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Resumo

Neste trabalho, estudamos o efeito de @algssobre o0 espectro de @omo de hidrognio.
A teoria de alargamento espectral foi revisada, @nfase no alargamento por cokés. Para
esse tipo de alargamento, existe@stmodelos: a Aproximap Quasi-editica, que desconsi-
dera a velocidade das parlas perturbadoras, o Modelo §nico, que considera o emissor
e 0s perturbadores como uma quasicala gigante e resolve o eqaacgde Schidinger para
esse sistema, e as Teorias Unificadas.

Dentre as Teorias Unificadas, adotamos 0 Modelo de Anddraloman, o qual inclui todas
as caractésticas dos outros modelos, mas assume que 0 emissor e dopdduinteragem
fracamente, de modo que a pertud@aé€ adialatica e a trajétria do perturbador pode ser
aproximada como refilea e com velocidade constanteédl disso, desconsidera-se a int&@ag
entre os perturbadores.

Utilizando esse modelo, nos concentramos no efeito dasbeslicom pdtons no espectro
do atomo de hidrognio. Tal efeitoé observado, por exemplo, no espectro ultravioleta ds an
brancas, especialmente na forma de linhaglisat Para modelar essa inteaag utilizamos
primeiramente um potencial de poc¢o-quadrado com proflaati e alcance ajustados a um
potencial realista.

Com o potencial do tipo poco, que permiteaaulo andttico da fun@o de autocorrel@o,
pudemos descrever o efeito de vaties na densidade, e na temperatura, sobre a linha espectral.
A densidade afeta apenas a amplitude das linhas e sua largue& altura. & a temperatura
afeta tambm a posigo das linhas e pode, ainda, tornar ogl#as assiratricos.

Tambkem utilizamos outros potenciais para verificar sua adégua descrever a inteigag
entre perturbador e emissor. Verificamos que um potenciébrd@a de uma meia gaussiana
invertidaé inadequado g que tem um alcance exageradamente longo e uma parte ctafinan
tamkem muito larga. AAm disso, ele &o vai a infinito conforme se aproximam as paras, o
gueé esperado em ram da repuldo coulombiana. Isse resolvido com o uso de um potencial
de Lennard-Jones, com o qual foi pives obter uma linha espectral em concamdia com o
gque se tem na literatura, apresentando alargamento cee@@nto observado e, ainda, alguns
satlites.

Esperamos que, com os conhecimentos adquiridos nessktradaja podsel obter um
perfil de linha a partir de potenciais realistas calculadgsericamente e levando em conta,
alem disso, os momentos de dipolo que descrevem a probaleiletace transiges. Com isso,
pode-se incorporar o efeito de c@es com potons como uma fonte de opacidade em mo-
delos de atmosfera, obtendo-se modelos mais precisos guéipiE melhor determin&p de
propriedadesisicas de estrelas que contenham hiérog em sua atmosfera.



Abstract

We studied the effect of colisions in the spectrum of a hydrogtom. The theory of spectral
broadening was reviewed, with emphasis on collisional deoang. There are three models for
this type of broadening: the Quasi-static Approximatiomick disregards the motion of the
perturber particles, the Quantum Model, which treats tlétar and the perturbers as a giant
guasimolecule and solves the Sattinger equation to the system, and the Unified Theories.

For the Unified Theory, we adopted the Anderson-Talman medath includes all other
models, but assumes that the radiator and the perturberadiveakly, so that the perturbation
is adiabatic and the perturber trajectory may be treateda@simeal and with constant speed.
In addition, it desconsiders the interaction between timugeers.

Using this model, we focused on the effect of collisions witbtons in the spectrum of
the hydrogen atom. Such effect is observed on the ultraveglectrum of white dwarf stars,
especially by means of satellite lines. To model this irdoa, we used initially a square-well
potential with depth and range fitted to a realistic poténtia

With the square-well potential, which gives an analytiagbaorrelation function, we could
describe the effect of changes in the density of the pertsrlaad of the temperature, on the
spectral line. The density affects only the amplitude amdftii width at half maximum of the
lines. The temperature has effect on the position of theslagewell and can also make the
satellites asymetrical.

We checked whether other simple potentials could desdnibdéteraction between pertur-
ber and radiator. We verified that a potential written as &dplissian upside down is inappro-
priate, because it has a range which is exceedingly larga aadfining-well too wide. Besides,
it doesn't diverges wheR — 0, which is expected due to the couloumbian repulsion. That i
solved by the use of a Lennard-Jonnes potential, with wiisias possible to obtain an spectral
line in agreement with the literature, showing a broademmgsistent with the observed and,
also, some satellites.

We hope that, with the knowledge acquired in this work, itl Wi possible to obtain a
spectral profile from realistic potentials evaluated nuoaly and also taking in account the
dipole moment which describes the probability betweensiteams. Therewith, one can add
the effect of collisions with protons as a source of opagaityaimosphere models, obtaining
better models which are going to provide more accuratelphblysical properties of stars whose
atmosphere contains hydrogen.



1 Introducao

As transi@es eletdbnicas nosatomos conferem a cada elementdngjco um conjunto de
linhas espectrais caracigticas. Considerando apenas os salt@ntjoos, essas linhas teriam a
forma de deltas de Dirac nos comprimentos de onda referagidiferencas de energia entre 0s
niveis final e inicial do détron (figurd 1.1l). Essa situég rio se verifica experimentalmente
guando se analisa 0 espectro de um conjunt@tdenos, em ra&m da exigncia de @rios
mecanismos de alargamento (figuras 1.2k 1.3).
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Figura 1.1: Linhas dagsie de Balmer (transies do hidrognio com fvel final n=2). Conside-
rando apenas a diferenca de energia entrévass) as linhas espectraidampossuem estrutura.

O mais elementar desses mecanisgchamado alargamento natural. Ele decorre do fato
de que a popul&p no rivel inicial, em geral um estado excitado, diminui com o temgm
razao das transiiges para iveis de menor energia, de modo que a intensidade do pulszde |
emitido devido a essa tranaig tami@m diminui. Em geral, esse decaimento tem uma forma
exponencial, o que confeeelinha espectral uma forma lorentziana muito estreita.efeito
pode ser interpretado em termos do Pipicde Incerteza entre tempo e energia:

AEAt < R,

porgue a largura doivel de energia (que pode ser relacionadargura em freggncia,AE =
hAv) vezes o tempo de decaimento natural possui um limite orfede forma quév é finito.

Outro mecanismo de alargameto Efeito Doppler. O&tomos possuem energémica,
€ 0 movimento relativo entre eles e o observador, associaseeeenergia, causa deslocamentos
nas freqéncias medidas em rekgas emitidas. O deslocamento depende da velocidade das
pariculas, que segue uma distribag;de Maxwell-Boltzmann, e ocorre para fréqaias maio-
res ou menores que o esperado dependendo do sentido dalad&ad que alarga a linha. Por
esse mecanismo, a linha teria forma gaussiana. Esse @f@ibminante no espectro de gaaes
temperatura ambiente.

Se osatomos esto imersos em um campo eletroméatico, temos os efeitos Stark (campo
elétrico) e Zeeman (campo magjico). Alem do alargamento da linha, esses efeitos podem,
ainda, deslocar seu centro e des@elarem componentesy gue pode ocorrer a quebra de si-
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Figura 1.2: Espectro nistico de uma a@branca do tipo DA com temperatura efetiva de 12500K
e log(g)=8,25, obtido pel&loan Digital Sky SurveyTodas as linhas observadas pertenéem

série de Balmer do hidrdmio, como as da figufa 1.1, masasfortemente alargadas pela alta
pres§o na atmosfera da amranca.
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Figura 1.3: Espectro no ultravioleta dadaloranca do tipo DA G226-29 obtido comHubble
Space TelescofelST). A temperatura efetiviade 1200a- 125K e o log(g) de 830+ 0,05 [1].
Em~ 12164, vemos a linha de Lymaa (transi¢io de n=2 para n=1) em absac; com uma
emis§io geocoronal em seu centro.eAl da linha ter forma totalmente distinta das da figura
[, ta ainda linhas-satite em~ 14053 e em~ 16004, as quais &o o explicadas pelas
transi@es eletdnicas dcatomo de hidrognio.

metrias espaciais devidopresenca dos campos orientados. O Efeito Stat@minante, por
exemplo, nas estrelas @ brancas, que possuem temperaturas em sua atmosfera silias
ficiente (~ 10°K) para que o &s esteja parcialmente ionizado. Ogételins livres desseag
colidem com as patulas emissoras (hidrégio, se houver, pois 0s elementos mais pesados
depositam-se noltleo da estrela devidb sedimentaio gravitacional), interrompendo o pro-
cesso de emig® de luz e efetivamente encurtando o tempo de vida do estadado, o que
causa um alargamento adicional semelhante ao natural. @e&40% das d@s brancas apre-
senta tamém Efeito Zeeman decorrente da presenca de camposeti@y) cuja origem est
relacionada forma@o da estrela e ao campo matjoo que permeia nossa gaia.

O alargamento devido a caliss, ou ainda, alargamento por peesspode tamém ocor-
rer em raao da presenca de outras pautas que &o o ektron, como por exemplo o @on
gue resta da ionizap do H. Esse efeito tem, em geral, menor imgnacta no alargamento da
linha, mas, sob determinadas corigig de temperatura e densidade, as @Gedigpodem cau-
sar a formago de maodculas tempdrias Quasimokculag. As transies eletbnicas nessas
moléculas causam os chamadoskgts: emis8es em comprimentos de onda diferentes da-
gueles associados ao elemento puro, em geral com baixaiodee. Esse processo explica,
por exemplo, as linhas vistas na fighra 1.3 [1].



Linhas-satlite no espectro de umaabranca foram observadas pela primeira vez por Jesse
Greenstein [2] e Gary Wegneér [3]. Eles notaram que os espedéra@s brancas relativamente
frias (temperaturas da ordem de 15BQMbtidos com olnternational Ultraviolet Explorer
(IUE) apresentavam abs@gs na asa de Lymam em um comprimento de onda de aproxi-
madamente 1400 Greenstein apontou que a linBana mesma posap de uma transép do
Silicio, mas que ocorre a temperaturas consideravelmenteesaible sugeriu que a linha de-
corria de um envelope circumestelar a alta temperaturgideua partir de acrép, ou ainda que
a linha se formasse em camadas mais internas da estrelaggisaga eréo de uma alta r&@o
Si/H. Admitindo que nenhuma dessasdigse® satisfabria, ele apresentou outra sugestde
gue as linhas decorreriam da presenca gadlestrela, apesar de, a essa temperatura,@ofrag
de hidrognio molecular ser pequena, e apontou a necessidaddaldos da contribuio do
H, a Lymana.

Holm et al. [4] tamiém detectaram a linha-&dite em 1408 e, abm disso, observaram
uma outra abso&p em 1608, tamtem em espectros obtidos com o IUE. Em sua tentativa
de expli@-las, ambas possibilidades levantadas por GreensteintHgiforam descartadas, a
primeira devido ao fato de que as linhas observadas dimimeamo aumento da temperatura,
diferente do que seria esperado para o Si, e a segunda @odaaudncia de absofies devido
ao H, em outros comprimentos de onda esperados. O arfiggrofs uma explicago para
a linha de 1408, mas sugeriu que o sdite em 1608, poderia ser explicado pela presenca de
hidrogenio quasimolecular, conforme oalculos de Sando e Wormhoudt [5].

A confirmago dessa hiptese e a explic@p correta para a linha de 1406oi dada no
mesmo ano por Detlev Koester et al. [6], em um artigo convearaente intitulado The ex-
planation of the 1400 and 1608 features in DA white dwarfs Uma quasimddcula formada
pela coli®o de potons com o hidrognio abmico foi a ideia proposta no artigo para justifi-
car a absoi@o em 1408. Por meio de &lculos aproximados baseados na teoria de Sando e
Wormhoudt, os autores demonstram que essatémgé correta. Considerando que hidéoip
é de fato o elemento mais abundante na atmosfera da maisrgaitabrancas, e que raramente
outros §o encontrados devidpalta gravidade, que causa sua sedim@atag@l conclugo foi
amplamente aceita.

O estudo térico dos efeitos de coli®s comecou, contudo, muito antes dessas obsmvac
com Michelson[[7]. Seu modelo era simples: considerava qumeculas, emissor e pertur-
bador, chocavam-se como bolas de bilhar. O efeito obtidaueralargamento da linha pro-
porcional ao inverso do tempo entre cobs, mas sem nenhum deslocamento do comprimento
de onda central ou presenca de linhaglggat A principal contribuigo desse trabalho foi, na
verdade, a ideia de estudar o perfil de linha por meio de soaftnranada de Fourier, o que
é feito aé hoje. Lorentz ainda melhorou o modelo, em 1905, incluinaa dlistribui@o de
probabilidades descrevendo o tempo entre @ebsobtendo o famoso perfil lorentziaho [8].

Comum a todas as interprefss ness&poca era a supos$ig de que a colé& rao ape-
nas alterava o processo de eragsmas o encerrava. Uma nova interpratafpi sugerida por
Lenz [9,10] e por Weisskopf [11, 12]: os perturbadores agira longa digtncia, alterando
gradualmente a fre@mcia emitida conforme se aproximariam da jgatt emissora, sem in-
terromper a emig®. Para descrever tal efeito, introduziram um desvio de(fdsmseshiftde
modo que

dn
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sendouwy a freqencia emitida na aéscia de perturbadoresyeo desvio de fase.

Considerages semelhantes foram feitas nos estudos de Kuhn [13—15he &d.ondon
[16], ainda na dcada de 1930. Esses trabalhos culminaram na chafAmdgaimago Quasi-
esftica; nela, 0 movimento dos perturbadoiesegligenciado, e, de maneira semelhantia
abordagem de Lenz e Weisskopf, a efads descrita como:

w+Aw = (E—Ef)/h
wp+ AV /h,

ondeE; e Es sdo respectivamente as energias dos estados inicial e fitvakea diferenca total
entre as perturb@es desses estados.iDhtemos:

RFAw = AV(R).

A intensidade da linha em um dadwo deve, sendo assim, estar relacionada ao potencial
a que a partula esh sujeita, de modo que deve ser proporcianglobabilidade de um per-
turbador encontrar-se entRee R+ dR Sendon a densidade de perturbadores e considerando
simetria esérica, temos:

-1

Y

|(Aw)|dw| = MR|dR = |(Aw) = n4nR2‘2—oé

o que leva a

dav |t

| (Aw) = nﬁ4rrR2‘ iR

Assim, teremos @ximos na intensidade, ou seja, linhasbe, sempre que existir um extremo
no potencial.

Essa aproximap descreve bem as asas da linha, sendo ainda utilizadenatualcom
esse propsito. Marcio Santos & Kepler [17], por exemplo, utilizaram essagjpnag@o para
calcular as linhas dagses de Lyman e de Balmer para cobs de H com f@tons. Para a linha
de Lya, eles mostraram a discr@pcia existente nas asas obtidas por meicadimuto quantico.
Contudo, a Aproximago Quasi-esdttica falha na caracterizag do centro da linha. Uma das
razdes diss@ que ela leva em conta apenas @i simples, negligenciando o movimento do
perturbador durante a cdlis e a probabilidade de cdies nultiplas, de modo que se deve
limitar a dis&nciaR a regbes pboximas do emissor. Assim, os efeitos que afetariam o ceatro d
linha, que ocorrem a longa dastcia (afinal, devem ser dominados pela e@usariginal ay),
sao ignorados.

Tal problemaé resolvido na aproxima@a® molecular, que trata o emissor e os N perturba-
dores como uma grande quasigmila. Nessa aproximag, desenvolvida por Jablonski numa
série de artigos [18—25], levamos em conta que a intensidaiteda em uma dada fregncia
deve ser proporcional mudanca na energia translacional do perturbador, pmisomservago
de energia,

Et—E

Ilab EI Ilw f ﬁ ﬁa
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ou seja, as alter@es na fregancia emitida devem ser explicadas por essa mudanca, deyeal
seguir uma distribugo de probabilidade&/(£), de modo que teremos

l(w)dw = W(&)d¢,

sendo quéV(&) & calculada utilizando a aproxingg de Born-Oppenheimer. Nessa aborda-
gem, tamBm se assume que as cobs rao alteram o estado gutico do ektron, cuja fungo
de onda dependaapenas da posio do ricleo, o quee conhecido por hiitese adiadtica.

A Aproximacao Quasi-esitica e a Teoria QAntica iniciada por Jablonski foram conectadas
por Foley [26], que mostrou que a expi@s®m termos da integral de Fourier para o perfil de
linha, fipica das abordagens quasiéisias, poderia ser derivada do tratamentantigo consi-
derando as colises como adiddticas. Lindholm([2]7]4 havia deduzido que tal coriexdeveria
existir. A partir da, desenvolveram-se as chamadas teorias unificadasgoua vantagem de
descrever satisfatoriamente qualquer @egespectral da linha, para qualquer piessDentre
essas teorias, a mais popular foi desenvolvida por Ander§atman([28, 29].

1.1 Modelo Semichssico de Anderson-Talman

O Modelo de Anderson e Talman foi desenvolvido com base wass$ede Lindholm[[2/7]
e Foley [26] e permite descrever o perfil de uma linha esdeatidenica, alargada devidas
colisdes, para qualquer densidade de perturbadores. As sogesigcessias §0 as seguintes:

e as forcas inter@imicas podem ser somadas escalarmente;
e 0s perturbadores descrevem trajets chssicas e refiheas;
e 0s perturbadoresas independentes;

e 0 emissole apenas adiabaticamente perturbado.

A primeira dessas supo8€s consiste, em outras palavras, em admitir que todasgsfor
envolvidas possuem a mesma daeg¢ Assumindo que elas sejam centrais, € que o0 problema
se@ adiante reduzido a alise de uma col&o, issce bastante razwvel. & a segunda supogig
€ mais restritiva: estamos assumindo que a for¢ca entre ssemé o0 perturbad@ pequena a
ponto de Ao interferir na sua trajétia. Isso facilita consideravelmente adaulos e, ainda
assim, os resultados encontradés soerentes com experimentos e obsdigagvalidando a
suposi@o. Tal adlise tamém permite concluir que a indepénttia entre perturbadorésima
boa aproximago. & o fato de considerarmos que o emiss@penas adiabaticamente pertur-
badoé coerente com assumirmos que a forca entre ele e o perturbgequena e permite,
alem disso, que se utilize a aproxindagde Born-Oppenheimer.

O Modelo de Anderson-Talman assume, ainda, que a ams um dostomos pode ser
descrita como um trem de ondas:

f(t) = foe'@te M) (1.1)

ondewy é a freq@éncia original do emissor g(t) é a fase adquirida durante a calis O
espectro de pénciasl (w) & calculado considerando o Teorema de Wiener-Khintchiel, p



12

qual se ol#m quel (w) é iguala transformada de Fourier da fi@rmzde autocorrel&p def (t),
®(s), ou seja:

(W) = %T/_o;db(s)ei‘*’sds

= %Re{/o00 q)(s)ei‘*’sds}. (1.2)

Sendo o tempo de acompanhamento do trem de opdassa fungo de autocorrel@p,
calculada a partir de um tempo iniciaem termos da amplitude de enéssf (t), pode ser
escrita como:

d(s) = (f(t)"f(t+9))y, (1.3)
de modo que

®(s) O e—iwos<e{—i[f7(t+5)—'7(t)]}>t_ (1.4)

Para simplificar a expre&s, as freqéncias podem ser medidas a partit@eo que permite
remover a constante e escrever apenas:

@9 = (elntronol) (1.5)

Os desvios de faséis calculados considerando o efeito siran#o de todos os perturba-
dores, de modo que a diferenca de fase pode ser escrita como:

s N
nt+s)— /t+ ZH W [Re(t))] dt’, (1.6)

onde consideramos que o potencial devidoM@®rturbadores:

N

V) = 3 W[Rd)]. (1.7)

k=1

senddry a distinca do kesimo perturbador ao emissovieo potencial que descreve a intediag
entre eles. Teoricamente, a eqadld.Té exata apenas para estadd30], que o esferica-
mente singtricos, mas Baylis [31] e Sando, Erickson e Binnind [32] vegifam que elé uma
aproxima@o satisfatria. Assim sendo, a fud@ de autocorrel&p fica:

D(s) = <exp (/tt+5§ﬁ Wi [Re(t)] dt’) > (1.8)
47t
_ <exp (z/HSﬁ Vi [Re ]dt) > . (1.9)

Utilizando a hitese ergdica, a nedia temporal da equag[1.8 pode ser substitia pela
média sobre todas as geometrias de @oliposs/eis a partir de um mesmo tempo inicial, que
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pode ser tomado como t=0. Assim:

d(s) = <k|%|1exp{—i ( /O Sﬁ—lvk [R(t")] dt’)] > : (1.10)

colisbes

Com a suposio de que os perturbadoreéssindependentes, aédia entre o produto de
colisdes pode ser substitla pelo produto das @dias, de modo que obtemos enfim:

®(s) = [pO)", (1.11)

com
p(s) = <exp(—i /Osh‘lv [R(t)] dt/)>consaes' (1.12)

1.2 Inclusao dos Elementos de Dipolo no Modelo

A abordagem semiaksica do Modelo de Anderson-Talman fornece resultadiefatatios,
mas 0 modelo pode tarem ser abordado do ponto de vistaaqgtico, que permite considerar
intera@®es mais realistas, melhorando as p@ss Em especial, a amplitude das linhaglgat
pode ser aperfeicoada. Sabemos que elas aparecem quando éxtremo no potencial de
intera@o [30], o qual permite a formag de um estado ligado entre emissor e perturbador,
porem elas devem ser moduladas pelo momento de dipolo, caassiciada probabilidade
de transi@o do ektron entre os estados final e inicial. Considerando essalpfiolade, &
pos$vel obter um perfil de linha mais realista.

Essa abordagera desenvolvida por Nicole F. Allard [33] e éeaqui resumida. A ideia
basicaé que a fungo de autocorrel@p deve ser calculada em termos do momento de dipolo:

®(s) = <DT(O)D(S)> : (1.13)

ondeD é o operador de dipolo na represediade Heisenberg.

O hamiltoniano total do &s, composto pelas pantilas emissoras e pelos perturbadores,
pode ser escrito como

H = TnucI+TeIec+V(xa R); (1-14)

ondeT & o operador referent2 soma das energias étitas nucleares (subscritmcl) ou
eletidnicas (subscriteleg eV € a interago entre as pddulas, sendo querefere-se ao con-
junto de coordenadas dogtbns eR ao dos nicleos.

Desse modo, a matriz densida&escrita como
g PH

= — 1.15
P = = (1.15)
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e a fun@o de autocorrel@p fica:
®(s) = TrpD'e'sH/MpdsH/h (1.16)

sendo que Tr representa a op@&@de @lculo do traco, maneira pela qual aédras &0 calcu-
ladas nessa represerdac

Consideramos, novamente, que 0s estados nucléaegpsnas adiabaticamente perturba-
dos, de modo que os estados dis gpodem ser expandidos em termos dasdesgle onda
eletdnicas correspondentes a uma determinada confionagclear. Esses estadpgx; R)
sao ditos adiabticos, porque seguem adiabaticamente 0 movimento nuelggasentado pela
coordenad®, que assume o papel de paretro. Com isso, eliminamos o termoéfico do
hamiltoniano referente aosideos, que agoras fixos na configur&@p representada p&; e
a equago de Schirdinger fica:

[TelectV(X,R)] Xe(XR) = Heled R)Xe(XR) (1.17)
Ee(R) Xe(X R) (1.18)

Desconsiderando a interésrcia entre diferentes linhas, podemos levar em conta ajpsna
elementos diagonais da fuig de autocorrép, de forma que

() = Y Pa(s) =Y (Dh(0)Da(s)). (1.19)

onde oindicea representa um conjunto de trarisg que, quandl — oo, tém contribui@o na
mesma freg@ncia, ou seja, cong@m uma mesma linha.

E util, ainda, tratar da furép de autocorrel@p em uma representagde interago em que

descontamos o comportamento de ordem z@f&(s), obtido na ausncia de perturbadores.
Escrevemos:

Wo(s) = 28 (1.20)

o) (s)

Entio, no caso de aéncia de perturbadoréd,; (s) = 1. Assumindo, a seguir, que os perturba-
dores 80 descorrelacionados, escrevemos adarpara N perturbadoreBg,N)(s) como:

WM = [wgl) (s)] " (1.21)

A funcao LIJé,l)(s) e distinta da fungo de ordem zero apenas se o perturbador interage com

0 emissor no temps A probabilidade de que interag ocorraé proporcional a A7, onde’?’
€ o volume de inter&@p. E razavel, portanto, considerar que ela possa ser expandidama fo

W) = 1+ fq(9), (1.22)
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onde

fo(s) = 7/[%”(5)_1] (1.23)

o5 (s) )
= v -1 1.24
(¢gO><S) .

D¢’ (0)pi(9) - D (ODL(s))
= ¥ ) (1.25)
of(s)

No limite 7 — oo, para o qual a aproximagé boa, podemos escrever

N
W — (14550 (1.26)

~ @'fals) (1.27)

onde a densidade de perturbadolsy?’, € expressa coma

Definimos, tambm,

Ja(s) = fa(s)—fa(0) (1.28)

e um perfil de linha normalizado
Jo(Aw) = 7—1_[Re/ g% (S)g—1Awsgg (1.29)
0

no qual o produto entre a fuag CDS,O) (s) e sua conjugadé omitido, o queé equivalente a

normalizar o perfil pela norma quadraﬂﬂéo)(s). Tal perfil pode ser calculado, por conseguinte,
apenas a partir da fuaQgq (S).

Utilizando o hamiltoniano dado, obtemos, conforme a eafeia [33]:

_ (2m)®
/ dpe B(F/20)

Trre PHedyq (F) [e‘ He/Nge(F)e /M — deg m]

>

(
ee

Ja (S)

ectidces

; (1.30)
a)|dé2‘)|2

ondeg; € o subespaco que cén todos os estados iniciak, coneém os finais, Tré o traco
sobre os estados nucleares e

He = Thuc+Ve(l) (1.31)
dg(s) = Dgy(s)e @S (1.32)
dee(T) = (Xe(F)|d|Xe(T)). (1.33)
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O tracoé mais convenientemente calculado em uma pgBecom a aproximago:

O ~ (75, (1.34)
0 que permite obter
_ 1 @) [ drdpeB @2 g, (7
9a () /dﬁe_ﬂ(pz/zmg(a”de#; / pe ee (1) X
{exp {lﬁ /O sveé (F+ rjt/m)dt} e (F+ BS/M) — deg (r)} , (1.35)
onde
Vee‘(r)) = Ve’(?)_ve(?) (1-36)
Goa(F) = doa(F)e 2%, (1.37)

Basta, er#io, escolher um conjunto de coordenadas adequado pataubocda integral, e
o perfil de linha fica determinado, conforine 1.29.
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2 Objetivos

Vimos que a forma da linha espectral&$brtemente atreladas propriedades guicas
e fisicas do §s que a origina, como compaaa; qumica, temperatura e densidade. Assim,
por meio do conhecimentodgco da linha, e de como cada propriedade de g afeta, pode-
mos ajustar modelads medidas experimentais ou observacionais e obter infdesaobre o
gas. O hidroénio abmico, por sua estrutura elementar, permite que se obtendsutiados
tedricos bastante precisos.&kh disso, sua interag com potons H ™) pode ser reduzida a um
problema de dois corpos e modelada de uma maneira simplsesatistabria.

Sendo hidrognio o componente da atmosfera de estrelas anancas do tipo DA, a com-
preenfio do seu espect®essencial na determirda;das propriedadessicas dessas estrelas.
Alem disso, a maioria das @ brancaséim temperaturas altas o bastante para que existam
protons livres em sua atmosfera,que sua escala de tempo de esfriaménta ordem da idade
do Universo, de modo que o estudo do efeito de suasbeslisom o hidrognio & necesario
para conhecermos as propriedades da estrela. Como cerc#odiedbdas as estrelas evoluem
para a@ds brancas, e mais de 80% daashrancasa DAs [34], tais estrelas tracam a bisa
da forma@o e evolugo das estrelas na Gaia.

A inclusao de @lculos levando em conta os efeitos détpns como uma fonte de opaci-
dade em modelos de atmosfera permite, por meio da conguadacespectros observados com
calculados, uma determireagmais precisa da temperatura e da gravidade superficistrétae
Atualmente, existem discréapcias entre as determiriggs feitas via espectroscopia e via outros
métodos, como fotometria ou avermelhamento gravitacianalie comprova a necessidade de
melhorias nos modelos. A luz emitida pela estrela tamlsa associada a seu resfriamenéo, |
gue as aas brancasao realizam processos de s A taxa de resfriamento pode ser estimada
modelando a atmosfera e estudando a opacidade, de modoequpexatura da estrela taérh
da indicativos de sua idade [35]. Eddémo fatoé de interesse da cosmologia, pois a idade das
args brancas mais velhas pode ser utilizada como limite orfpera as idades da Gala e do
Universo.

Na literatura, essesatculos podem ser encontrados, para diferentes iritesagitilizando
os tés netodos descritos na introdag. a Aproximago Quasi-esttica [30] 36, 37], o Modelo
Quantico [38] e a Teoria Unificada [33] e apresentam resultgde€£m boa conco@hcia [17].
Contudo, para o hidr@mio perturbado por ptons, os dados deicos referentes aos potenciais
e dipolos existiam para poucos/ais de energia, permitindo apenasatcalo de perfis & Lyy,
para a &rie de Lyman, e, para &8e de Balmer, apenascH Essa defi@ncia foi preenchida
pelo artigo de Santos & Kepler [17], em que se realizamabsutos de potenciais e dipolos
suficientes para que se obtenh&gresde Lyman d@t Lyd e a €rie de Balmer @&H10.

Considerando, eab, a impotancia do conhecimento preciso do espectro do hihimge
a recente public@p de novos dadosdecos, o objetivo deste traballeénos familizarmos com
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a Teoria Unificada para podermos utilita para descrever o efeito das coéis com pbtons

no espectro datomo de hidrognio. Os @lculos necessios para isso podem, na maior parte
dos casos, ser realizados apenas numericamente, @&meaxkiste solugo andltica mesmo para
sistemas de &s corpos (como dois @ions e um dtron). Logo,e necesdrio desenvolver um
programa capaz de calcular, dada uma temperatura e umaadmsie ptons, a contribuigo

a linha espectral devidas coli$es com esses@ons. Essé o primeiro passo do trabalhg.
preciso, tambm, escolher um potencial que modele a intéoagntre as pddulas. Potenciais
simples, como do tipo po¢o-quadrado ou de Lennard-Jordenpser utilizados, é@jmostram,
como veremos, os efeitos qualitativos das éass Eles s@o utilizados, @&m disso, por mi-
nimizarem o custo computacional. Contudo, melhores refgtquantitativosao obtidos com
potenciais realistas, com@&a os calculados por Santos & Kepler, conforme comentado no
paragrafo anterior.
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3 Metodologia

Mesmo com as simplificédgs do Modelo de Anderson-Talman, @alaulo da fun&o de
autocorrelago réo pode, em geral, ser realizado analiticamente [39]unika excego é no
caso do potencial do tipo poco-quadradol [40]. Esse pakrapesar de ser rudimentar de-
mais para descrever bem a intérag@ntre hidrognio e pbtons,é uma primeira aproxXimag
gue permite estudar algumas propriedades das linhaktsatomo variago com densidade
de perturbadores e temperatui@gjue os &lculos da linha podem ser realizados de maneira
rapida.

Além disso, de posse dos resultados iinas, temos um bom teste para um programa
numérico: basta ro@-lo com os mesmos ganetros de entrada e exigir que os resultados sejam
iguais. Com o alculo nungrico, podemos eab obter os perfis de linha, dentro de uma certa
precifio, para diferentes potenciais, que descrevam melhor m@gateentre o emissor e 0
perturbador, como, por exemplo, o potencial de Lennar@éslodom algumas modificaes no
programa, podemos ainda incluir os momentos de dipolatuio e obter uma linha espectral
realista, que possa ser utilizada em modelos de atmostecuais calculam a contribi@g ao
espectro para temperaturas e poesde diferentes profundidadescas.

O primeiro pass@ escolher uma geometria adequada para realizalcalo da nédia na
equa@o[1.12. Se o potencial for esfericamente&imco, a geometria ilustrada na figlral&.1
uma boa opgo. Como & dito, assumimos que as tréjeas dos perturbadore@aretiineas e,
ainda, supomos que eles se deslocam a uma velocidade d¢engtssa aproxima@pé boa se a
energia cigticaé muito superioa potencial, 0 que ocorre para altas temperaturas. &dro
de impactcé denotado pdb e a posi@o no tempo iniciaé Xp.

emissor

Figura 3.1: Geometria escolhida paraabotilo da nédia sobre coli@es.

Sendo assim, a @dia da equam[1.12 pode ser expressa por integrais sobre todos 0s
poss$veis padmetros de impacto e po8gs iniciais do perturbador no interior do volume de
interag@o 7, limitado pelo alcance do potencial, e sobre todas as \dddeis posseis dada a
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temperatura considerada, ou seja:

o(s) — % // Vanf(v)dvdbdx)exp(—i /Osﬁ—lv (07327 dt), (3.1)

ondef(v) & a distribui@o de velocidades de Maxwell-Boltzmann

3
2 m _ m@
fv) = (/=(—=) Ve %o, 3.2
v =2 (er) 32
sendok;, a constante de Boltzmannnea massa dos perturbadores, e, conforme a figuta 3.1,
R= vb?+x% ex = Xy+ vt. A média sobre todas as velocidades eleva bastante o custo com-
putacional, de modo que, ha maioria dafcalos, seit assumida uma velocidadaica para as
parfculas, dada pela velocidadeedia maxwelliana a temperatura T, ou seja:

;BT
mm

0 que equivale a substitufi(v) por uma delta de Dira@(v— V), eliminando a integral em

A expresfio parad(s) pode erfio ser reescrita como
S
o) = ~ / / 27debd>gexp(—i / AoV [(B2+58)17] dt) (3.3)
v JJ)y 0

— {1—%/[y2nbdbd>gx
X {l—exp(—i /0 "Rty [(b2+x2)1/2} dt)] }N (3.4)

onde, agorax = Xg+ Vvt. Assumindo um volume de intef@ag suficientemente grande, podemos
utilizar a aproximag@o (1—a)N ~ e"N9 valida parao < 1 eN > 1 e escreve®(s) de maneira
semelhant@ obtida no Modelo Qantico:

D(s) =e "9, (3.5)

onden é densidade de perturbadois?” e
oo oo S
o9 — 2| bdb[ dx [1—exp(—i | R dt)] | (3.6)
0 —00 (0]

A partir dessa equag, o caater unificado da teori@facilmente verificado fazendo os limi-
tes dev— 0 e des— . No primeiro casoé como se a pddula estivesse parada no interior do
volume de intera@o, o que simplifica a integral do desvio de fase, que fica '@ﬁa?V(R)s, e
reduz a integra@o apenaa varavelR. Conforme Allard & Kielkopf [30], o que se obin 10 0s
perfis dados pela Aproximag Quasi-esttica desenvolvida por Kuhn [13-15]. Fazendo o outro
limite, Anderson[[28] demonstrou que se obtinha um perféitziano deslocado, compal
com a chamada Aproximag de Impacto. Assim, o Modelo de Anderson-Talman mostra-se
ligado a pelo menosés diferentes abordagens: a Aproxi@agQuasi-esttica, a Aproximago
de Impacto e, ainda, o Modelo Qutico.
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A escolha da geometria da figlral3.1, mais a suposile que os perturbadorésit veloci-
dade constante, permite taérb simplificar as equées para a abordagemantica do modelo.
A expres&o[1.35 pode ser escrita como:

9o(s) = @ [“2nbdb [ drode 1(0)]

1
> @ Goel? 2

ed

9 [exp(i—ﬁ [otves [r(t’)}) oa [1(5)] — dee [r(0)] (3.7)

Podemos notar que as duas expbess 3.6 € 317, diferem apenas devanclusio dos
dipolos no @élculo, os quais, conforma jdito, funciona@io como moduladores. Assim, o pro-
blema nunérico & aralogo, e 0 mesmo programa pode ser utilizado para an#oglas, basta
apenas adagtlo para que leve em conta os dipolos, quésemm paametro de entrada extra.

Devemos, primeiramente, converter o poten¢idR) paraV (t). Para isso, precisamos cal-
cular a trajebria do perturbador para cada valormexy. Por simplicidade, isse feito conside-
rando uma velocidade constante, conforendigcutido. Depois, calculamos os desvios de fase
para cada valor dg b e xg e, por fim, integramos a expr@sssobre todos os valores de X,

0 que &g(s), ougq(S) no caso gantico. A fung@o de autocorrel@p fica assim determinada.
Para obter o perfil de linh& necesario fazer a transformada de Fourierdés). Neste ponto
ha uma complica@o a mais: dificilmente conseguimos calcular a Aimmde autocorrel@p em
um intervalo grande o suficiente para que élaawzero em tempo computacionahil, ou seja,

a funcdo fica truncada em um valer o queé equivalente a dizer que ela foi multiplicada por
um pulso retangular, como o da figliral3.2. Assim, pelo teoa@nvolugo,

F{f-gp = F{f}+F{g},

0 que obtemosaoé diretamente o perfil de linha, e sim o perfil convdlucom a transformada
de um pulso retangular, tardim mostrada na figufa 3.2.

Isso ifa introduzir uma&rie de oscila@es no perfil que podem ser confundidas com linhas-
satlite, mas Ao €0 reais. Esse problengadiscutido por Allard et all [41], que sugerem o
uso de uma furp janela distinta do pulso retangular. Essa &angeve ser escolhida tal que
sua transformadado possua oscilégs considéveis, de modo que o perfil de linhamseja
contaminado. Uma boa escolea fun@o, ou rucleo, de Fdjr, dada por:

1 /ser\?
fa(x) = ﬁ<ser§) (3.8)

onde on € escolhido tal que a fuag tenha um zero no valor desejado. Podemos ainda multipli-
car a fun@o por uma constante para que ela possua a amplitude cameeriBn exemplo de
funcao utilizada, juntamente com sua transformada, encoatredigurd 3.3. Podemos notar
gue as oscilaies &o drasticamente reduzidas pelo uso de umtleo de Fe&r, o que mini-
miza a possibilidade de falsos &lites nos perfis de linha calculados, apesar de alargarifib per
(conforme figura 313).

Ha ainda um outro fator complicador: cétodo da transformada de Fourier discreta utili-
zado para obter os perfig fjue a fungo de autocorrel@p & obtida numericamente para um
conjunto discreto de valoresda uma transformada pédica. Essa periodicidade, contudapn
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e real, e sim um efeito de amostragem, sendo proporcional/asb do passdsdo calculo da
funcao de autocorrel@p, conforme pode ser visto na figlral 3.4.

12 T 2

15 —

0.8

0.6

ft)

F(w)

05 —
0.4

\ VAV

T 2t -2l Ut i 2h
t ®

(@) 6(t—t) (b) Fr(w) O sino(w)

Figura 3.2: Pulso retangular e sua transformada de Fourier.
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0 5e-13 le-12 1.5e-12 2e-12 2.5e-12 3e-12 3.5e-12 4e-12 -4e+12 -2e+12 0 2e+12 4e+12

X ®

(@) f102(9) (b) Fyg2(w)

Figura 3.3: Fun@io de Feéér paran = 10'2 e sua transformada de Fourier.

Sendo assimé necesario utilizar um passo pequeno o bastante para que o inbeeval
frequencias obtido seja suficiente para descrever o perfil egpétaorema de Nyquist). De-
vido ao problema anterior, pem, rio podemos ir &@&um valor muito pequeno depois havea
perda de informado e o perfil acabardominado pela furdp janela. Devemos, €, encontrar
um passo pequeno tal que o intervalo em féaguias seja satisfato, mas também grande o
suficiente para que se atinja um valor a@ed des em tempo computacionahbil, o0 que nem
sempree possvel.

O método se resume dd a escolher um potencial adequado, calcular fude autocor-
relago para uma dada temperatura e uma dada densidade de mkmtas@m o passo conve-
niente encontrado, escolher uma boa Amg@nela e, enfim, calcular a transformada de Fourier
da fun@o de autocorrel@p multiplicada por essa janela, quéonnsira novas oscilées. Os
programas para cada um desses passos foram escritos eagéngortran90, escolhida por
sua facilidade em lidar comimeros complexos e matrizes.
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Figura 3.4: Transformada de Fourier discreta para umafude autocorrel@p calculada para
um potencial de Lennard-Jones, com padse: 5,0185x 1013 s. O que obtemos um perfil
com periodicidade d& = 2% = 1,2520x 10"3s71, sendo que a informég real est contida em
apenas um p&do, no intervalo entre-6,260x 10'%s~1 e 6,260x 10'%s 1.
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4 Desenvolvimento do trabalho

4.1 Solu@o analtica: potencial tipo po¢o-quadrado

E evidente gue a interag entre duas paculas como o H e o Hnao pode ser representada
por um potencial de po¢o-quadrado. Elanuito mais complexa do que isso, dependendo dos
estados ganticos final e inicial das paculas e da trans#p que estamos analisand@. &linha
ultravioleta de Lymara corresponde a seis diferentes tradieg[17], e cada uma delas &st
associada a uma diferenca de energia potencial distomiégrne figura 4.1.

le+16 T T T

T
2pm, -> 1so, ——
3po,, -> 1303
4fo, -> 1soy ——
2s0, -> 2po, ———
8e+15 - 3dag -> 2po,, 1
3dmy -> 2po,
square-well ——
6e+15 -
4e+15
—
G
>
2e+15 |
ol —]
-2e+15 -
-4e+15 ' ' ' '
0 le-10 2e-10 3e-10 4e-10 5e-10

r(m)

Figura 4.1: Diferencas de potencial, emt, para as transies que contribuem para a linha
Lya, juntamente com o potencial de po¢o-quadrado a ser wtilizhla legenda do gfico, os
estados que correspondem a cada traosic

Contudo, antes de partir paralculos realistag interessante trabalhar com o modelo mais
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simples e, @&m disso, an#ico, que corresponde ao uso de um potencial de poco-gdadr

B Vo, seR< a
V(R) = { 0 seR>a - (4.1)

Tal modeloé sugerido por Allard [40] para o estudo das linhas de émide @sio perturbado
por xerbnio. Nele, consideramos que as partas interagem apenas por meio do potencial tipo
poco, sem levar em conta diferentes tradsg; contribuindo para a linha, nem momentos de
dipolo modulando-a. O problen@acompletamente atogo ao do hidrognio perturbado por
prétons, as equées e soluges sedlo as mesmas, a diferen@os paiimetros fisicos a serem
utilizados.

Em seu artigo, Allard utiliza, para a maioria désaulos, os valoregy = —2,5x 10131
ea=6x10"1%m. Ela considera, taném, temperaturas de noaximo algumas centenas de
Kelvin e densidades na faixa de?6m 2. Em alguns momentos, essesjraetros sér utili-
zados neste trabalho com o intuito de verificar os resultabbidos com os publicados por
Allard. Contudo, para descrever a intéxagentre o hidrognio e o péton, os pametros
utilizados sefio aqueles do potencial representado na figuia\d.& —2,3967x 10°s71 e
a=1x 10"1%m, obtidos a partir do ajuste de um poco-quadrado a um desgiais realistas.
Além disso, as condigs de temperatura e prasstamiém devem ser distintas se quisermos
especificamente descrever a atmosfera de uradenca DA. As temperaturas devem ser da
ordem de 1K e a densidade em torno de'Tém3.

Desconsiderando o dipolo, vimos que o perfil de linha podeseito em termos de uma
Transformada de Fourier via a eq@all.2, sendo que a fuag de autocorrel@pé dada pelas
equa@ed 3.5 € 3]6E Util separar as partes real e imagiia deg(s), ou seja, escrever

g(s) = w(s)+id(s), (4.2)

de modo que
w(s) +id(s) — / 2rrbdb/ (1—e 1)) dxo, 4.3)
(0] — 0

onden (s) é o desvio de fase calculado ao longo da ttajatretiinea de velocidade constante
v, dado em unidadesé@hicas b= 1) por:

(s = /O V(t)dt. (4.4)

O desvio de fasebsira depender do tempo de corrélag no caso desse tempo ser menor
do que o tempo @ximo de colifo, que, sendo o alcance do potencial dad@p®rmnax= 2a/V.
Caso contario, eleé simplesmente a magnitude do potencial vezes o tempo depiEroia na
regido de potencial @-nuloVp, dada por /a2 + b?/v. Substituindo essa exprésseni4.B e
integrando sobre todo o volume de intéragobtemos as expréges parav(s) e d(s) no caso
t > Tmax dadas, conforme [40], por:

W~ (S) = as+Wwp (4.5)
s) = PBs+do (4.6)
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onde
a = i—z{l+%{l cos(zivo) <Za—\;/0>sen(@)}} 4.7)
o () o() )
o (B2 () () o

v V2 2a\Vp 2aV 2aVp [a2V¢
d = 1 1_ - = - = - = = .4-10
o = e ag | ()= () o) (B 1) o

Jano caso de< 1pax 0 desvio de fase dependegi@ois essé o tempo de permé@&ncia na
regiao de potencial@o-nulo. Isso torna as integrais eml4.3 mais complicadas aneapre o
aindaé anaitica e, segundao [40], igual a:

_ — —2
wo(s) = 1- cos(Vos)+3{ (4 a2 + 1> > coS(VOS) (;+4:ZV2 24222)
V oty Ve v 1 4.11
2Vser(os)(42 A2 )} Y
a7 2 s 1 32 22
d-(s) = fvo (1 2v2> +oentes) - L‘SEWOS) (2+ 4223 24a2)
v Voo

De posse dessas expréss,é simples escrever um programa que, dados o valor da am-
plitude do potencialf, da temperaturd, da densidade de perturbadores do alcance do
potencial, calcule a expre&s para a furgo de autocorrel&p. E necesario que ela possa ser
expressa numericamente porque, apesar de ter formaiamatua Transformada de Fourier,
gue ch o perfil de linha, &o € anaitica, e precisa ser calculada poetodos nuréricos.

Nas figuras 4J2 B 4.3, um exemplo de faogle autocorreld@p calculada com esse pro-
grama. O potencial utilizadé o po¢o-quadrado da figura 4.1, assumindo ainda uma tempe-
ratura de 13000K e densidade de perturbaderd®cm—2, pa@metros compateis com a
atmosfera de uma arbranca DA. Notamos que as fi@@s oscilam & o valor des= 2a/v, e
depois passam a decair. O perfil de linha correspondentadesgio pode ser visto na figura
[4.4. O pico centraé completamente dominante, masdaélites nos mltiplos da profundidade
Vo do pocgo, conforme verificado por Allard [40]. Apenas o pilimelelesé plotado, pois 0s
demais tornam-se impercégtis. Notamos, taném, algumas oscil@gs na borda do slite,
as quais tamim foram observadas por Allard [40] e@stassociadas geometria do potencial.

E um efeito gue pode ser interpretado de formal@gaa difrag@o por uma fenda: um pertur-
bador passando pelo potendshralogo a uma onda difratando por uma fenda, resultando em
oscila@es coerentes com o padrde difrago. O pefodo dessas oscilags depende da velo-
cidade, de modo que realizar umé&adm sobre velocidades em vez de assumir uma velocidade
Unica elimina o efeito, 0 que explica porque ed®Bi observado.

Para 0 mesmo potencial, mas uma temperatura de 20000K eldéasie~ 10''cm=3, os
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Figura 4.2: Parte real da fuag de autocorrel&p paral = 13000K en = 10%cm2.
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Figura 4.3: Parte imagaria da fun@o de autocorrel&p paral = 13000K en = 10*%cm~3. O
decaimento exponencial vai a zero pagrande.
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Figura 4.4: Perfil espectral para temperatura de 13000K sidkate de~ 10%cm 2, gerado a
partir da fun@o de autocorrel&p mostrada nas figuras 1.2 €]4.3. A linha cerérabmpleta-
mente dominante, por isso ela e o&dise foram normalizados e plotados separadamente. Caso
contrario, o saklite & quase indistinguel.
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resultados encontram-se nas figuras 4.5, 4.6]le 4.7. O madgstamfe a notarmos que, es-
pecialmente devida diminui@o da densidadé&, necesario ir aé& um valor consideravelmente
maior des para que a furiio de autocorrel@p \a a zero e o perfil seja significativo. &h
disso, para detectar o primeiro &kite, em torno dé\w = —2,4 x 10°s~1, um passo pequeno
(~ 2,618x 10~ 15s) & necesario, de modo que o arquivo deida tem um amero muito grande
de pontos, tornando ctculo da Transformada de Fourier bastante lento (em toeritOddias

com um processador COI-IEI\éﬂ) . Por isso, apenas a apacia da linha central foi calculada.
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Figura 4.5: Parte real da fuaag de autocorrel&p paral = 20000K en = 10'’cm 3.

Notamos, ainda, uma dimin@g da largura da linha em refagaos parmetros anteriores.
Esse fato, @m de os sélites tornarem-se impercéptis, a exce@o do primeiro, para alguns
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dos paametros fsicos escolhidos, leva-nos a questionar como essamp#os influenciam os
saklites. & sabemos que a profundidade do poco indica a doslgs sdtlites, istoe, paraAw
satisfazendo

Aw = nVp,neN (4.13)

deve existir um s@&lite. Contudo, b taml&m a infléncia da densidade e da temperatura sobre
as caractésicas desses sdites.
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Figura 4.6: Parte imagaria da fun&o de autocorrel&@p paral = 20000K en = 10'cm™3,
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Figura 4.7: Linha central do perfil gerado a partir da imgle autocorrel@p mostrada nas

figurad 4.5 ¢ 416.

4.1.1 Variagdo com a Densidade

A densidade de perturbadores pode ser interpretada médimdate se substifda pelo
pa@metro

h = gna3n, (4.14)
gueé igual ao fimero nédio de perturbadores no interior do volume de in@oaglelimitado
pelo alcance do potencial Na figure 4.8, os perfis para diferentes densidades.

A primeira pergunta a ser feitase a mudanc¢a na densidade altera de alguma maneira a
posi@o das linhas dada plor 4113. Na figlrd 4.9, temos as@essita linha central e dos dois
primeiros sétlites exibidos na figuia 4.8 em fulg da densidade.

Ao que parece, a densidadampossui infléncia significativa na posa dos sdtlites, o
gue esh de acordo com as conclies de Allard [[40]. Notamos, contudo, qua tim certo
distanciamento do valor esperado para o primeirelisat e mais ainda para o segundo. Con-
tudo, esse desvio do valor esperado pode ser explicadoaielaldé que os salites §0 mais
alargados, de modo qué luma imprecido maior na determinag de sua posip.

Quantoa amplitude de cada uma das linh@snteressante notar que osé&isés €m com-
portamento distinto da linha principal: eles tornam-sesmiaiensos conforme a densidade
aumenta, enquanto a linha principal vai perdendo intedsiddsso pode ser explicado pelo
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fato de que um maiorinmero de perturbadores permite a fordagle mais quasimetulas,
favorecendo a emias nos sdtlites. Na figura 4.10, vemos graficamente esse comportament
Por essa ram, a uma densidade mais baixa, como a utilizada para catcplerfil em 4.4, o
terceiro satlite € impercepwvel e a linha principaé dominante. Novamentealtoncordncia
com o obtido por Allard[[40].
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Figura 4.8: Perfis para diferentes valores de densidadenfisgs 0S mesmos [amnetros uti-
lizados por Allard[[40]Vo = —2.5x 1013s~1 ea= 6 x 10-1%m, de modo que essas densidades
esBio aproximadamente entreé72 10°%cm 3 e 11 x 10%lem 3.

Vale ressaltar que, conforme notado por Allard [40], o dresato da amplitude dos &dites
com a densidade valido apenas para@um dado valor, pois, devido ao alargamento das linhas
ea conservago da energia emitida, em algum momento a amplitude pasgdrauiti Contudo,
conforme descrito no artigo citado, isso ocorre para dedssl altas, queao 20 encontradas
em atmosferas de as brancas, problema que se intenciona estudar, de modqujuss® rao
é relevante.

Outra varavel importante em espectrosco@a chamada “largura meia altura”, mais
comumente expressa em termos da sigla engsigWWHM ¢ull width at half-maximum Trata-
se da medida da espessura do pico no ponto em que sua intlers@anetade da intensidade
maxima. E uma forma simples de quantificarmos o alargamento da INadigurd 411, vemos
como se comporta a FWHM em fulg da densidade.

Vemos que o amero de perturbadorésum fator importante no alargamento da linha, sendo
gue a largurax meia altura parece aumentar linearmente com a densideale patencial do
tipo poco. Esse pametro @oé diretamente estudado no artigo de Allard [40], que apemas ¢
menta que, como a amplitude da linha central decai rapidEneem o aumento da densidade,
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€ esperado que exista 0 alargamento, pois a energia toted@ohéve ser conservada.
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Figura 4.9: Pos@o da linha central e dos étites em funéo da densidade. A linha em preto
representa a posip esperada de acordo cbm 4.13. A mudanca posigs salites devidoa
varia@o de densidadean é significativa.

Nenhum ajusté feito, para essa situ@g ou para as demais, porque se trata de um modelo
bastante simplificado, de modo que suas pi®gsuréricas certamenteio condizem com as
observages. A intendoé apenas analisar o efefjoalitativode mudancas na densidade, e na
temperatura, sobre o espectro.

4.1.2 Variagdo com a Temperatura

Na figura[4. 1P, podemos ver os perfis obtidos para diferertapdraturas, a um valor
fixo deh = 0,25. E imediato notar que a mudanca na temperatura parece afetiar mais o
espectro do que a densidade de perturbadores. Tanto quielitesao vidveis apenas para
as temperaturas de 17 e 170K. Para os dois outros perfis glitesgbarecem mascarados pela
linha central, que fica extremamente alargada.

Essas grandes variags com a temperatura, gae que determina a velocidade assumida,
indica que deve ser importante realizar adia sobre velocidades na@lculo da fun@o de
autocorrelago. Assim, para o estudo do efeito da temperatura sobre fis, peintegral sobre
velocidades, desconsiderada nakualos anteriores, foi realizada. Para isso, a curva miéixwe
ana de velocidades foi amostrada em 50 velocidades igutdraspacadas entre zerow idter-
valo que compreende mais de 98% da distribaj@ a nédia sobre as fuidgs de autocorrelag
calculadas para essas velocidades foi feita, considermo peso a distribup de Maxwell-
Boltzmann. Os perfis obtidos encontram-se na figural 4.13. Meafid.14, eles@o plotados
juntamente com os perfis sem &dia para que a diferenca seja notada.
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Figura 4.10: Amplitude da linha central e dos primeiro£liats em fung@o da densidade de
perturbadores. O comportamento da linha cei@idiktinto do comportamento dos &@iges.
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Figura 4.11: Largura meia altura da linha central e dos primeirok@s em fungo da
densidade de perturbadoresa tin crescimento aproximadamente linear da largura de &sdas
linhas com o aumento da densidade.
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Figura 4.12: Perfis para diferentes valores de tempera@ao na sefo anterior, assumimos
Vo=-25%x108s1ea=6x10"19m.
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Figura 4.13: Perfis para diferentes valores de temperagoaa realizando a @dia sobre ve-
locidades.
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Figura 4.14: Compara@p entre os perfis calculados sem @dia sobre velocidades (linha tra-
cejadas) e com aé@dia sobre velocidades (linhas donias). A mudanca maior para tempera-
turas maiores.

Para a temperatura de 17K{nica alterago evidente ocorre no sdite, que agor& visi-
velmente assigtrico. Essa assimetria tagn é verificada por Allard & Biraud [42], em um
artigo em que estudam o efeito d&dia sobre velocidades para os perfis calculados para um
potencial de po¢o-quadrado. Para as demais temperahat@asnos que as linhas tornam-se
mais estreitas. O ggite e a linha central ainda se sobem para as temperaturas de 1700K
e 17000K. No entanto, fica claro agora que, com 0 aumento daetaturaé o satlite que
se torna mais assiitrico e se desloca em didga linha central, que permanece, aproximada-
mente, na sua posiQ original, conclu&o a que tamém chegam Allard & Biraud. Nas figuras
4.15 € 4.16, vemos como os perfis poderiam ser compostosiadeadrentzianas. Uma delas
permaneceria no centro, representando a linha centralygadesloca-se em dir@g a essa.

Os ajustes@o levam em conta a assimetria constatada iditegtpor isso o K10 represen-
tam bem a linha completa, mas mostram a [Esigos picos, evidenciando que a linha central
permanece pouco deslocada. Vemos &amigue, @&m de tornar-se assétrico e deslocar-se,

o satlite tem amplitude maior do que a linha central para altapézaturas. Nas figuras 4117 e
4.18, vemos a vari@p dessa duas propriedades das linhas, posg@mplitude, com a tempe-
ratura. Devidaa sobrepos#@o entre a linha central e o élte, os paametros Ao puderam ser
estimados para todas as temperaturas. O comportamentagpaas altas temperaturas pode,
entretanto, ser inferido a partir das figuras 4.15€l4.16.

Assim, a diminui@o da amplitude das linhas, verificada para as temperat@iadaixas,
nao ocorre para a temperatura alta, quando @isate supera a linha central em amplitude,
podendo ser confundido com ela, como no caso do perfil na flglifa em que a lorentziana
comAw nulo tem amplitude inferioa lorentziana que representaria césite. 1sso provavel-
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mente ocorre porque, inicialmente, a dimiraegem amplitude explicada pelo aumento na
largura da linha, mas, como vemos na figura4.19, esse aum&atocorre de forma muito
rapida, especialmente para a linha central, de forma quelgemTmanomento, o sétite passa a
aumentar em amplitude para que a edisttal seja conservada. Tal fato teénbé verificado

em [42].
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Figura 4.15: Compos#p do perfil para a temperatura de 1700K a partir de lorerggian
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Figura 4.16: Compos#p do perfil para a temperatura de 1700K a partir de lorerggian
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Figura 4.17: Pos#o da linha central em fuAg da temperatura. A linha em preto repre-
senta a pos#p esperada de acordo cém 4.13. A escala do ei&degaitmica para melhor
visualiza@o. Conforme aumenta a temperatura, @lgatdesvia-se em dir&g a maiores

frequencias.
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Figura 4.18: Amplitude das linhas em flitgda temperatura. Todas as linhas medidas dimi-
nuem em amplitude com 0 aumento da temperatura.
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4.2 Solu@o Numérica do Modelo Semichssico

Estando o alculo andtico funcionando corretamente, podemos passar para gasolu
numérica do modelo. A idei&@ resolver numericamente a eqaa€3.6, istoé: calcular a
trajeria da paficula, converter o potencial fornecidR) paraV (t) considerando que, na
geometria escolhida,

R% = (o + V)% + b2, (4.15)

e calcular numericamente as integrais. leédeito computando o valor de cada um dos inte-
grandos em ummero suficiente de pontos e utilizando étodo de integrap do tragzio.
Primeiro, calculamos o desvio de fase, em imde s, para umimero grande de configui@es

de pametro de impacto e po&ig inicial no interior do volume de interag. Depois, a integral
emxg € feita e, por fim, a integral no @netro de impactb. Multiplicando pela densidade de
perturbadores e tirando a exponencial do resultado, terws@o de autocorrel&p.

4.2.1 Teste do programa: poco-quadrado

Como o resultado para um poco-quadradmnhecido, o programa desenvolvido pode ser
testado comparando seu resultado com o resultadaldoalo andtico. Ambos devem coincidir,
exceto por imprec@es no programa nugnico, afinal utilizamos um &todo de aproximap
para a integral. Com um potencial de pogo-quadidsgle- —2.5 x 10'3s~! e considerando
T = 13000K eh = 3 (ondeh foi definido na equaip[4.14), temos uma fuQ de autocorrel@p
com oscilades bastante acentuadas e que vai rapidamente a zero, deatipara o teste.
Foram obtidos os resultados das figlrasl4.20 d 4.22.
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Figura 4.20: Comparap entre osalculos anatico (preto) e nurarico (vermelho) da parte real
da fun@o de autocorrel@p. A concordnciaé excelente.
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Figura 4.21: Comparap entre osalculos andtico e nuné&rico da parte imagaria da fun@o
de autocorrelego. Novamente, ambos resultados sobesp-se.
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Figura 4.22: Comparap entre os perfis de linha obtidos a partir das d@sgle autocorrelag
nunmeérica e anatica. Apesar de uma pequena diséegia em amplitude (pouco importante
considerando que os perfidsnormalizados), a forma e a pd@sicdo pico central& condi-
zentes uma com a outra.

Vemos que, dentro das limitdes de uma aproximag nunérica, o programa funciona
bem, tendo sido capaz de fornecer resultados gaesmpaweis com o alculo anditico. O
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custo computaciond, contudo, relativamente elevado. Coeeecesario calcular o desvio de
fase para um grandeimero de tempos de correfags, para que se tenham pontos suficientes
de modo que a Transformada de Fourier seja coerente, adaecautocorrel@p leva a& horas
para ser calculada, enquanto que, no casdtarmlissoé feito em segundos.

A comparago entre os&culos andtico e nunérico foi realizada tanfim para outros valo-
res déVp, T eh. O erro nedio no perfil de linha foi, em todos os casos, inferior a 1%.dBkega
proximo a esse valor quando o poten@ahtenso, como o da figura 4.1, o que causa grandes
oscila@es na fungo de autocorrel@p, as quaisd@o f0 o bem obtidas numericamente. Para
potenciais mais fracos, o erro fica em torno de 0,5%. Sendmasedemos estimar que 0s
erros associados aos perfis de linha obtidos numericamete da ordem de 1%, valor que
consideramos satisfaio.

4.2.2 Potencial Gaussiano

E posével, agora, calcularmos o perfil de linha para potenciaisrdbs do poco-quadrado.
O primeiro que consideraremésim potencial na forma de meia-gaussiana invertidagqua
forma simples de suavizar a borda brusca do pog¢o-quadiRa@ que se tenhAR=a) =
Vo/2, ondeVy é a profundidade do pogo, escreveril@R) na forma:

2

_In(2)¥
V(R = —Voe "z (4.16)
o que céh um potencial como na figura4123.
le+13 T T T T T T T
Square-well -------
Gauss --------
5e+12 - -
0 I~ e
-5e+12 | .
S -le+13 -
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25413 e -
1 1 1 1 1 1 1
0 2e-10 4e-10 6e-10 8e-10 1le-09 1.2e-09 1.4e-09
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Figura 4.23: Potencial de poco-quadrado e o potencialsigs utilizado com o intuito de
suavizar a varigp brusca existente para o potencial do tipo poco.

O calculo foi realizado utilizando o potencial da figlra 4.28nperatura de 17K e densi-
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dade de~ 107%m3. Uma temperatura baixa foi utilizada inicialmente porgieacordo com
a arélise qualitativa feita a partir do poco-quadrado, o pérfilouco afetado, o que torna o
calculo mais apido. A fun@o de autocorreld@p obtidaé representada nas figufas 4.24 e€14.25.

0.8 fr 1

0.6 1

0.4 E

Re @ (s)

0.2 .

_02 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 le-12 2e-12 3e-12 4e-12 5e-12 6e-12 7e-12 8e-12 9e-12 le-11

s(s)

(a) comportamento geral

1 T T T T T T T T T

Re @(s)

0.2 I I I I I I I I I
0 2e-13 4e-13 6e-13 8e-13 le-12  1.2e-12 1.4e-12 1.6e-12 1.8e-12 2e-12

s(s)
(b) detalhe das oscilaes para menores valoressle

Figura 4.24: Parte real da fuiig de autocorrel&p paral = 17K en~ 107%m3.

O caiater geral da furiipp € semelhante ao da fuing obtida com poco quadrado: paa
pequeno, existem oscildes, as quais diminuem com o aumentosdenquanto a furép vai
a zero, ou sejaé tao afetada pelo potencial que deixa de ser correlacionadasea estado
inicial. Mais interessante e elucidatigoverificar como fica o perfil da linha. Na figura 4.26,
eleé mostrado.
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(b) em um menor intervalo

Figura 4.25: Parte imagimia da fun@o de autocorrel&p paral = 17K en ~ 10°%m 3,

Notamos que o potencial gaussiano, provavelmente devido grande alcance, afeta bas-
tante a linha. Nenhum ddite &€ aparente para a temperatura e densidade utilizados, mas o
alargament@ o intenso qué posével que eles tenham sido incorporadobnha principal.

Para temperatura e densidade conves com a atmosfera de umagaorancaT = 20000K e
n=10"cm3), a fun@o de autocorrel&@pé mostrada nas figuras 4127 e 4.28. Ela demora mais

para ir a zero, de forma que calatla em um intervalo significativo com um passo pequ&no
inviavel em um computador comum.
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Figura 4.26: Perfil de linha obtido para o potencial gaussiariinhaé drasticamente alargada,
mas nenhum sélite & aparente para essa densidade e temperatura.

O calculo do perfil de linha, infelizmentean pde ser realizado de maneira satigfat
para esse caso. O que ocoergue o potencial gaussiano alarga bastante a linha, de naedo q
nao foi possvel realizar o @lculo com um passo suficientemente pequeno para que adidiha t
esteja determinada. Obtivemos apenas o comportamentalaigsa linha, mostrado na figura
[4.29. Notamos que a linha deve ser, de fato, bastante ataegaainda, que&dhuma pequena
emis$io no centro da pipria linha.

E importante destacar, contudo, que o potencial gaussason como 0 po¢o-quadrado,
nao & um potencial realista. Especialmente porque, para 0, ele aindaé atrativo, sendo
gue, nesse limite, a interag deve ser dominada pela re@dsentre o gton doatomo de
hidrogénio e o poton perturbador. Tanté que @o encontramos na literatura refacias ao
uso desse potencial. Uma maneira melhor de descrever ésssgn € com um potencial de
Lennard-Jones, que diverge p&aequeno.
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Figura 4.27: Parte real da fuiig de autocorrel@p paral = 20000K en ~ 10/cm 3,
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(b) oscila@es reveladas cons pequeno.

Figura 4.28: Parte imagamia da fun&o de autocorreldp paral = 20000K en~ 10*cm~3.
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Figura 4.29: Perfil parcial obtido para o potencial gaussiaA linha &€ o alargada qué
praticamente indvel calcular o perfil de linha completo, devids limitages computacionais
ja descritas. Notamos, contudo, guéeuma pequena emis na freqéncia central, detalhada

em (b).
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4.2.3 Potencial de Lennard-Jones

O potencial de Lennard-Jones foi sugerido em 1924, por Jemmard-Jones [43], para
descrever a interap entre um par datomos ou mdaculas neutras. Contudo, sua foranatil
para aproximar a interag entre quaisquer patilas em que a interag seja, a longo alcance,
atrativa, mas repulsiva a curto alcance, canwcaso estudado. O potencial tem a forma:

VIR = Vo {(g)lz—zgﬂ, 4.17)

ondeVg & seu valor rmimo ea € a aproximago maxima entre as padulas. Podemos ver um
exemplo na figura 4.30.

le+13 — T T T T

T T
Square-well -------
Lennard-Jones --------

5e+12 i

Be+12 - i

Vs

1e+13 -

-1.5e+13

2e+13 - L s

2.5e+13 i .

1 1 1 1 1 1 1
0 2e-10 4e-10 6e-10 8e-10 1e-09 1.2e-09  1.4e-09
r(m)

Figura 4.30: Potencial de pogo-quadrado e o potencial dedrel-Jones utilizado para melhor
modelar a intergio entre o H e o H.

Para esse potencial, e utilizando os mesmaarpatros da sé&p anterior, ou sejd, = 17K
e n~ 10?°%cm3, obtemos a furfio de autocorrel@p mostrada nas figuras 4.31e 4.32. As
oscilages apidas que se observam panaequeno o um efeito nurarico: como o potencial
de Lennard-Jones vai a zero apenas no infigiteecesario trun@-lo em um dado valor, o que
insere tais oscildies. Isso foi verificado alterando o valor em que o potegdialncado por um
fator de dois e notando que as osdiles mudam de perdo. Contudo, como o pedo delag
muito curto, elas &o afetam os perfis calculados se o passo escolhido parsséotraada de
Fourier for suficientemente grande.

Com esse potencial, assim como no po¢o-quadradiditeatfio aparentes, como vemos na
figural4.38. Eles surgem em pa3@s aproximadamente sétnicas em torno da linha central, as
guais devem estar relacionadaposi@o em gue & o nminimo de potencial. Percebemoxal
disso, que a linha centrélassingtrica.

Para a temperatura de 20000K e a densidade Herh03, temos os resultados nas figuras
4.34 64.3b. As oscil@ips persistem mais antes de a fam@ a zero, como seria de se esperar.
Novamente, o problema de compatibilizar dpequeno e um alcance grande existimas
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como a linha Aoé to alargada, foi posgel obter o perfil de linha para um intervalo aéeil.

Ele encontra-se na figura 4136. Os&diteés deixam de ser \iigeis nas proximidades da linha
central, quee assingtrica. A diminui@o na densidade torna, ainda, a linha menos alargada do
que na situago anterior.

O potencial de Lennard-Jonnes foi ta@ni utilizado por Taked [44] e Atakan & Jacob-
son [45] para o estudo do espectro de alcalinos perturbaxiagages nobres. Eles obtiveram
boa concoréincia com resultados experimentais para a linha central disare@ncias, espe-
cialmente nas amplitudes, para offitds. Os resultados acima descritos concordam bastante
bem com os desses artigos: a forma da linha e a ®coa deredshift bastante evidente na
figural4.36, especialmente.
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Figura 4.31: Parte real da fuiaxg de autocorrel&@p paral = 17K en ~ 107%m3.
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Figura 4.32: Parte imagamia da fun&o de autocorrel&p paral = 17K en~ 10?%m™3.



52

4.5e-13 T T T T T

4e-13 E

3.5e-13 - ]

3e-13 - 1

2.5e-13 E

1(Aw) [u. a.]

2e-13

1.5e-13

le-13

5e-14

1 1 1
-4e+12 -2e+12 0 2e+12 4e+12
Aw (s'l)

Figura 4.33: Perfil de linha obtido para o potencial de Ledhdmmes. A linha centr& alargada
e assingtrica. Aem disso, surgem linhas-ééite em ambos lados da linha central, de maneira
aproximadamente sigtrica.

4.2.4 Discus8o

O que se pode verificar quase imediataméntpie o potencial gaussianaoe uma boa
descri@o para a intera&p entre o hidrognio e os pbtons perturbadores, pois ele fornece um
perfil de linha alargado em excess@oncompadtel com o que se observa ém]1.2 €] 1.3, por
exemplo. Podemos, €, comparar quais as diferencas entre os perfis geradosnpelelo
utilizando um poco-quadrado ou utilizando um Potencidlelenard-Jonnes.

Na figura[4.3l7, temos esses dois perfis para a temperaturakde @iénsidade de %0
perturbadores por cni. Percebemos que a larguraneia altura consideravelmente inferior
para o potencial de Lennard-Jones. Assim, a amplitude Ha lrmrece maior, o qu& um
efeito da normalizéip. Alem disso, o perfil para Lennard-Jones resulta em uma linha mai
assingtrica do que a do poco-quadrado. Oatar confinante desse potencial t&mwbgarante
gue exista um maiorinmero de s&lites, os quaisa vidveis em posifes singétricasa linha
central. Ele tamém ocasiona um leve deslocamento da linha central para pwefiegé&ncias,
isto €, umredshift que rao & detectado para o po¢co nessas cdmlicisicas. A proavel
razio dessa domancia de efeitos na dirag da asa vermelha da linha espectra fato de
gue freq@ncias menores correspondem a menores energias. Gogwthmente umimero
maior de paitulas com baixas energias do que com alta energias, o déaioha ocorre
nessa dirego, assim comeé nela em que aparecem os&dias mais intensos.

Para a temperatura de 20000K e densidade déprBtons por cm?3, 4o mostrados 0s
perfis da figura 4.38. Novamente, o potencial de Lennardsi@&selta em numa menor largura
a meia altura e uma maior assimetria. Contudo, devido ao tatpud as energias dos pertur-
badores &0 maiores nesse casoer de que eles &g em menor iimero, os s&lites p Ao
sa0 mais aparentes nas proximidades da linha central,épmienos pro&vel a formago da
guasimoécula.
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Figura 4.34: Parte real da fuiig de autocorrel@p paral = 20000K en ~ 10/cm 3,
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Figura 4.35: Parte imagamia da fun&o de autocorreldp paral = 20000K en~ 10*cm~3.
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Figura 4.36: Perfil de linha obtido para o potencial de Lethdames, agora coifh = 20000K
en=10Ycm 3. Alinha centrak alargada e assetrica.
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Figura 4.37: Perfis de linha para o potencial de poc¢o-quiadem preto, e de Lennard-Jones,
em azul, assumind® = 17K en = 107%m~3.
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Figura 4.38: Perfis de linha para o potencial de poco-quiadem preto, e de Lennard-Jones,
em azul, assumind® = 20000K en = 10*’cm3,
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5 Concluses

A teoria do efeito de colfes no espectro @nico € bastante desenvolvida e diferentes
métodos podem ser empregados atzalo do perfil espectral. A Abordagem Quasiatisaé a
mais indicada para determinar a contrildiglas coli8esa asa da linha, maginé confavel no
comprimento de onda central. O Modelod@ptico minimiza esse problema ao levar em conta
0 movimento dos perturbadores, n@ade difcil aplicagio. & a Teoria Unificada, por conter
aspectos das duas abordagens, tem a vantagem de pernaitutoae toda a linha espectral,
para qualquer densidade de perturbadores.

O Modelo de Anderson-Talmana teoria unificada com maior ace#acge fornece resulta-
dos em boa concoé&hcia com observé@es e experimentos. Para aphlio, & necesario fazer
algumas suposies sobre a interag entre o emissor e 0s perturbadores, especialmente que
eles interagem fracamente, e assumir que os perturbadaresdependentes. Considerando
a hipbtese er@dica, a interago com os @rios perturbadores pode ser estudada asrala co-
lisdo do emissor com apenas um perturbador. Ela deve ser magmadlgum potencial, de
prefeéncia que leve em conta as caraidiras da interaép: atra@o a longa digtncia, mas
repul€io quando as paculas §o poximas.

Apesar de 8o cumprir os dois @-requisitos, um potencial do tipo po¢o-quadréaddil
por permitir o @lculo anaitico da fun@o de autocorrel@p, cuja Transformada de Fouriex d
perfil de linha. Com iss@& poss$vel calcular facilmente perfis para diferentesjmaetrosisicos
e estudar a infléncia da varig@o desses pametros no espectro. Esses resultados podem ter
seu caaiter qualitativo generalizado para outros potenciais.

A primeira verifica@o foi que a profundidade do poc¢o de potencia essociada posi@o
dos satlites, 0 que§ era previsto pela teoria. Notamos, té@&ml) que a densidade de pertur-
badores influencia a largura e a intensidade da linha centtas linhas-satite, mas Ao suas
posigges. O aumento na densidade causa um crescimento na larguea altura de todas
as linhas e na amplitude dos &#es, mas diminui a amplitude da linha central, pois 0 maio
numero de perturbadores favorece a foremage quasimélculas.

Verificamos tambm que, para estudar as irdfhcias da temperatura, era neégissrealizar
a média sobre velocidades. Notamos, feito isso, que ela afetaopa linha central, apenas
diminuindo sua amplitude e aumentando lentamente suaréarda o primeiro satlite & bas-
tante afetado, de maneira que depende bastante de exist&oosobreposio com a linha
central. Nao existindo, o séflite &€ assingtrico, mas permanece na mesma [sie diminui
em amplitude e aumenta em largura com o aumento da temgerBana temperaturas altag, h
sobreposigo, dificultando a ailise. Inferimos que a assimetria continua, mas agora g3msi
do satlite varia em diregoa linha central e a amplitude aumenta enquanto a largurandimi
com o aumento da temperatura. A pawel rafio para esse comportamegta conservap do
fluxo. Inicialmente, 0 aumento na largura das linhas comparsuia diminuigo em amplitude.
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Contudo, esse aumento ocorre de forma lenta, especialmam@e pinha central. Em algum
momento.&€ necesaio que a amplitude do sdite tamiem aumente para que a diminagzda
amplitude da linha central seja compensada e a energialaradgnservada.

A descontinuidade do po¢o-quadrado foi eliminada com alesan potencial representado
por uma meia-gaussiana invertida. A grande largura da partitnante desse potencial e o fato
de que ele vai de maneira lenta a zero causam um alargamelmbaaxcessivo, incoerente
com o que seria esperado para o efeito de @etis Esse potenciaBn €, por conseguinte,
um potencial adequado para descrever a inf&rantre o prton e oatomo de hidrognio.
Um potencial de Lennard-Jonnes, que tem um po¢o com meryuréae, aindaé repulsivo
para dishncias pequenas entre as fafas,é mais adequado para essa intéoacEle resulta
em perfis de linha que, qualitativamente, concordam basterh com observaes, poisém
linhas assiratricas, com desvio para o vermelho e, aind&ldas vidveis.

O métodoé, em geral, condivel em sua previges qualitativas. A forma de corrigi-lo para
gue elas sejam quantitativamente precigdeijdescrita: uso de potenciais nértos realistas
e inclugio dos momentos de dipolo nalculo da fun&o de autocorrel&p. Alem disso, como
estamos interessado nas temperaturas relativamentegatiascorrem na atmosfera deaan
brancas, a @dia sobre velocidades deve ser realizada, pois vimos, par do estudo dos
perfis obtidos com o potencial de poco-quadrado, que ndasg® elaé importante para que
os perfis corretos sejam obtidos.

Todavia, o estudo da linha espectral por meio de sua tranafta de Fourier tem um alto
custo computacional, queéaa permitiu que essas corexs fossem implementadas em tempo
habil. O problema resume-se ao fato de que, embora seja iomuie®l calcular a fungo de
autocorrelago aé que ela seja quase nula, para gée haja perda de informag, tamiém
€ necesario utilizar um passo pequeno, pois a transformada de éfodiscretaé perbdica
no inverso do passo. Assim, para obter um intervalo satisfatle freq@ncias e detectar
0s saklites,é necesario ter um grandedmero de pontos na fuagQ de autocorrel@p. Desse
modo, aém de empregarmos um grande tempo para obter adushe autocorrel@p, acabamos
usando quantidades grandes de rg@anno computador para armazenar todos os valores que
seo posteriormente integrados para obter adondificultando a exec@o dos programas.

Esperamos, pém, que, com a otimizap do programa, seja pasgsl realizar @lculos re-
alistas da contribugp das colises ao perfil de linha. Tais contribdes podeio, endio, ser
consideradas em modelos de atmosfera, melhorando a deagiimidos paametros isicos de
estrelas que possuam hidérgo parcialmente ionizado, congoo caso das @s brancas DA.
Este trabalho pode ser considerado como o primeiro pasadgsar no sentido de que permitiu
a compreeréo da teoria de alargamento por coés e seu emprego em problemas simplifica-
dos, que revelaraméio © o potencial de previ® do modelo, mas tarén suas limitages.
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