, e espectros de a&tomos multieletronicos ndo eram devidamente explicados pelo
modelo de Bohr. Novas descobertas acerca de fendmenos variados prosseguiram e os
avangos tedricos chegaram a um nivel que era possivel, e de maneira satisfatoria,
explicar diversos aspectos da estrutura da matéria. Uma revolugao cientifica comparavel
a momentos historicos como as formula¢des de Isaac Newton no século XVII. A
mecanica quantica era agora uma teoria que sintetizava e alavancava toda uma visao de
mundo e de tudo no que nele ¢ formado. Propriedades de atomos e moléculas passaram
a ser fundamentados pelos postulados da teoria quantica.

Variadas pesquisas experimentais a esse tempo também evoluiram de forma
significativa e em relativa concordancia com os aspectos tedricos recém desenvolvidos.
A teoria indicava a existéncia de novas particulas compondo o universo, e
paralelamente os experimentos cobravam novas interpretagdes em seus resultados. Até
1932, os tijolos basicos da matéria ja haviam sido postos: o elétron, o préton e o
néutron. Com o passar dos anos, mais particulas foram sendo propostas e identificadas,
0 que a certa altura comegou a causar um desconforto epistemologico, devido ao
elevado numero ja conhecido.’ Para a quimica, essas novas estruturas revelam interesse,
uma vez que sua descri¢ao tedrica estd no cerne do conceito de estrutura ¢ modificagdes
da matéria. Alimenta estudos de suas influéncias em processos quimicos, confirmada
em variadas pesquisas.

Experimentos em aceleradores e detectores de raios cosmicos comegaram a
mostrar que além do néutron, proton e elétron, centenas de outras particulas habitavam
nosso universo.® Surgia a necessidade de um modelo que conseguisse classificar de
forma clara essas particulas. Essa tarefa ndo era facil. O nliimero exagerado de objetos
com poucas caracteristicas em comum frustrava as tentativas de organiza-los em grupo.

Era necessario uma quantidade quase independente de parametros classificatorios e isso
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era extremamente deselegante. Obrigava pesquisadores a repensarem o proprio conceito
de indivisibilidade da matéria que se tinha até entdo. Semelhante ao que ocorrera no
final do século XIX e inicio do século XX, em relacao a indivisibilidade do atomo.

Pesquisas buscavam saber sobre as verdadeiras unidades fundamentais da
natureza, ¢ se estas poderiam unir de forma concisa grupos de particulas até entdo
dissociados. Surge entdo em 1964 o modelo de quarks,”* uma proposta que considera os
hadrons compostos por particulas de carga fraciondria, cada uma com trés valores
possiveis de um novo numero quantico denominado cor. Sdo os quarks, compostos de 6
sabores: u, d, c, t, s ¢ b, cujas cores possiveis sdo verde, azul e vermelho. Particulas
com trés quarks (qqq) seriam barions (hadrons de spin semi-inteiro), englobando dentre
centenas de particulas o proton e o néutron, respectivamente com a configuracdo uud e
udd. O segundo grupo possivel seriam os mésons (hadrons de spin inteiro), em geral
menos pesados que os barions, formados por um par quark-antiquark (qq), como o
méson descoberto experimentalmente pelo fisico brasileiro César Lattes, o méson pi.

A existéncia dos quarks foi determinada inicialmente de maneira indireta. A
partir de um procedimento experimental semelhante ao utilizado por Rutherford’ para o
caso atdmico, pode-se identificar a estrutura do préton. Esse processo ¢ chamado
“espalhamento ineldstico profundo”, nele as particulas sdo observadas por meio de
assinaturas, uma maneira indireta de deteccdo. Os quarks d e u foram os primeiros
detectados, uma vez que necessitam de menor quantidade de energia para serem
identificados. Assim, na década de 70, o acelerador da Universidade de Stanford nos
Estados Unidos da América (EUA), abria a era experimental para observacao de quarks.
Em 1995 foi anunciado pelo laboratorio Fermilab nos EUA a detec¢ao do sexto quark, o
chamado quark fop, o que fortaleceu o modelo padrdo. Era esperado pela teoria que o
quark top, por ser mais pesado, fosse o mais dificil de ser detectado, ainda que
indiretamente. Até entdo a teoria de quarks era “top less” e carecia da confirmagdo
experimental de sua existéncia. Este quark tem uma massa da ordem de 10 GeV, cerca
de 200 vezes a massa do proton.

Os demais tijolos fundamentais da natureza seriam os Iéptons e as particulas
transportadoras das quatro forcas fundamentais da natureza. As forg¢as da natureza que
tratariam de interagir as particulas fundamentais e seus constituintes, foram
classificadas em quatro, cada uma com sua respectiva particula transportadora. A forca
eletromagnética (posteriormente unificada a forca fraca) seria transportada pelo foton, a

forca forte pelo gluon, a forca fraca pelos bosons vetoriais e a for¢a gravitacional pelo

14



graviton. Sem estrutura interna, os Iéptons seriam também seis: o elétron, o mion, o tau,
e seus respectivos neutrinos. Os trés primeiros possuem massas bastante diferentes,
porém, a mesma carga elétrica (-le). Os neutrinos possuem praticamente massa de
repouso nula (mas ndo desprezivel) e carga zero.

Muitas propriedades dos hadrons ja foram calculadas pelo modelo de quarks
como o raio do proton.’ Algumas caracteristicas dos quarks sio de interesse
fundamental neste trabalho. As massas dos quarks, por exemplo, ainda ndo sdo bem
conhecidas, dependendo da forma como sdo calculadas podem ser obtidos valores
distintos. Cargas fracionarias sdo um consenso quando tratamos de quarks confinados,
porém, algumas davidas surgem quando se imagina estes em ambiente livre, talvez
possuam cargas inteiras.

Com esse elenco de particulas, talvez elementares, consegue se explicar a
estrutura de toda a matéria conhecida do universo, consolidando até o presente
momento o Modelo Padrdo das Particulas Elementares ( embora varias questoes ainda
estejam em aberto).

Vejamos na tabela 1.1 um breve resumo da classificacdo atual das particulas e

forcas fundamentais segundo o modelo padrao.

Tabela 1.1 As quatro forgas fundamentais da natureza.

Gravidade Eletromagnética Fraca Forte

Eletroifraca

graviton foton 1 bosons vetoriais gldon
:
1
1
1
1

todas guarks e léptons : guarks e léptons quarks e

1

Carregados gltions
1
1

Comegando pela forga gravitacional cujos efeitos sdo sentidos por toda a matéria
e antimatéria existente, vemos ainda as forgas fraca e eletromagnética unidas em uma
s0, a chamada for¢a eletrofraca, e o glion, particula carregadora da forga forte e inica a
sentir seu proprio efeito. Para a Quimica a forga eletrofraca seria a mais importante,

neste sentido as cargas sao fundamentais.

15



Vejamos na tabela 1.2 um resumo dos dois grupos de quarks segundo a carga

(+2/3e e -1/3e ) e as trés cores possiveis para cada quark(vermelho, azul e verde).

Tabela 1.2. Os seis sabores e trés cores possiveis dos quarks conhecidos.

+2/3eju u u up c ¢ c charm Jt t t top

-1/3e |d d d down|s s s strange{b b b bottom

As cargas fracionarias +2/3e e -1/3e formam dois grupos de trés sabores cada.
Sao as trés geracoes de quarks cuja ordem de detecgcdo experimental segue da segunda a
quarta coluna da tabela 1.2.

Uma questdo em aberto, e até certo ponto polémica, ¢ a possibilidade de
existéncia de quarks livres, e a partir dai, como seriam as interagdes destes entre si e
com a matéria ordinaria. Alguns destes aspectos nortearam os trabalhos desenvolvidos e

apresentados nesta dissertacao.

1.2 Quarks Livres

De maneira muito intensa vém sendo realizadas pesquisas que levam em conta
quarks fora da matéria hadronica, desde a publicagdo do modelo em 1964.

Quarks livres ainda ndo foram identificados, nem presente na matéria ordinaria
compondo algum sistema. Controvérsias a parte, segundo o modelo padrio o
confinamento ¢ um postulado e, em principio, a maioria dos fisicos ndo véem razao para
que isso seja modificado. Porém, variadas pesquisas desde os anos 70 do século XX,
tém sido feitas considerando esta possibilidade, mesmo dentro da teoria de campos
especifica para quarks, a Cromodinamica Quantica.’®

Recentemente, em artigo bastante detalhado, Batra, Dobrescu e Spivak7
estudaram de forma clara, condi¢des teodricas para estender o modelo padrdao e admitir
possibilidades para existéncia de quarks e glions livres. Talvez os quarks tenham
estrutura interna, ou ainda, o desconfinamento ser possivel através de experimentos em
fisica de altas energias. Acredita-se que a energia de 200MeV estaria relacionada com a

temperatura de transi¢do para o desconfinamento. Isso quer dizer que podemos esperar
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dos novos aceleradores, com energias da ordem de TeV (teraeletronsvolt), novidades
para a formacdo de estados plasmodicos quark-gltion, a chamada sopa de quarks, e
também provavelmente quarks livres interagentes ou nao.

Varios artigos® trazem o estudo de quarks fora do ambiente hadronico. A carga
dos quarks livres, por exemplo, pode ndo ter exatamente os valores indicados pelo
modelo padrao. Alguns postulam a possibilidade de as cargas assumirem valores
distintos e até inteiros'® (uma vez que o modelo padrdo ainda ndo consegue explicar de
forma satisfatoria a origem desta grandeza). Os quarks inicialmente livres poderiam
interagir com atomos e moléculas ou até mesmo entre si de forma diferente de quando
confinados.

Basicamente sdo trés as vertentes relativas a estes estudos: célculos tedricos de
quarks interagentes, estudos em aceleradores e deteccdo experimental na matéria
natural.

No obsvervatorio Kamiokande 11, estudos'' ndo detectaram nenhum indicio da
existéncia de cargas fraciondrias, porém as buscas continuam, uma vez que novos fatos
cosmologicos sdo enunciados diariamente e as tecnologias vao se modificando
garantindo novas perspectivas para aquisi¢cao de dados.

Outro aspecto que consideramos relevante para este trabalho sdo algumas
implicagdes cosmologicas devido a sistemas atdmicos diferenciados. Apos o big-bang
em certo momento, quarks e glions se encontravam livres e apenas posteriormente
passaram a se juntar formando os hadrons. Essa passagem pode ndo ter sido de forma
tdo homogénea, talvez quarks n3o confinados coexistiram com matéria hadronica ja
formada e por nossa consideracao, poderiam ter interagido. Sistemas ligados de quarks
com hadrons e 4tomos podem ter existido mesmo que por um tempo de vida curto.
Estas possibilidades podem, a nosso ver, favorecer a estabilizagdo de quarks e gluons.
Tais interagdes implicariam em temperaturas mais altas para esta fase do universo,

como mostram nossos calculos adiante.
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1.3 Calculos Envolvendo Quarks Livres

Viérias previsoes tedricas visando identificar quarks livres e at¢é mesmo estudar
possiveis interagdes destes com a matéria atdmica ou molecular ja foram feitas e muitas
estdo em andamento.® Os calculos realizados até o momento sdo em geral de sistemas
atomicos e moleculares, quarks interagindo com a matéria.

Célculos atémicos com carga nuclear fracionaria bastante refinados foram
realizados ainda nos anos 90 por Pavéo et al,'* estudando os estados fundamental e
excitados de 4tomos de sodio, com o objetivo de estabelecer valores para possiveis
transi¢des 3p(*P)>3s(>S) no espectro de emissdo. Foram realizados célculos em nivel
CI optimizando-se os expoentes das fungdes de base para o orbital d. A Fig. 1.1 abaixo

traz o gréafico relativo as transi¢des destes sistemas fracionarios.

20000
18000 —-
16000 —-
14000 —-
12000 —-
10000 —-

8000 —-

6000

Comprimento de Onda (A)

4000

204—7F+—+ +
102 104 106 108 110 112 114 116 118

Carga Nuclear Z

Figura 1.1. Comprimento de onda associado do atomo de sodio e seus sistemas de carga
nuclear fracionaria

Bandas em determinadas cores do espectro visivel mudam e podem ajudar a
espectroscopia a encontrar quarks livres. A conhecida linha amarela do sodio se desloca
para a regido do violeta, quando da presenca do d (+1/3¢e) no nucleo. As linhas caem na
regido do infravermelho quando os quarks d (-1/3¢e) e u (-2/3¢) estdo aderidos a matéria

nuclear.
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Vemos na tabela 1.3 que os resultados desse trabalho, no que se refere a
potenciais de ionizagdo destes sistemas, estdo em boa concordancia com curvas obtidas

por interpolagio de dados experimentais feita por Lackner e Zweig."

Tabela 1.3. Potenciais de ioniza¢do (MJ/mol) calculados resultados de uma interpolagao
de dados experimentais para os sistemas Naq, Na e Nag.

Z RHF Interpolacao
11.67 1.11 1.13
11.33 0.79 0.81

11 0.5 0.5
10.67 0.26 0.26
10.33 0.07 0.1

Observou-se nesse artigo que os resultados dos calculos utilizando métodos de
quimica quantica foram satisfatorios se comparados com resultados anteriores e
experimentais.

Uma quimica de quarks nasce logo apds os primeiros estudos de fisica de
particulas utilizando a teorias de quarks.'* Em um dos trabalhos iniciais, Lackner e
Zweig montam um arcabougo bastante interessante acerca de mudancgas de propriedades
periddicas dos elementos quimicos, devido a presenca de quarks ndo confinados
aderidos na matéria nuclear. A tabela 1.4 abaixo traz alguns desses resultados obtidos
por Lackner e Zweig. A eletronegatividade calculada pela diferenca entre a energia do
sistema neutro ¢ do seu anion, a dureza como a metade da diferenca entre a

eletronegatividade e o potencial de ionizacao.

Tabela 1.4. Eletronegatividade e dureza para o atomo de
cloro e seus possiveis sistemas de carga nuclear

fracionaria
Carga Nuclear | Eletronegatividade | Dureza
16,3333 1,46 3,85
16,6667 4,68 4,26
17 8,32% 4,68%
17,3333 12,37 5,10
17,6667 16,85 5,51

*Experimental: 7,31 e 4,70.
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Schaad et al '* realizaram calculos para alguns sistemas com 4tomos de nucleo
fraciondrio, simbolizados aqui por Aq e Ag, onde A ¢ o simbolo do elemento e q o valor
da carga fraciondria adicionada ao nucleo. Podemos inclusive comparar estes resultados
a alguns obtidos neste trabalho. Calcularam inclusive moléculas contendo atomos
quarkonicos. Porém, como veremos mais adiante, ndo realizaram o estudo da molécula
de agua contendo atomos quarkonicos.

Em trabalho desenvolvido por Cacelli ¢ Rizzo" foram estudadas propriedades
da molécula de hidrogénio com um dos 4tomos do tipo Aq ou Ag. A presen¢a de quarks
ou antiquarks nas vérias cargas (£1/3e e +2/3e¢) modificam de forma significativa
algumas propriedades destas moléculas como energia, densidade eletronica, distancia de
ligagdo entre outras.

Quarks formando sistemas ligados com atomos como pseudomoléculas também
constam nos varios trabalhos considerando quarks desconfinados. Gordon e Tien'®
construiram potenciais especificos e calcularam sistemas como uma molécula formada
por um quark d e um atomo de hélio.

Estas propostas indicam diversas vias para detec¢des futuras de quarks livres,

trazendo assim perspectivas inovadoras para a quimica de quarks.

1.4 Nova Quimica de Quarks

Para uma quimica de quarks, buscamos calcular sistemas atdmicos com quarks
interagentes de formas variadas. Estudamos as possiveis interacdes de quarks e
antiquarks com a matéria a partir das energias de sistemas Aq (dtomo com quark q
ligado ao nucleo), A e Ag (dtomo com antiquark g ligado ao nucleo). Calculamos
também algumas moléculas como parte do contexto da quimica de quarks, estudando
suas geometrias e outras propriedades.

Algumas interacdes podem ser consideradas como fundamentais para o processo
de formagdo da matéria no universo.'”'® Os nucleos de hidrogénio ao formarem
sistemas ligados com elétrons, podem ser entendidos como os primeiros sistemas
eletronicos conhecidos ou aceitos segundo as atuais teorias cosmoldgicas.

Neste trabalho, consideramos que os quarks podem ter participado da formagdo
de sistemas atomicos de forma ndo convencional (desconfinados). Vias

espectroscopicas sao indicadas a partir do calculo das linhas caracteristicas de sistemas
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quarkonicos. O caso do sodio foi aperfeicoado e outros atomos sdo tratados como
proposta de deteccao de quarks livres.

Quando o sistema for hidrogendide, podemos utilizar simplesmente o modelo de
Bohr para o calculo da energia eletronica total e raio atdmico. Atomos multieletrdnicos
e moléculas podem ser calculados usando o método Hartree-Fock-Roothan (HF),

através do programa Gaussian 98. 19
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Capitulo 2

Teorias e modelos

Neste capitulo, faremos uma breve
. N . LILIELE % A+ K KK
discussdo acerca das teorias e modelos que - "(/,y/
foram utilizados na dissertacdo. O modelo de =
Bohr servird para os calculos de sistemas
hidrogendides e semelhantes, como serd visto
adiante. Este modelo permite, por exemplo,
estudar as energias dos sistemas Aq, por
exemplo, e como varia o raio de atdmico em
funcdo da carga nuclear. Traremos em seguida a

teoria Hartree-Fock-Roothann que trata com

sucesso atomos multieletronicos e moléculas.

"
) JBORSE

Iniciaremos  mostrando a equagdo de

Schrédinger e os termos do operador de energia total, o hamiltoniano, para moléculas
em geral. A aproximagdo Born-Oppenheimer sera abordada como forma de explicarmos
sua conveniéncia no tratamento do movimento relativo entre nticleos e elétrons. Ja no
final do capitulo indicaremos como sdao construidas as funcdes de base que serao

utilizadas para o calculo das propriedades propostas nesta dissertagao.
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2.1 Modelo de Bohr

Viérios dos sistemas de interesse inicial nesta dissertacdo sdo simples e com
apenas dois corpos. O tratamento pode ser facilitado utilizando-se o modelo de Bohr
para calcularmos a energia total, e como ja foi bastante comprovado, com o éxito em
relacdo aos dados experimentais obtidos. Da mesma forma como o espectro do 4&tomo
de hidrogénio pdode ter grande parte de suas linhas previstas e energias eletrOnicas
calculadas através do modelo de Bohr, podemos fazer o mesmo para sistemas de
interesse como um quark e seu respectivo antiquark ligados ou um atomo de hidrogénio

com um quark qualquer ligado ao seu nucleo. A energia ¢ dada por:

2 2
=11 (2.1)

8e,h’n’

Este modelo ¢ bastante conveniente para uma boa parte dos céalculos cujos
resultados sdo mostrados nesta dissertacdo. Na equacdo 2.1 podemos fazer variar
qualquer um dos parametros independentemente ou simultaneamente: carga, massa

reduzida, nivel eletronico, possibilitando diversas aplicagdes para nosso trabalho.

2.2 Sistemas Multieletrénicos

Para o célculo de sistemas multieletronicos utilizamos o método
Hartree-Fock. Ainda no inicio do desenvolvimento da mecanica
quantica, o professor Douglas Hartree passou a se preocupar em

calcular sistemas atomicos multieletronicos. Assim, comegou o

Douglas Hartree

desenvolvimento de um dos métodos que ainda ¢ bastante utilizado
para sistemas atdmicos e até moleculares.

Para sistemas moleculares utilizamos o método Hartree-Fock-Roothaan,'’ que aqui
¢ conveniente e satifatorio, uma vez que tratamos apenas moléculas simples.

Assim, neste capitulo, apresentaremos algumas consideragdes sobre estes
formalismos teodricos e estrutura do calculo aplicada ao tratamento de atomos e

moléculas com nucleo(s) de carga(s) fraciondria(s).
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2.3 A Equacéo de Schrodinger

A equagdo de Schrodinger é dada pela seguinte expressao:

in%‘P(r,R;t) = HY(r,R;1) (2.2)

onde H ¢ o operador hamiltoniano e W(r,R;f) ¢ a fun¢do de onda, r ¢ R o conjunto de
coordenadas espaciais dos elétrons e nucleos respectivamente ¢ t ¢ o tempo. O
hamiltoniano pode ser escrito como a soma dos operadores de energia cinética(T) e

potencial(V),

H=T+V (2.3)

Quando o sistema ¢ estaciondrio, ¢ possivel considerar a fun¢do de onda como o

produto de duas fungdes,
Y(r,R;t) =D(r,R)f (1) (2.4)
onde a parte da funcao produto cuja variavel ¢ apenas o tempo ¢ dada por,
f(@)= fg)e ™ (2.5)

e a equagdo do autovalor para a fungdo @(r,R) nos fornece as energias E dos estados

estacionarios,

HO(r,R) = ED(r, R) (2.6)

sendo a fung¢do de onda total,

W(r, R ) = (7, R)e ™" 2.7)
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Os auto-estados de energia s3o ditos estacionarios quando a densidade de

probabilidade ndo depende do tempo.

O operador hamiltoniano ndo-relativistico na sua forma explicita para uma molécula ¢,

BRI B T T
BT P T T

onde os indices a, f, i e j referem-se, respectivamente, aos nucleos e elétrons. O
primeiro termo € o operador para a energia cinética dos nucleos; o segundo termo ¢ o
operador para energia cinética dos elétrons; o terceiro termo ¢ o operador da energia
potencial de repulsdo entre os nucleos, r,p sendo a distancia entre os niicleos o € § com
numero atdbmico Z, € Zg; o quarto termo ¢ o operador da energia potencial de atragdo
entre os elétrons e os nucleos, 7, sendo a distancia entre o elétron i € o nucleo a; o
ultimo termo ¢ a energia potencial da repulsdao entre os elétrons i e j, separados pela

distancia r;; e h é a constante de Planck dividida por 27.

2.4 A aproximacao Born-Oppenheimer

Seja ¥(r,R) a fungdo independente do tempo que trata simultaneamente das

partes eletronica e nuclear. A separagdo de Born-Oppenheimer, ou aproximagao

adiabatica, implica ser possivel considerar ¥(r,R)igual ao produto de duas novas

fungdes, uma representando a parte eletronica e a outra a parte nuclear.

W (r.R) = ¥, (r,R)¥, (R) (2.9)

Nesta equacdo W¥,(r,R) ¢ a funcdo de onda eletronica parametricamente
dependente das coordenadas dos nticleos ({R}), e ¥, (R) ¢ a func¢do de onda nuclear.

A equacao do auto-valor para a parte eletronica ¢ entao:

H,¥Y,(r,R)=E(R)Y,(r,R) (2.10)
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H,;sendo o hamiltoniano eletronico dado por:

2 N,
He,:Te,+V(r,R):—2n >V, +V(rR)  (2.11)
m, -1

e
ER) e ¥, sdo computados em valores das coordenadas nucleares {R}. As solugdes
desta equagdo determinam uma superficie de energia potencial (PES) para os varios
estados eletronicos. As energias E(R) assim determinadas sdo usadas como energias
potenciais para investigar o movimento nuclear. As funcdes de onda eletronicas
dependem fortemente das distancias elétron-nucleo e elétron-elétron.

A equacgdo nuclear de Schrodinger &,
Hy¥Y,(R)=¢e¥Y,(R) (2.12)

onde Hy ¢ o hamiltoniano nuclear em fun¢do apenas das coordenadas nucleares.

H,=-> -1 v +E®R) (2.13)

A aproxima¢ao Born-Oppenheimer ndo ¢ exata porque negligencia
completamente os termos de acoplamento. O produto das fungdes de onda ¢
exatamente,

HY ¥, =B+e&¥ ¥, (2.14)

Com B, o termo de acoplamento, sendo definido por,

2M

a

2
B=Y - _|w, v, +2(v, ¥, v, ¥,) (215

Os termos de acoplamento sdo relativamente pequenos, uma vez que o termo com
a derivada da fun¢dao de onda eletronica possue denominadores pequenos devido as

massas nucleares muito maiores que as massas dos elétrons.
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2.5 Teoria do Orbital Molecular

O conceito basico do método de orbitais moleculares ¢ encontrar fungdes de ondas
eletronicas aproximadas para uma molécula atribuindo a cada elétron uma funcio que,

em geral, se estende por toda a molécula.

Déa-se a cada p-ésimo elétron uma fungdo dependente das coordenadas espaciais

chamada de orbital molecular (MO),

el =0, x",y", z") (2.16)

ou, para um tratamento mais refinado, uma fun¢do de onda dependente das

coordenadas espaciais e de spins, o spin-orbital molecular,

v (g") =@/ (x",y",29)(S) =@, ()s(u) =@/ c"  (2.17)

onde

(2.18)

(5™ = {“(“) T}

B

Para uma estrutura de camada fechada, os spins-orbitais moleculares sdo dados
por v, , =y, € v, =y.[3, onde os orbitais moleculares podem ser agrupados em
conjuntos completos degenerados.

A funcdo total do sistema de N-elétrons ¢ construida como um produto anti-
simétrico dos spin-orbitais, na forma de um determinante de Slater, conhecida também

como fun¢do de onda determinantal. Ela satisfaz ao principio de exclusdo de Pauli e os

spins-orbitais que a formam sdo linearmente independentes.

FZ 2 LA
1 2 @ 2
wo (N2 VY Y (2.19)
M M O M
™ oy A
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O hamiltoniano total para a parte eletronica da fungao de onda ¢ dado por:

ﬁ:ZH“+;—eZZ
n

[T

1
(2.20)

pnv

r

onde H" é o operador hamiltoniano para o p-ésimo elétron movendo-se no campo do

nucleo e r'" € a distancia entre o p-ésimo € 0 v-ésimo elétron.

2.6 Método Hartree-Fock-Roothaan

O método Hartree-Fock busca uma solugao aproximada para o estado fundamental
de uma molécula considerando apenas um determinante de Slater como fun¢do de
onda. Os spin-orbitais usados para compor a fung¢do sdo escolhidos usando o método
variacional. Para um sistema de camadas fechadas, considerando-se apenas a parte

eletronica, resolve-se a equacao de autovalor para encontrar a energia do sistema:

E=2>"H, + > (2);, -K,) (2.21)
i ij

onde J; , Kj; sdo as integrais de Coulomb e de troca, e H; sdo as energias dos orbitais

no campo do nticleo, respectivamente, que sao definidos por,

H, = Hpdr (2.22)

T PR 223

ij‘j(oi ¢j¢i¢jr77 ( )
* * 62

K, = j 0 0 9l p! FTdTW (2.24)

Definem-se os operadores de Coulomb e de troca J; e K;, respectivamente,
Jé " :e{ [ Mdz”j(o” e K,p" =e2( [ Mdrjq)f (2.25)
r/w i) r,uv
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Quando cada orbital molecular ¢, ¢ modificado por uma quantidade infinitesimal

o¢,, a variacdo da energia sera:

OF = 22 OH, + Z(zaf,.j ~0K,) (2.26)
i ij

Aplica-se 0 método dos multiplicadores de Lagrange para encontrar as condi¢des

em que OE=0, para a escolha dos dp; compativeis, sujeitos a condicdo de

ortogonalidade. Encontra-se que estas condi¢des sao:

{Hi + Z(zJ] - 1<j)}¢i = Z¢j‘9ji (2.27)

e o seu conjugado complexo.

Quando subtraimos esta equacao do seu conjugado complexo, obtemos:

*

20,8 -)=0 (2.28)

e isto implica que &;-€;;* , € a matriz formada pelos elementos &, € - ;;, ¢ hermitiana.

Define-se o operador de Fock F e o operador de interacdo eletronica total G,

respectivamente, por:

A A

F=H+G e G=>(2J,-K,) (2.29)

A

O operador F representa um campo de 2n-1 elétrons devido ao fato que os

operadores J; e K; sdo iguais quando operam sobre o, .

Encontra-se, assim, que os melhores orbitais moleculares satisfazem as equacgdes:
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Fo, =20, (2.30)
J

que em notacdo matricial ¢ Fo = ¢g. Quando submetida a uma transformacao unitaria,
resulta F'p'= ¢'€", onde a matriz £€=U'eU é uma matriz diagonal com elementos reais.

Podemos concluir que os orbitais moleculares satisfazem a equag¢do canonica

Hartree-Fock Fo=ot.

A maioria dos calculos de estrutura eletronica ¢ baseada na teoria de orbitais
moleculares em que os ¢; sdo escritos como uma combina¢do linear de orbitais

atomicos dados a priori (LCAO-MO). Temos entdo,

=2 Cyz, (2.31)
P

onde y, € 0 p-¢simo orbital atomico, normalizado, € ¢; 0 i-€simo orbital molecular. Em

notagdo matricial temos:

)Z: (7(13;(2""9 Zn) (2.32)
Cll Cll C12 A Cln
C,, C C A C
Ci — 2i C— 21 22 2n (233)
M M M M M
Cmi le Cm2 A Cmn

onde n é o0 numero de orbitais atdmicos.

Para a constru¢do de LCAO-MO para o estado fundamental ¢ preciso encontrar

um conjunto de coeficientes Cp,; em que a energia eletrénica alcance um minimo.

Seja M o operador de uma particula e M, = J-X; My dt, com a matriz quadrada

dada por:
Mll M12 A Mln
M M A M
M — 21 22 2n (234)
M M O M
Mml Mm2 A an
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em nota¢do matricial o operador de um elétron é:
J(piM(pjdr:chcj (2.35)
como os orbitais moleculares formam um conjunto ortonormal, temos:
J.(oi(pjdt = cfScj =0 (2.36)
onde S ¢ a matriz de superposicao ou de overlap, cujos elementos sao dados por:
S, = Ix;qur (2.37)
O procedimento acima aplica-se para H; J;; e Kj;, obtendo-se:

ivjvi

H, =cHc,, Jy=ciJic, e K;=cKc, (239

Para determinarmos os melhores orbitais moleculares devemos considerar um
novo problema variacional que objetiva minimizar a energia e obter uma fungdo de
onda mais aproximada possivel daquela do estado fundamental, conforme o teorema

de Eckart.

OE =2) (dc;)Fc, +2) (oc))Fc; (2.39)

onde F ¢ o operador de Fock na base matricial dos orbitais moleculares, que ¢
conhecido como operador de Hartree-Fock-Roothaan.

Aplicando o método variacional a condi¢ao de ortonormalidade, temos,
(6c;)Sc; +¢;S(¢;) =0 (2.40)

Utilizando a técnica dos multiplicadores de Lagrange, a condicdo o0E=0¢

satisfeita quando:
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FC; = SCg; (2.41)
J

Esta equagdo pode ser escrita na forma mais geral, a equacdo de Hartree-Fock-

Roothaan: FC=SCe, que pode também ser escrita como (F-£S)C=0.
Assim, temos um conjunto de equacdes onde os autovalores sdo as raizes da equagao

secular det/F , —¢;S 0.

|~

2.7 FuncOes de Base

Outra aproximacao necessaria consiste em expressar os orbitais moleculares como
combinagdes lineares de um conjunto pré-definido de fungdes conhecidas de um
elétron como fungdes de base. Estas fungdes de bases sdo usualmente centradas no
nucleo atdmico e assim tém alguma semelhanga com orbitais atdmicos. O tratamento
matematico de fato ¢ mais geral que este, e qualquer conjunto de funcdes
apropriadamente definidas pode ser usado.

Um orbital molecular individual é definido como:

0 =YC0, 4
p

onde o coeficiente C,; sdo os coeficientes de expansdo do orbital molecular. As
fungdes de base ¥p sdo normalizadas. Assim, Xp refere-se a um orbital molecular

arbitrario.

Os orbitais dos 4tomos constituintes de uma molécula podem ser usados como
funcdes de base, procedimento que é conhecido como teoria da combinagao linear dos
orbitais atomicos (LCAO).

Os programas ab initio de estrutura eletronica usam fungdes de bases do tipo

gaussianas, que tém a forma geral:

A

g(a,r)= cx"y"’zle_o”2 (2.43)
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onde, r ¢ naturalmente composto de x, y € z, e 0 ¢ uma constante determinando a

2
4

~ . ~ ~ . . —a.r-
extensao radial da funcdo. Em uma funcdo gaussiana, o exponencial € é

multiplicado por poténcias de x, y, € z, € por uma constante para normalizacao, tal que,

J. g’dr=1. Assim, a constante de normalizagdo, c, depende de a, , m € n.

Exemplificamos abaixo trés fun¢des gaussianas representativas de orbitais do tipo

s, py € dy,, respectivamente:

) 2a Z 2
gs(a,r):(—j e ™ (2.44)
T
1
"o (128a° i o
gy(a,l’)=( 5 j ye (2.45)
V4
1
" 2048¢a’ Vi —a?
gxy(a9r):(Tj xye (2.46)

Combinagdes lineares de gaussianas primitivas como estas sdo usadas para

formar as gaussianas contraidas, que tém a forma:

Lo = ZdwgH (2.47)
u

onde o d,, sdo constantes fisicas em um dado conjunto de base. As fun¢des contraidas
sdo também normalizadas.

Todas estas constru¢des resultam na expansao seguinte para orbitais moleculares:

P :Zcpixp :chi(zdpuguJ (2‘48)
p=1 p u
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Capitulo 3

Novas interacOes de quarks com a matéria

Neste capitulo abordaremos
basicamente os resultados e discussodes
acerca do nosso trabalho. Inicialmente
trataremos de possiveis interagdes dos
quarks com a matéria e em seguida

buscaremos discutir algumas implicagdes na

interpretacao destes calculos. Os resultados
sdo basicamente energias eletronicas e algumas propriedades quimicas de atomos e

moléculas interagindo com quarks.
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3.1 Interacdes da materia atbmica com quarks

Considerando a possibilidade de quarks e antiquarks interagirem com a matéria

atomica a tabela 3.1 mostra as energias calculadas com o método Hartree-Fock

utilizando a base 6-311G para os dtomos com carga nuclear Z+1/3 e Z+2/3, indicados

de forma genérica pelos simbolos Au, Ad, Ad e Au.

Tabela 3.1. Energias dos atomos A.j/; € A.y eletronicas em eV.

Z A Ad.i3 A Ay Az

1 -1,5117 -6,0437 -13,5983 -24,1729 -37,7730

2 -29,5901 -51,1823 -78,6581 -112,0918 -151,4408
3 -111,6712 -153,0176 -200,7976 -255,1353 -315,8236
4 -258,5417 -323,3227 -390,7158 -469,1425 -554,8582
5 -478.,9849 -570,2760 -669,5902 -776,8575 -884,8220
6 -778,7797 -899,1340 -1028,1120 | -1165,6660 | -1311,7470
7 -1169,1610 | -1321,5710 | -1483,2390 | -1654,1270 | -1834,2000
8 -1655,8130 | -1843,2730 | -2040,5120 | -2246,4730 | -2462,7540
9 -2250,2970 | -2474,7770 | -2711,2670 | -2955,4250 | -3211,5110
10 -2962,4350 | -3227,3590 | -3503,6040 | -3791,1290 | -4089,8980
11 -3789,3900 | -4092,4070 | -4407,5280 | -4734,5560 | -5073,3190
12 -4736,8110 | -5079,9760 | -5435,7080 | -5803,8790 | -6184,3600
13 -5804,3030 | -6188,7710 | -6586,0000 | -6996,0730 | -7418,9030
14 -6997,7810 | -7424,55300 | -7864,6640 | -8318,0160 | -8784,5240
15 -8321,1050 | -8791,83600 | -9276,2710 | -9774,33300 | -10285,950
16 -9775,9490 | -10291,8700 | -10821,7800 | -11365,5900 | -11923,2200
17 -11364,1100 | -11925,1100 | -12502,7000 | -13092,8200 | -13695,0900
18 -13098,8300 | -13708,8000 | -14334,7900 | -14973,4700 | -15624,4900
19 -14980,4800 | -15637,8200 | -16311,0800 | -16997,3800 | -17697,4700
20 -16989,2200 | -17694,6700 | -18414,5800 | -19148,7200 ] -19906,0100

Sabemos que para o atomo de H a energia varia com Z°. Seguindo esta

dependéncia com a carga nuclear, ajustamos a curva mostrada na fig. 3.1 de acordo com

a equagdo E = - kZ°.
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Figura 3.1. Ajuste para as energias eletronicas dos atomos

Mostramos a seguir 0 mesmo ajuste para alguns sistemas atdmicos em separado.

Energia Eletronica Total(Hartree)

Como podemos observar, a curva ¢ bem comportada para o hélio.

N
|

=
|

R%=0,99981
54 k=0,57712+0,01168
o= 2,31388 +0,02305

. —r . .
1,2 1,4 1,6 1,8 2,0 2,2 2,4 2,6 2,8
Carga Nuclear

Figura 3.2. Sistemas Heq, He e Heq
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R?=0,99991
104 k=0,59736 + 0,00986
o =2,28501 +£0,01384

Energia Eletronica Total

2,2 2,4 2,6 2,8 3,0 32 34 36 338
Carga Nuclear

Figura 3.3. Sistemas Liq, Li ¢ Lig

Observamos que para todos os atomos tratados, o comportamento ¢ bastante
semelhante. Na proxima se¢dao usaremos este resultado para o estudo da interagdo de

quarks e antiquarks com atomos.

3.2 Energias de interagdo entre atomos com o par quark-antiquark

No véacuo, o estado condensado de quarks e glions pode ser representado pelas

equacoes:
ghion - q+4q (3.1)

q+q —> glion (3.2)

Considerando agora o processo acima descrito acontecendo na presenga de

matéria atdbmica, admitamos as interagdes do tipo:

A+A+q+g>Aq+Agq+AE (3.5
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A partir dos resultados da Tabela 3.1 podemos calcular os valores de AE para

diferentes sistemas atdomicos. A tabela 3.2 apresenta esses resultados.

Tabela 3.2. Energias das interagdes quark-antiquark com atomos (eV)

Za AE,qlzu,qzzg AE,qlzd,qzzgl
1 -12,088 -3,020
2 -23,715 -5,958
3 -25,800 -6,558
4 -31,968 -11,034
5 -24,626 -7,953
6 -34,302 -8,576
7 -36,882 -9,220
8 -37,543 -8,722
9 -39,275 -7,668
10 -45,124 -11,279
11 -47,654 -11,908
12 -49,755 -12,441
13 -51,206 -12,844
14 -52,977 -13,241
15 -54,510 -13,627
16 -55,612 -13,901
17 -53,804 -12,533
18 -53,759 -12,704
19 -55,790 -13,031
20 -66,067 -14,230

Como a dependéncia da energia com a carga nuclear é ndo linear (E = - kZ%), a
interagdo quark-antiquark com a matéria atobmica ¢ um processo exotérmico, conforme
pode ser observado na Tabela 3.2. Assim, o par quark-antiquark ¢ estabilizado na
presenga da matéria atomica.

A Tabela 3.2 também mostra que a estabilizagdo do par ¢ tanto maior quanto
maior é a carga nuclear. Esse resultado est4 de acordo com Rujula et al.® que, a partir de
calculos de eletrodinamica quantica, encontraram uma preferéncia dos quarks livres

para se ligarem a nucleos mais pesados.
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3.3 Espectroscopia eletronica para deteccdo de quarks livres

Em principio poderiamos detectar pelas vias espectroscopicas a existéncia de
quarks livres ligados a nticleos atomicos.

Com a modificacdo da carga nuclear toda a eletrosfera ird perceber isso e as
transicdes eletronicas caracteristicas serdo também modificadas. Por exemplo, a
conhecida emissdo amarela do sodio seria violeta caso um quark +2/3 estivesse ligado
ao nucleo. A tabela 3.3 mostra transi¢coes P — S para Li, Na, Be, Mg e Ca quando
quarks +£1/3 e £2/3 estdo ligados aos nucleos destes atomos.

Para estes calculos utilizamos o método CI, acrescentando e modificando
fungdes difusas e polarizadas na base 6-311G para melhorar os resultados nos sistemas
ordinarios e quarkdnicos. Podemos notar que a constru¢do e modificagdo das funcdes
de base™ permitiram um calculo exato no caso dos 4tomos neutros.

No caso do Na neutro reproduzimos exatamente a primeira linha do dubleto D
no valor da 5896. Isso indica que nossos resultados sdo bastante precisos para nortear
uma investigagao espectroscopica. Os valores experimentais para o Li, Be, Mg, Na e

Ca sdo respectivamente: 6708 A, 2349 A, 2852 A, 5896 A ¢ 4226 A.

Tabela 3.3. Transi¢Ges caracteristicas de alguns sistemas atomicos.

Z Transi¢do (A)
Liu 3583
Lid 4713

Li 6708
Lid 11173
Liu 28456
Beu 1837
Bed 1967
Be 2349
Bed 3242
Beu 6467
Nau 3453
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Nad 4411
Na 5896
Nad 8297
Nau 12539
Mgu 2130
Mgd 2538
Mg 2852
Mgd 3402
Mgu 4245
Cau 4664
Cad 3395
Ca 4226
Cad 5559
Cau 7708

Esses resultados servem como guia para uma possivel deteccdo espectroscopica
de quarks livres. Notamos também que os sistemas Nau e Mgd possuem transi¢oes

bastante proximas, uma diferenga de aproximadamente 50 A.

3.4 Sistemas Exoticos

Para os resultados apresentados a seguir, as massas das particulas t€ém uma
importancia fundamental. Assim trazemos na tabela 3.4, algumas dessas massas

utilizadas nos calculos.

Tabela 3.5 Massas dos Iéptons e dos quarks

Particula e(elétron) | w(muon) | t(tau) u d s c b

t

Massa(Mev/c”) 0,5 105,7 1777,0 §1,5a3,0)3a7 95 1250 | 4200

1742000
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A tabela 3.5 traz os raios calculados pelo modelo de Bohr para alguns sistemas
exoticos. Indicamos os sistemas ligados pela combinagao da primeira linha (sempre um

lépton) com a primeira coluna (sempre com um hadron ou um quark).

Tabela 3.5 Raio (A) dos sistemas exoticos de dois corpos

e(elétron) p(muon) T(tau)

n+ | 0,531115 ] 0,004497 0,0020896

p [0,529465| 0,002853 0,0004404
" 10,529405 | 0,002787 0,0003795
D" 0,529322 | 0,002704 0,0002968
u |0,928970 | 0,139043 0,1354330

c [0,794078 | 0,004151 0,0005403
t 10,793768 | 0,003841 0,0002306
d ]1,722736 | 0,142882 0,1356610

s | 1,595644 | 0,015790 0,0085510
b | 1,587720 | 0,007866 0,0006458

Podemos observar, como esperado, a diminui¢do do raio em funcdo da massa do
Iépton. E interessante notar que alguns sistemas apresentam dimensdes fermidnicas,

podendo ser considerado como formando um nicleo de um sistema atdomico exotico.

3.5 Moleécula de HQ,

Apresentamos, a seguir, os resultados de calculos para “moléculas de
hidrogénio” formadas por atomos do tipo Hq, H e Hg. A tabela 3.6 mostra os resultados

obtidos pelo método Hartree-Fock com a base 6-311++G**,
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Tabela 3.6. Energias ¢ distancias de ligagao para moléculas hipotéticas de hidrogénio

com cargas nucleares modificadas.

Sistema Energia (au) Distancia (A)
Hu—Hu -0,0375 1,4442
Hu—Hd -0,2554 1,0999
Hd—Hd -0,4762 0,9071
Hu—H -0,6185 0,9137
Hd—H -0,8248 0,8019
H—H -1,1325 0,7354*
Hu—Hd -1,1623 0,8375
Hd—Hd -1,3248 0,7565
Hd—H -1,5662 0,7042
Hu—Hu -1,8962 0,8462
Hd—Hd -1,9114 0,6777
Hu—Hd -1,9924 0,7631
Hu—H -2,1470 0,7083
Hu—Hd -2,3847 0,6787
Hu—Hu -2,7313 0,6737

*Q valor experimental é 0,7461 A.

O sistema Hu-Hu esta fracamente ligado e a distancia de ligacdo ¢ muito grande

enquanto no outro extremo, Hu-Hu, ocorre o oposto.

A Fig. 3.4 mostra as energias comparadas dos sistemas Hq;-Hqs.
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Figura 3.4. Energias totais comparadas das moléculas Hq;-Hq;

Estes calculos permitem avaliar como varia a distancia de ligacdo e a energia
total destes sistemas moleculares formados por “4tomos quarkonicos”, as “moléculas

atomo-quarkonicas”.

Para os sistemas H-Hq, fizemos o calculo da freqiiéncia de estiramento da
ligagdo a fim de estudar as mudangas proporcionadas pela presenga de quarks livres. O
valor experimental para a freqiiéncia do H, é 4160 cm™ enquanto nosso valor calculado
foi 3996 cm™, um erro menor que 5%, o que nos da uma boa concordincia com o
experimental. Os valores calculados dessa freqiiéncia para os sistemas quarkonicos

podem indicar novas vias de deteccdo experimental.
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Figura 3.5. Freqiiéncia de ligagdo para as moléculas H-Hq

A tabela 3.7 traz distancias de ligagdo calculadas para outras moléculas com um

dos 4tomos quarkoénicos.

Tabela 3.7. Energias e distancias de ligagdo para moléculas formadas por atomos com

carga nuclear fraciondria.

Sistema Energia (au) Distancia ( A)
O—Ou -135.9929 1.222
0—0Od -142.8379 1.203
0—O -150.0473 1.190
0—0Od -157.6434 1.181
O—Ou -165.6135 1.182
Cl—Hu -459.8319 1.39
Cl—Hd -460.0010 1.32
Cl—H -460.2600 1.27
Cl—Hd -460.6442 1.26
Cl—Hu -461.1888 1.30
Br—Hu -2572.6854 1.541
Br—Hd -2572.8475 1.462
Br—H -2573.1045 1.414
Br—Hd -2573.4955 1.406
Br—Hu -2574.0582 1.460
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Os valores experimentais das distancias de ligacao O,, H-Cl e H-Br sao,

respectivamente: 1,208 A, 1,27 A e 1,410 A.

3.6 Molécula de Hg,O

Realizamos um estudo de moléculas de agua com “hidrogénios” do tipo Hq, H e

Hg e comparamos as energias, distancias de ligacao e angulos de ligacao, em funcao da

alteracdo da carga nuclear. A tabela 3.8, a seguir, traz estes resultados.

Tabela 3.8. Energias (Hartree), angulos e distancias(A) de liga¢do para “moléculas” de agua.

Sistema Energia | Angulo Hg—O—Hq | Distancia Hg—O | Distancia O—Hq
Hd—O—Hd -75,4375 109,02 0,974 0,974
Hu—O—H -75,5598 109,29 1,032 0,941
Hd—O—H -75,7677 107,71 0,977 0,939

H—O—H -76,0535 106,22%* 0,941%* 0,941%*
Hu—O—Hd -76,0430 107,60 1,046 0,932
Hd—O—Hd -76,2069 105,87 0,987 0,929
Hd—O—H -76,4440 104,35 0,929 0,948
Hd—O—Hd -76,7819 102,50 0,933 0,933
Hu—O—Hu -76,6710 104,11 1,075 0,971
Hu—O—Hd -76,7871 102,72 1,006 0,963
Hu—O—H -76,9718 101,35 0,959 0,961
Hu—O—Hd -77,2537 99,69 0,942 0,959
Hu—O—Hu 77,6666 97,26 0,965 0,965

*QOs valores experimentais para o angulo de ligacdo e distancia sdo, respectivamente,

104,45° € 0,958 A.

Observamos que para quarks d o angulo aumenta enquanto diminui para os quarks u.

Em relagdo as distancias ndo ha variagdes significativas, ficando todas em torno de 1 A.
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Capitulo 4

Conclusoes

Podemos concluir dentre outras coisas que:

- Sistemas com quarks ndo confinados podem ser
calculados por métodos quimicos quanticos, indicando
vias teoricas para possiveis detecgoes.

- A matéria atdbmica pode representar um meio

establizante de quarks em relagdo aos glions.
- Podemos estudar propriedades fisico-quimicas de variados

sistemas moleculares quarkonicos.

Temos como perspectivas deste trabalho:
- Como se dariam outras interacdes entre quarks livres e sistemas

atOmico-moleculares.

- Como se portariam os demais quarks e Iéptons em situagdes
semelhantes previstas neste trabalho.

- Realizar estudos de sistemas com quarks na eletrosfera.

- Calcular outras propriedades de moléculas dtomo-quarkdnicas como o momento de

dipolo elétrico, transi¢des eletronicas e propriedades termodindmicas como AS’, AH’ e
AG".
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