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RESUMO 

A partir dos estudos de interaçUs quadripolarese  um mo 
Belo foi desenvolvido para calcular espectros Messbauer, Pez. 
se ma simulação deste modelo para computador digital de pe - 
queno porte com apresentaçio visual das curvas calculadas e 
facilidade de interaçio entre enperimental e computadore 

Fez-se una andlise detalhada da estrutura hiperficaqua 
Gripo .ar e mostrou-se que através do calculo exato dos valo - 
res das energias e amplitudes de transiçao, a interpretaçaode 
espectros MCssbauer experimentais torna-se mais fdcil. 

Evidenciou-se a variaço das amplitudes de transição em 
função do par&iietro de assimetria e a existância de transWee 
"proibidas" qUando o gradiente de campo elétrico mio apresen-
ta simetria axialc, 

ABSTRACT 

Starting from studies 01 Nuclear Quadrupole Tnteractions 
a modal was developed to calou].ate Mssbauer spectra, A program 
for simulation of this modal on small digital computers was 
written which includes visual display of the caleulated spectra 
and facilitates interaction between the computar and the user, 

A detailed analysis of nuclear hyperfine structure was 
made and it was shown that exact oalculation of the energiee 
and transition prebabilities allows easier interpretation of 
Messbauer spectra 

Significant variations were found ín the calculated 
transition probabilities as a function of the asymmetry 
parametere  as well as the presence of "forbidden" transition 
when thk: field gradient ia not nxially symmetrio. 
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INT11.01PYJ0 

O Efeito nocknuer d una deo ferran.entas mais, poderosas para 
investignçane do campos internos em sdlidosl 9, Atravds dos en 
pectros observados podem ser obtidos o eradiente de campo,eldtri 
co para o P:dcleo e a constante de acoplamento ouadripolar 

2xistem mdtodos aproximados de calcular op diagramas de ni - 
vele Ce eneria e as amplitudes de transiçâ'o Valores dados pelos 
coeficientes de Clebsch.Cordan sio usados para aproximaçã'ono cai 
colo das amplitudes. Alguns pcsvisadores utilizam estes valores 
amzoximados para interpretar espectros Mesebeuer experimentais 
mas em geml os espectros só' podem ser interpretados corretamen. 
te usandose soluç3es exatas vara as ener2ias e amplitudes 	de 
trens:LÃ°, 

note trabalho nos propomos encontrar oa soluçOes exatas das 
energias, quando temos interaçao quadripolur  e  calcular as ampli 
gudes do transi(Ão corretas para qualquer combinwiio de spins 
Isto f5 feito atravds de procrawIção FORTRAN para um cisterna pe - 
queno de oomputaçiimm que o experimentador pode atuar e anal 
sor seus resultados, apresentados visualmente em oseilosedpio 
junto do crmiputador. 

O capT.tulo 2 apresenta um resumo da teoria das interaçoes qup 
dripolares em solídos partindo do Hamiltonieno quadripolar, Os 
autovaloree e autovetores são apresentados em tabelas paraalguns 
valores típicos de spin. Curvas ilustrativas da variação de cner 
aia em funça'o do maríietro do assimetria peva vfrios valores de 
nrin eUp :,1-presentados, O desenvolvimento teórico d feito para en 
contrer a equa0o que fornece as amplitudes de transiçZo entre os 
nTvele correspondentes a 2 estadori de epin nuclear separados de-
vido â interacgo de quadrimolo 

No oapftulo 3 damos uma desoríqdo da procxamaço necessária a 
2:im de simular o courkwrtamx:nto do sistema ff.sico para uso or. 
putadol.  digral de rem:te-no porte cuja listagem detalhada consta 
do ApAndíce, 

Doira ilustraço do comportamento e exe.mplificaçgo de uso no 
copftulo 4 2,oram selecionados para comparagno alguns espectrose;-4.  

porimentaic), Estes compara- 0es foram feitas entre) as  curvas 



cubadas através do nosso sistema e figuras das curvas experimen-
ta:1s fornecidas pelas publicações10 t1/012 

Uma anâline detalhada dos esquemas de uiveis de energia peru 
alguns casos foi feita, Os grIficos Iluct:eativos que mostrara 
evidência da variação das amplitudes de transição em funçiio do 
parai otro de assimotrin, foram apresentados para alguns casos. A 
16m-dissor  em algurfAs oomparaçUs mostramos a wtistgneie de trata 
siçSeo ''proibidíaS" 



2 Ix  

20  DESENVOLVIMENTO TEORICO 

2.1 INTRODWW0 

A esistância de una interação de quadripolo elétrico é um 
dos fCos riais usados em espeotroscopia Mbssbauer. 

A teoria d desenvolvida partindo da idéia que todo o ad 
cleo com um ndmero quântico de spin maior do que I = 1/2 tem una 
distr.buiçgo de carga nià.o esféricas  a qual se expandida como uma 
sérií', de nultipolos contém= termo de quadripolo13. 

Nesta seco apresentamos o, desenvolvimento a partir do 
Hamitoniano Quadripolar dado em 2.2 pela equação (1), 

Em 23 achamos a equação que dé os elementos de ma•?;rizoor 
re?pondentes ao Eaniltoniauo Quadri-polar, Pelo método de diagon 
lifaçâo de matriz são calculados os autovalores e autovetoresoor 
ri3pondentes â matriz quadripolar apresentados em 2.4., 

As transiOes entro os n/veís são tratadas em 2.5ç  cujo 
fesenvolviento leva à equação (31)t  que dã as amplitudes das 
;ransiçSes.. 

Em 26 foi estudada a formação de curvas Iorentzianas,pa-
ra simular um espectro Mftsbauer observado experimentalmente. 

22 O HAMILTOBIANO WADRIPOLAR 

O Hamiltoniano que descreve a interação do momento de -qua 
dripolo de um núcleo com o gradiente de campo criado pela distri 
buiçao de eareas vizinhas ao 'odeie°, para os casos de interessoa 
este trabalho, pode ser escrito como' s 

er, 	 (31z  eQVzz 	 —2 H 	 ) „1„ 

41(21...1) 	 ZZ 

onde I d o momento emular de spin nuclear. 1x9 1y e Iz  são as, 
coro, onontes de I nos eixos x,, y e r.v Q é o momento de quadripolo. 

(1) 



5 O erad:iente de campo elétríoo 	descrito pelo tensor 
simãtrico V. de traço nulo foi reduzido a tuim for ae diagona4n 
oulhendo-sc um conjunto de eixos ortozonaio trincipais x y e Ze 
Em :cele.çao a pstes eiEOS SOMente três componentes„ V  0  V eV 

- 1-.1a0 Se -.inult.az , Estas 	COIllponerites satisfazeia a condiçtlo 

2 
(2) 

ou .:=.eáa 

-1- 1T
z Y2.  , 

	

Sendo dependentes entre, 	apenas dois par•metros sao  te 

	

ce,22os  pwm earwjtel,:Lzd-los0 	ciostume utilizar para este 2im 
V  -  7 

e e de2inirí zz 
rr; 

OnR0 CP ê o 	de cawe c Y1 o rarawetro de assimetrie„ 

A  escolha dou dois paranetrot pode ser feita orierAnndo- 
on  eizos -priItcipais  de manéla que o eixo z fique na dis.2go 

de  akt:inc  sxadiente  d  cano e o eixo x ao longo da direçao  de 
i1)1,°  jra.dir2ate, de'oemro  1e.t=u1  modo que3 
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Tomos da eqrío (3) que 

rV 1 	IV  4, 
 Vil YY 

(4) 

estuo oquaçOon (3) e (4) implicam ora que com acta escolha 	do 
Gi.Xowu eri tonba a secuinte 'cropriedadea 

O 	11 	1 

Se o wmdionto da, campo 6 azialnento simdtrico9  V 	V__ 
o 4? d zero Por isso ,7 6 Chanado paranotro de aosimotria d 
elo 0120 _lede o desvio do gradiente do oampo da sinatria oilíndri 
C•ao 

S.90 Gradiente do campo d esfericamente simdtrioc ou seten 
simetria otiblea, V = V 	V o, polo oqua9ao 	,,,, V 	= Voo  
= O vemos OU° cada,eemponenta d icaal a zero e a intoreçao do 
quadripolo ou anula 

Podarms escrever O Fiamiltonianó (1) oomo 

2 rins (3)..e 	I ) 
4r(2'-1) 

1(12 	2)1 
Y ( ) 

, 	2 onaceq Qdollamado  do  oonotauto  de acoplamento quadripolar., 

2,,3  ELD.T.E.MT  OS.  DE ":1/1T11,E 

O Hamiltonlano descrito rola oquaçào (5) d posto  em teruosde 
1.9  1  c z devido a una convonionta o "Articular  rc,,Gra  Qo 
çao  doo operadores  escadinha 	nomntum anjular  do  spin„ 1 21 
G20  definidos  0011016s 

4.  = 	+ ji 
	

(6 ) 

= Ix  — 	 ( .7 ) 



-6_ 

o 	 17, 

4.1- 	1. 
	-s.  1 

com v:aoro cio 2 12  valondo* 

sondo o valor 

	

T4 4. T2 	r-1.2 

	

'Ir 	2-  1.--+ 

sábotj_tuT.do ut oquação (5) obtomos a eeminto oxprossa'o para 	o 
m)oraüor HomAltoninno lue desorove a interEtçSo  do mouonto do qua. 
drupólo nuolocr Q com rwadientes do caios nâo axiais* 

ri o
2 	

o 
-•••  

41(  21.1. 
[(3I:.12 ) 1-Pq 1/44T2N1 (n) 

Gomo leso rara oxmnsao dos autovotoros do sístomag  usamos 
o conjunto do oitccio I m> onde r d a projoção do spin na, 
oloar 1 ao louco do eixo (eixo do maior ma6nitude do Vw). 

Os clomontos do matriz do H0 são dados por* 

„,2 	n  
, 	.,-2 -2 

	

I, 	I) 

	

41(21.1)

< 
 . 	

+1,(72, 	 (9) 

usando o Lato  QUO 

„7 1 ira> 	111  I I171 

IID1>  =TO.  1-  1..) I IM> 

111m> 41-0:.÷1)-m(m+1)tI m 4-1> 

.1.~~.1.11,1".... ..............=.....11046.1..49.... 

12  lin 	
1  

WeVe.COIR 	  

ficamo com oc olor.lontos do =triz valendo* 



o 

e) 

o 

<Irai' jII, ¡Int> 	 [C31,12-1(1+1)) á 	+ 
41( 21,-.1.) 

V7:1(I+1).(ra+1)(ra+2) . 	irt' 9  m+2 	+ 

1(1.4.1).-ra(n.1) i(i+:-.1.),-(2..3.)071,-2) 6 (14) 

2, 4 ALTro0Vi130.1 	1.r AUT:0112201112S 

Ao energias devida o interacdo quadripolar sac.) dadas p31os 
autovalorco d nntriz formada atnavds de (14). 

V8,-”so 	matriz lin 	terd elemento° não nulor...., pura ne= 
=mb. irto 	12-12-2..2 e me .--.. 	correspondendo L1 ro6Tad ;-3elocão An. 

+ 2, Isto mostra que ocorreu cotados Inisturacio3., 

Quctrido o pare:loteo do aguivactria frt 6 zeros  temo ratrizes 
diaeonais cuj.3c.; elanentos *mien 

,2  o 
(I.  bis  1 Ira> 	 [3ra2 	(1+1) 	 (15) 

4I(2I-1) 

O er.“)  ao prdprias energias cor:rer.spondon-'Ges i interaçao quadripo 
lar„ 

Ao Iirktá.'1.25C-0 corroopondontes a cpin 00mi—inteiro de ordeán. 
+ 1) tên. a caractorZstica de eorora, equivalentes a duaz-, :.:latrizes  • 

Ord.0171  ( 	-1- 1)/2 cada uma. 
Por czeraplos  no cudo do 1 = 3/2 a 2atriz oord dada .nors 

J2 	4/2 	.3/2 

2 
-ct  

3/2 	1 	O 

1/2 	O 	,1 

ft\ a=  
O 

3/2  21_0" o 	 o 	1 3 

V8—:5,0 que 	d urna  r. trizOirldtriCa  real que d 
matriz 



3 
	o 

2 
re..er=are 

0 	\ 

131 O 	O 
•••■•• 	••■••• 	••••••■ •••••• •I 	•■•■••• mem. 	•■■■• ■••■•• 

If,E,4,;ao duas nntrizes tam autnaloros icuuis9  de onde Ge vcri2i 
00 que or3 est,ador3 oeorrom. cluplamonte doconoradoo„ 	caoo doni= O 

esta cleconerescônela eorrospoudo uo :Cato que as oner,,J.as or.. (15) 

• ijnais para 	o 
rode—SO mostrar que nota duplf:‘' deaerlorese8neia ç  ohoraada doge. 

nerese8neia cle .1,:c.ranorol7  oorrooDorldc., 	invnriançu doI-kuniltonia- 

• (B) fron;:e 	íriverssdo de -tenipe,„ Ilsta d urna prop.riecladc pio  (rani 

quer sist.:ira:o eon spin semi—inteiro interajindo cora 11-1-a  ercldicinto  de 

e,anpo 	 soja o oiotorno o1etr6r3ico ou nuclear, 
doo cacos do orin Inteiros. o matriz devida  2.0  .I.Ia:cli.ltorino que 

drã.polar tamlodp podo sor separado era duelo matrizes do r.awaor o:rder. 

rias difere-atoo, 
Dor exempla, para I = 2 temos a matriz 

1 	O 	 --2 

1 	O 	a)  /2 	O 	O 

• o 	—1/2 	O 	in /2 	o 
2 iN 

ir 	.... O  , 	't •Cs-scar z..■  Q  ••••-  `..'"..  21 	o rtt /2 	O 	—1 	 O 	rri /2 

	

„1 	o 	01  /2 	o 	4/2. 	O 

	

—2 	o 	o 	/TI /2 	O 	1 

e-GIM motriz --, aqui-Talante as 

I 	
41/2 	o 	1 	o 	o. 

I  (11/2 	.1 	írk  /2 	; 	o 	o. 	1 

	

e2o Q 	 O 	/11/2 	1 	I 	O 	O  I  

• O 	Q 	O 	1  ...1/2 	1/21 

	

n 	0 	1 /11t  /2 	—1/2  • 

la 
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Estas duas matrizes dc ordem (I-1) o T,. respoctivamontcv  t& 
seus autovaloros diforontosw  não mostrando desenoresofiela9  no ea 
$0 Geral, 

Para um Gradiento siudtrico os valores das  diaeQnaïa são os 
autovalores do H v Nosto cano, devido â simetria ciUnjrica y e-
xisto uma docenerescôncia am 1- rapara m Á O, 

Atravds da dipeonalizagdo de =trizes caleniadas para vdrios 
obteve-se valeros do enorcia coa corrospondontes autovetores. 
Derlordwilaooscaltavotoresrwmcid 	 onde a dosiGna 

os vdries pons-ivois entado39  podemos escrever 

Ilja > 	04 ;Ti  mi> 	 (16) 

As tabelas a secuir do ai tovalores o autovetoros aniresenbainoo 

O()  DOMU, De  := 1 I-1,)  L..2, 	-.T c  nesta order s. para vdríos 

valorar. de T. o  In  , Vido item 267;;  

As ficuras (2-1) (2-2)2  (2-3) o (2-4) mostraria variação da 

enorcia com a =laço dc 1 0 

205 TRANSIOES Eg2RE OS -amas 

Ao amplitudes de tranciçoes ontro dois catados 7.i  o 1f  n o pio 
porcionuis ao elemento do witriç10 Co operador entre os idvels, 

If  LjII II,  a  .> 	 (17) 

onde H reprosonta a radiação cletrome2mdtipa o d dado pox, ' 

-4= 
com j condoa densidade do eorrento e A o potencial vetor,  

Se A -  representauma onda plana indo muna direção  de:ton.:dna-
da  polo oonjunto dos ânculos do 3ulor20 ( com  fb  9  relãtl  - 
vos ao sistema de eixos prinOiPais do Jraaiente de oamPo Podemoo 
osorovor na cecuinto 2ormag 

(a) 1 	
( 	 ) 

— 

AP- 



	

onde 1,125(4:12)  6 o termo da expansão 	multipolo maGudtico o 1E4:)  6 
o termo da expansão em nultipolo oldtricoc  

Chamando :114' o tensor esfdrico dado por 

T514  — 	
4

- (111) 	( 	 .19) 

com a escolha do eixo z paralelo a direção de 1rope5ação4  "Gelaus 
JÁ,  +1 e .1 corresponden•Po ã polarização circular para omissão o 

• 

aboorçuos  rospectivamonte. 
No ele-toma dos oixos principais do Gradiente de campos -.-4to 

toneor podo sor escrito conc; 

11P 	D  À  I  2  riu) 	 (20) 

	

'494 	A 
)L4w  

onde Dp,),0 são os elamontos de uatriz do operador induzindo uma 
rotação pelos anGulos a s  1"6  o 442  

Usando. as equuçães (20)  o  (19) era (18)s  ficamos con 

Â 
H = 	D 	/11.4  

)914)  
:21) 

42°0 
A amplitude de transição entre dois níveis lia o libo  obtida 

pula emissão do uma radiação paru um &nulo O  ao redor do ntxo z 
considerando uma definida polarização circular para amissãos  ou 
sejas  fazendolG= ls  6 proporcional ao oleMento de matriz  ciado por 

	

n 	..4%  = 	<I21.01D41e, 	1.1 	> 	 (22) 

03  estudou roprosentados por lb> e IIia> podam sor os 
critos na forme expandida dada pela-equação (16)3 

i tii  rix> 

1.1:1 b> 	lig ni> 

Substituindo estas em ,(2á-) tomos quell 



Sendo MM 	operador tensor usfdrico9  podemoo usar o toore. Â 
na do WiGner.Lokart21 9  onde o cimento do riatriz pode ocr posto 
na forma reduzida9  da sefjuiCe ainoira; 

<If 11ri,x1114> 
ifirsInPu ra > =(i a ). 	 21 4- 1 

24) 

onde (1.1Q.,fixolIftn i) d o coeficiente do C1obochr.Gordan21 

,<Ifirax 'III.> 0 elemento do matriz reduzido° 

Definindo por convoni8ncial8  

I Ira 	> 
o 	ommvarre~~~~~ Timemour 

V 21 + 3. 

tomos 

fsf a )4 3 	c(r:   --E E 	D9  i2  Afr in /ft )c (25) 

que pode sor reescrito comoe 

E = 	Eoci  01 	(Itnr  )1.(nli.nz)1If  frb.i)c 
K 	r- 

A anplitude de transição entro oe nfvels d proporcional uo ind 
Bulo do elemento ao quadrado 

A(f 	i) OC 1 E 12  

ontão 

i) oc. E E E (o( )2 (r3 f)2 	tlxi) 
j 	IC À. 	it 

DI 	D X  
)4' 	/ 

Dba•se o sinal proporcional porqw deixtrup-so fora a connin 
(..:,, que indopende dos angulos o( 5, J5 o g- , 



.16. 

r2ratamos neste .trabalho de absorção (ou omissão) de raios za. 
ma nu amostra do forma de pd . oristalino„ Sendo que (27) ropro 
senta  a probabilidade  de absorção (ou emissão) para um raio g. na 
direçãoespoei2ioadzi por ( 	, 13 	) com respeito  aos  eixos 
do  Gradiente do campo podemos  obter a expressão para  um  pds, em 
que os  anculos são aleatdrios  para os varies micro.cristaiss, fa 
zondo a - mddia sobro as  direçO'os relativas  entre o  raioe coo eixos° 

razemos isto  r  1.p-topando  a  expressão (27)  em  relação  so S nata 
103  04 2  lb  e 	o  

CC E E E(c5 1  2 f 2 
K 	cfs 3) ciliar./ (Thr-rni) 

x E Ni, z Ddi4A 	d12. 5 	 (28) 

o de  9  entd sob a inte'al apenas a parto dependente  de  gnulos. 
Definindo 

= 	fDA 	4' d 
du• 

e escrevendo 	g 

( .1)1 D 'c\ 	substituindo na (29) ficamos cozas 
- 

I = E (....3.)1.--pv J:Dik 	D1 	d 114, 

Usando propriedu,des das matrizes D205, ficrÀnos COEI 

E(....1)1-"f E (A)1.-1 ..pu 1 •A' (y..")) x 
x  (A 3.X„ 	x 

(29) 

vis •ceja8 

	471111"1"11 

	

Usou.se • eD 	D 	aio no lucrar do 

	

114 	1" 	 • 

	

atr 1T 	Z11 	D 	 À 
1.  f 	kct  *M')Dip,,(e4  f•ft9b1° d°4 sonA d)'a.g 

o 	0. 	o 
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Usa rido 

‘--  (j1m12nnlIU) (iimi 	ts2) 	! 
21121 122a2 

cS 
-P- 

,1` 
e 

4 (,),p,.) ,-)J4 ox 

31.170 St i7T2i ndo esto na 

1 	(t.a 1-1 

.)4,'  0) = 

(  30) 1omo:313s 

DC 1 	 -.2: 811  2  c5 (21  0)  d)LJ 

substituindo a r.$):12a :I na oqua 9&)  o  (28)  da amplitude de *mi nri.  oÉà' o 
canos para un determinado  i1  caca 

2 
QC 	

1 )- 2  (à 
f  ) (1 	(m--0-2-)11, 

2 (31) 

onde novamente as conetantes nao sEo coneid.oradasc, 

Esta d a :Cor; da oquagE.o que dd a amplitude do uma transiçâo 
entro dois nfvois num 'Pd cristalino, .:"1 poio desta transiço 110 

espectro Mbssbauor d dada  pela cliCorença do  enuvia oaatr os ni 
VGisb 

Como 'foi visto anteriormonte9  m  a  projec4o' do momento awm 
lar no exo z d um m m bo minoro  quâ i 	 ntico  somente quando /ri=  O  lia-- 
ra esto caso existe uma regrado  oleç,;:o  para a radiaçLo --cará que 
prolbo transiçicios para as quais  lã mi= A, 

1:14-3ta regra do seleçao esti  implcita  na rgivaçao (24) v 	exora 

pios)  devido ao coeficiente do Clobsch—Gordan, 
Por exemplo,, -para  À = 1 numa  traneiga'o  7/2 	5/2 para  írt p O 

os trannic3gos pormiticirtn siso  aquelas mostrada 2';  na ficum  (2.5)„ 
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FIGURA (2-5) 
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t 512 
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512 

FIGURA (24) 

No cano do cri A 09 onde existon estados rásturadoo, v8.—oe da 
equa,çe (31) que ocorrera transigeõeo que eram "proibidas"' rara fri= 

0,, 
Na figura (2..6) as transigiSes raosWadas com linhas -bracejadas 

representara ao transiçOeo "prolindas". 



Roaultades i3 picos cdo vistos nus ta',)elas apresentadas no Ca-
:Mulo 4, 

2,6 DISTÃTBUIÇO )1011121-1TA 

22 
Um espectro Misebauer 	consiste de um número do linhas ori- 

Ginadas ('no trai:n4602 ontro os sub-nlycis dos ostados Cundamon 
tal e excitado doo ndeloos ebt4orventes, 

A distribuiçGo ospecte:x1 devida a cotas linhas numa Peciçgode 
energia 'à.;o  e. E, a. onde Eo o DG 

cao ao onwrias dos estados ex 
- 	e,  

citados o 2undamental rospootivamento9  obedece a ume Lorerreziana 

I( 	 - ( 2) 

	

Para osi?ootro ::lossbauer ido ai,  is 	I = 2 	onde r 	a 

	

ft 
7 	o  

II 
.amura nutural,da linha do omissa° contrada em torno da cnord.a 

a. 

Eo da transiçao 
1m relaça'o a Z; t  vida mddia do cotado ageitador  

No caso prdtiool, es larimrpo do tini  a  do aniss:"Se 	absorgão 
observadas daj  o maiores que r o. 

Podemos oeorover a diotribuiçao berentraluna que 2orm O opee 
tro Masobauer devido a um transIgéi'o de auplitudo A nunn punição 

E0 
oomot 

IM 	-1=-7C2374-7-37 
(33) 

O espectro assbaucr d dado pela ;:ella do curvas Lorenipzianao 
calculadas wla oquagas (33) para os vdrios valoroo do A o Lot. 

2a TABELAS DE AUTOVAIORES E AU.'":00VETOW.3 



** SPIN: .0 ** ETAt 	.0 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

• 00000 1.0000 

** SPIN: .5*** "ETA: 	.0 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES- 

.00000 1.0000 .0000 

.00000 .0000 1.0000 

** SPIN: .5 ** ETA: 	.5 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.00000 1.0000 .0000 

.00000 .0000 1.0000 

** SPINt .5 ** ETA: 	1.0 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES- 

.00000 1.0000 .0000 

.00000 .0000 1.0000 

** SPIN: 1.5 ** ETA: 	.00 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES - 

.25000 1.0000 .0000 .0000 	.0000 

. 25000 .0000 .0000 .0000 1...0000 
-.25000 .0000 .0000 1.0000 	.''.0000.  
-.25000 .0000 1.0000 .0000 	•..,0000 

** SPIN: 1.5 ** ETA:" 	"02-** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.25166 .9983 .0000' .0574• -.0000 

.25166 .0000 .0574 .0000 	.9983 
-00574 .0000 .9983 	*..00D0 

-.25166 .0000 .9983 .0000 -.0574 

** SPINt 1.5 ** ETA!• 	.4 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.25658 .9936 .0000 .1132 	.0000' 

.25658 .0000 .1132 .0000 	.9936 
-.25658 -.1132 .0000 .9936 	;0000 

-.25658 .0000 .9936 .0000 :-.1132 



.21- 

** SPIN: 	1.5 ** ETAt 	.6 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.26458 .9861 .0000. 	.1660- 	.0000 

.26458 .0000 .1660 	.0000 	.9861' 
-.26458 -.1660 .0000 	.-9861-  :0000 
-.26458 .0000 .9861 	.0000 	.;.'660 

** SPIN: 1:5***-ETAi. 	.8 ** 

AUTOVALORES 

.27538 

.27538 
-.27538 
-.27538 

	

.9767 	.0000 

	

.0000 	.2147 

	

-.2147 	.0000 

	

.0000 	.9767 

AUTOVETURES 

.2147 	'4;0000 

.0000 -'.9767 

.9767' 	.0000 

.0000 -.2147 

** SPIN: 1.5 **. ETA: 	1.11 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.28868 .9659 	.0000 .2588 	.0000 

.28868 .0000 	.2588 .0000 	.9659 
-.28868 -.2588 	.0000 .9659 	.0000 
"•..28868 .0000 	.9659 .0000 -.25S8 

• 

** SPIN: 2.5 ** EtAt 	.0 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.25000 1.0000 	.0000 .0000 	••0000'-  .0000 .0000 

.25000 90000 	.0000 .0000 	.0000 	40000 1.0000 
-.05000 .0000 	.0000 .0000 	-.0000-1;0000 .0000 
-.05000 .0000  1.0000 .0000 -.0000 	.0000 .0000 
-•.2000d .0000 	.0000 1.0000 	:0000 	.0000 .0000 
..20000 .0000 	.0000 .0000 1.0000 	.0000 .0000 

4* SPIN: 2.5 *4 EtAt° 	** 

AUTOVALORES AUTOVETORES' 

.25056 .9994 	.0000 .0352' 	;0000 	.0025 .0000 

.25056 .0000 	.0025 .0000 	.0352 	.0000 .9994 
-.04707 .0000 	.9906 .0000 	.1367 	.0000 -.0073 
-.04707 -.0073 	.0000 .1367 	.0000 	.9906 .0000 
-.20348 .0000 -.1368 .0000 	.9900-'4.0000 -.0345 
»020348 -.0345 	.0000 .0900 	.0000' -. 1368 .0000 



AUTOVALORES 

.25224 

.25224 
...03905 
-.003905 
-.21319 
-.21319' 

** SPIN: 

	

.9975 	.0000 

	

.0000 	.0099 

	

.0000 	.9679 
-.0273  -  .0000 
.0000 -.2511 

	

-.0659 	.0000 

2.5 ** ETA: 	.4 ** 

AUTOVETORES 

.070? 	.0000-i:0099 

.0000 	.0707 	.0000 

.0000 	:2498 '00000 

.2498 	.0000 	.9679 

.0000 .-.9657  .  .0000 

.9657 	-00000 .....2511 

.0000 

.9974 
-.0273 
.0000 
-.0659 
00000 

** SPIN: 2.5 ** ETA:' 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.25509 .0000 	.0223 .0000- -.1067 	.0000 .9940 

.25509 .9940 	.0000 .1067 	-.0000 	.0223 .0000 
.-002757 .0000 	.9416 .0000 	.3319 	.0000 --.0567 
-.02757 -.0567 	.0000 .3319 	.0000 '09416 .0000 

.0000 -.3360 .0000' .9373 - .0000 -.0931 
-.22753 ....0931 	.0000 .93/3 	.11000 -.3360 .0000 

**  SPIN: 2.5  *¥  ETA: 	.8 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.25918 .0000 	.0394 .0000 	01435 	.0000 .9889 
025918 .9889 	.0000 .1435 	,00000 	.0394 .0000 

-.01417 .0000 	.9173 00000' .3873 	.0000 ...0927 
-.01417 -.0927 	.0000 .3873 	.-.0000 	.9173 .0000 
-.24500 -01164 	.0000 -.9107' :0000 	.3963 .0000 
-.024500 .0000 	.3963 .0000: 	...9107 	.0000 -.1164 

**  SPIN: 2.5  **  ETA: 	1.0 ** 
AUTOVALORES AUTOVETORES 

026458 0 0000 	.0610 '00000' :1$1O 	00000 .9816 
.26458 .9816 	.0000 .1810 	.0000 	.0610 .0000 
.00000 .0000 	.8964 .0000-  .42g6°--00000 -.1336 
.00000 -.01336 	.0000 .4226 	.0000 	.8964 .0000 
-.26458 -.1364 	.0000 .8881 	.0000 	.4390 .0000 
-.26458 .0000 -.4390 .0000-08881 	.0000 -.1364 

**  SPIN: 3.5 ** ETA• 	.0 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

025000 1.0000 	.0000 .0050 	.0000 .  .0000 .0000 .0000 .0000 
.25000 .0000 	.0000 .0000 	.0000 	.0000 .0000 .0000 1.0000 
003571 .0000 	.0000 .0000-.':0000 	.0000 .0000 1.0000 .0000 
.03571 .0000 1.0000 .0000 	.0000 	.0000 .0000 .0000 .0000 
-010714 .0000 	.0000 1.0000 	''.0000 	-.0000 00000 .0000 .0000 

.0000 	.0000 .0000 	.0000 - .:0000 1.0000 .0000 .0000 
..-017857 .0000 	.0000 .0000 	.0000'1.0000 .0000 .0000 .0000 
-.017857 00000 	.0000 00000 100000 	.0000 .0000 .0000 .0000. 



** SPIN: 3.5 ** ETA: .2 ** 

AUTOVALORES 	 AUTOVETORES 

.25033 

.25033 

.03691 

.03691 
-.10308 
-.10308 
-.18416 
-.13416 

.9995 .0000 .0306 '.000a .0013 .0000 .0001 .0000 

.0000 .0441 .0000 .0013 .0030 .0306 .0000 .9995 
-.0005 .0000 .0095 .0000' .0747 .0000 .9972 .0000 
.0000 .9972 .0000 .0747 .0000 .0095 .0000 -.0005 
•0000 -.0267 '.0000 .2318 :0000 .9719 .0000 -.0300 
-.0300 .0000 ..9719 .0000' .2318 .0030 -.0267 .0000 
.0000 -.0705 .0000 .9699 .0000 -.2331 .0000 .0059 
.0059 .0000 -.2331 0,6000 .9699 .0000 -.0705 .0000 

AUTOVALORES 

.25134 

.25134 

.04057 

.04057 
-.09384 
-.09384 
-.19808 
-.19808 

SPIN: 

	

.9981 	.0000 

	

.0000 	*0008 

	

-.0038 	.0000 

	

.0000 	.9830 

	

-00586 	.0000 
.0000 -.0907 

	

.0183 	.0000 
00000 -.1254 

** SPIN: 

3.5 ** ETA: 	.4 	1,1* 

AUTOVETORES 

	

.0613 	'40000 	.0053 

	

.0000 	.0053 	.0000 

	

.0369 	.0000 	.1502 

	

.0000 	'01502 	.0000 

	

.9236 	;0000- ..3679 

	

.0000 	.3679° .:',0000 

	

-.3766 	..000 	.9177 

	

.0000 	.9177 	.0000 •• 	. 

3'.5 **.  ETA: 	.6 ** 

.0000 

.0613 

.0000 

.0369 

.0000 

.9236 

.0000 

.3766 

.0008 

.0000 

.9380 

.0000 
-.0907 
.0000 
-.1254 
.0000 

.0000 

.9981 

.0000 
-.0038 
.0000 
-.0586 
.0000 
.0133 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.25304 .9956 .0000 .0923 .0000 .0121 .0000 .0027 .0000 

.25304 .0000 .0027 .0000 ..0121 .0000 .0923 .0000 .9956 

.04685 -.0126 .0000 .0784 .0000 .2256 .0000 .9710 .0000 

.04685 00000 .9710 .0000 '.2256 .0000 .0784 .0000 -.0126 
-.03356 .0000 -41718 .0000 .4277 .0000 .8832 .0000 -.0867 
-.03356 -.0867 .0000 .8332 .0000' .4277 .0000 -.1718 .0000 
-.21632 .0000 -.1664 .0000 .8752 .0000 -.4531 .0000 .0318 
-.21632 .0318 .0000 -.4531 .0000 .8752 .0000 -.1664 .0000 

SPIN: 3.5 ** ETA: 	.8 ** 
AUTOVALORES AUTUVET00u0S 

.25545 .9920 .0000 .1239 .0000 .0220 .0000 .0064 .0000 

.25545 .0000 .0064 .0000 .022e .0000 .1239 .0000 .9920 

.05583 -.0286 .0000 .1271 .0000 .2978 .0000 .9457 .0000 

.05583 .0000 .9457 .0000 .2978 .0000 .1271 .0000 -.0286 
-.07446 -.1144 .0000 .8503 .0000 .4444 .0000 -.2577 .0000 
-.07446 .0000 -.2577 .0000 -.:04444 .0000 .8503 .0000 -.1144 
-.23682 .0000 -.1980 .0000 .8446 -..0000 -.4954 .0000 .0444 
-.23682 .0444 .0000 -.4954 .5000 .3446 .0000 -.1980 .0000 



AUTOVALORES 

** SPIN: 3.5 ** ETA t 1.0 

AUTOVETORES 

** 

.25863 .  9870 .0000 .1561  •  . 0000 .0352 .0000 .0126 .0000 
025863 .  0000 .0126 .0000 	.0352 .0000 • 1561 .0000 .9870 
06738 -.0523 .0000 • 1751 	.-01900 .3624 .0000 .9139 .0000 

.06738 .0000 .9139 .0000 	.3624 .0000 • 1751 .0000 -.0523 
-  .06738 1411 .0000 8209 	:0000 - ' •4374 .0000 -.3389 .0000 
-006738 .0000 3389 .0000' 	.4374'  .0000 8209 .0000 -.1411 
-.25863 . 0558 0000 -.  5206 	. ."0000 8222 .0000 -.2231 .0000 
-.25863 .0000 -.2231 .0000 	.822 .0000 5206 .0000 .0558 

** SPI 1. 	** .1 ;;TA ** 

AUTOVALORES AUTOiTETORES 

.25000 1 0 0000 .0000 .000• 
025000 .0000 .0000 1.0000 
.50000 .0000 1.0000 .0000 

** SPIN:" 1.0 ** ETAi ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.30000 .7071 .0000 7071 

.20000 -.7071 00000 7071 
-.50000 .0000 1.0000 0000  • 

** SP / 1 o 0 **. ETA:  -  0 4 ** 

AUTOVALORES 
	

AUTOVETORES 

	

035000 	.7071 .0000 .7071 
.15000 	-.7071 00000 .7071 

	

-050000 	00000 1.0000 .0000 

** SPIN: 1.0 ** ETA: .6 ** 

AUTOVALORES 
	

AUTOVETORES 

	

.40000 	.7071 .0000 .7071 
O10000 	 .0000 .7071 

	

.50000 	.0000 1.0000 .0000 

** SPIN: 100 **--ETA:  •  .3 ** 

AUTOVALORES 
	

AUTOVETORES 

	

045000 	.7071 .0000 .7071 

	

.05000 
	

-.7071 .0000 .7071 

	

-.50000 
	

.0000 1.0000 .0000 



AUTOVALORES 

** SPIN: 1.0 ** ETA: 	1.0 ** 

AUTOVETORES 

.50000 .7071 .0000 .7071 
-.00000 -.7071 .0000 .7071 
-050000 .0000 1.0000 .0000, 

** SPIN: 2.0 *VETA: .0 ** 

AUTOVALORES AUTOVALORES 

025000 1.0000 .0000 .0000 	.0000 .:0000 
.25000 .0000 .0000 .0000 ''.0000 1.0000 

.0000 .0000 -.0000: 1..0000 .0000 
-../2500 .0000 1.0000 .0000' 	.0000 .0000 
-.25000 .0000 .0000 1.0000 ..00000' .0000 

** SPIN: 2.0 ** ETA: s 	.2 ** 

AUTOVALORES turrovnTaus 

.25166 .7060 .0000 .0574 .0000 .7059 

.25000 -.7071 .0000 .0000 -.0000 .7071 
--.10000 .0000 .7071 .0000' .707r .0000 
..-015000 .0000 -.7071 .0000 .7071' .0000 
-.25166 -.0406 .0000.  .9983 .0000- .0406 

** SPIN: 	2.0 *4Z". -ETA: 	.4 ** 

AUTOVALORES AMTOVETORES 

.25658 .7026 .0000 .1132 .0000. :7026 

.25000 -.7071 .0000 -.0000 .0000. -' .7071 
-.07500 .0000 .7071 .0000 .7071 	'.0000 
•-.17500 00000 -.7071 .0000 .7071 .0000 
».25658 -.0801 .0000 09936''.0000 

** SPIN: 2.0 **  ETA: 	.6 ** 

AUTO VETORES• 

.6973 00000 .1660 -.0000 .6973 
-07071 .0000 -.0000- '00000 .7071 
00000 .7071 .0000 ''.7071 .0000 
.0000 -.7071 .0000 07011 .0000 
-.1174 .0000 .9861 .0000 

** SPI;J: 2.0 ** ETA: .8 ** 

AT.TOVETOR6S 

.6906 .0000 .2147 .0000 .6906 
-.7071 .0000 -.0000 .0000 .7071 
.0000 .7071 .0000 .70/1 ;0000 
.0000 -.7071 .0000 .7071 .0000 
-.1518 .0000 .9767 'c0000 -.1518 

UTRGB 
bartituto de Fiam 

Biblioteca 

AUTOVALORES 

.26458 

.25000 
-.05000 
-.20000 
-..26458 

AUTOVALORES 

.27538 

.25000 

-•022500 
-.27538 



** SPIA: 2.0 ** ETA: 	1.0 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.28868 .6830 .0000' .:2588 40000 .  .6830 

.25000 -.7071 .0000 .0000 .0000 .7071 

.00000 .0000 .7071 .0000 .-.'7071 .0000 
-.25000 .0000 -.7071 .0000 •  .1071 .0000 
-.28868 -.1830 .0000 -.9659-.0000 -.1830 



3, PROGRAnA0C0 

1AATROM.T00 

A parl;ir cas equogoes rosultantos no desenvolvioonto coa 
:Mons 2,3 s. 2,5 c 2A's  procurou...se formar um modelo nuudrioo que 
simulasso o comportamento V1"sico, 

3n oxpori8neias do 112oi1 o ildsobauerp 'bar). sido usados em 
muito° onsoss  para o edlculo das amplitudoo,dO transioá'N os coo 
ieJ.entes do Olobsch-Gordan, ca; ramos em 2,5 que porall 2.4 G. os 

valores pxatos das ar litudos de transiço lAo dados pela oqua - 
gEo (31), Para valores do spin suncrior,a 3/2 lorna-o0 nocusud -
rio o uso do computador nestes odloulos, 

inicia1meni;e2  1í?till3anos o computador HP 21.14.A no i;r3ba 
, 24,25 26 lhQ de prosramaçao ' 	pordm a maior parte deste foi dosou - 

volvida o testada no TB!!-.1130 por es-'uar o Ur 2114A, nu dpoca nu 
ma conficsuração do LIK do mandria, di:?icultando a  execuçao e com 
pilaço de procrauas em FORMA N (linsua4son utilizada), Na lasefi, 
nai do trabano usamos o computador HP 2100 com leitora do car 
toes, disco e principalmonto com "display° (aprosontaçao visual 
em oseiloscdnio)p dando ao usudi'lo a possibilidado do fazer w'a 
andliso detalhada dos espectros calculados o ali ululo-sentados, 

O trabalho foi foito por partes(subpror,raaas) por soror 
estas do utilidado inde-nendente c uso coral, 

Os subprojeamas s2o utilizados num prema: a principal do 
l'orna que Gadesz Joins Inicial o, 2ina4 correspondentes ao esta-
do excitado o ao 2undamental reoljectivamonte pur6metro do assi,,  
notria r  fator Qwnov  valor do 021(). (constante de acoplamsntoqua 
dripolar) em mm/s o valor do r (larcula de linha) em mi,t/Eu 
moo como resposta a aprosentaga'o visual an oneilosoõpio da oure` 
calculada a fim de que possa sei comparsdr. com  pontos experiilon,- 
tais c9  opcionalmente, a tabela do resultados com autovalorcd  o 
autovotoros correspondentes aos spins do cotado excitado o funda‘  
mental ampliudeu de transi:  ao cora  as correspondontos dircren 
gas  do  onorsia (posigoos) o os ?Autos que foram a curva que  (á  o 
prosentada  no  "displayn,  11:1,de exemplo dc forvicto do Gai'do nas  ta 

coo 

bolas aprosontodas no  Capitulo 4, 

O  procodiraonto deste  prorwana depois de lidou os  purâne 



.28. 

troo requeridos (ver comentdríos junto à lista som do procruma 
principal) seaue a coguinto ~anoja: 6Slculo da motriz quadri-
polar roforente a um dos apina, odlculo dos autovalores o autovo 
toros; mesmo procedimento para o outro spiny  cdlaulo da =atriz ç  
autovalores o autovetoros; edlorlo das amplitudes do transigaoon 
tro os uiveis o di2eranças de enercia entre elos; odlculo dospon 
tos que - oripam a curva5  dados .3ola soe n &o Lorontzianaa (doseri. 

o. em 206)* 

J, finalmanter  a apresentná'o visual desta curva O usuâ.,  
rio iodo examinar com cuidado o caso quo corroeponde gt sua ox-
r1.8noin o lunrimir a tabela do valores todríoos ealculados pelo 

Procrana, 

A veto irs  apronontamoo una trovo d.oscrição dos subprojsra.,  
nas principais do sistema com diacxemas do blocos o doo vdrios 
proaramos da bíbliotoon do sulyarocranno oionttfloos da TDMI mon — 
dos, 

3,2 DE3CRIO0 DAPROGRABWO 

Oo oubprocramus aqui deseritoo,,roforonm.00 aon oelauloo 
rouliwdos o espeo12iondoo no t:3rl 3,1, 

A anl:xotine 7.M. onloula ou nionerrOu da matriz do intera. 
, 

çao quadripolur a partir da equaçao(14)0 A diazonalizaçâo desta 
matriz 6 feito pela suUrotina aCEN 79  

A onerada da zntriz a 3011 diaGpnolizoda devo estar orãona 
da por colunan o contando os alelontos da dia oral os  acir cola 
numa :torcia da arranjo unidimensionaly,00no :..ostro a ficura (3-13. 
Vido comentdrios na 

A(l) 

i 
1 
1 
i 

listaccm .dR LIG2D0  

A(2) A(4)0490 

A(3) •  A(5)::000 

A(6)0000 

0.i00 

(a) 

0001  

( 
• 

iA(6) 

Acic 

A(2)  

A(3)  
A(4)  

A(5)  

(b) 

PIGURA (3.-1) 



A(171) 
4(RA.) 

e 

9 

A(2„12) 

A(351) 

M41?) 
9 

A(12912) 

A esta ordonaço donamina.iw armazenanonto cimdtrioc do 
uma matriz. 

tio ontantr4 MAT ontreze a natriz a sor armazonada soolndo 
o modo nornal coni'ormo ?ostra a l'icuxa (1.2b)s  on que a ordonn 
gâ'o d feita por colunazo 

(a ) 

IA(15,1) A(192) ç0çç.ç À(412) 
A(GM. A( 2p 2).avooç. AUAÃ) 
94 4 p 9 c;0 99 09 9959900099090 09 49 

O 99,;; 0 99O0,Q¢99,-.14.199 OW404,99c99 

, 9999,9000949999994 9 9099999 

9:4C•9909 09 9404994994994 49..44 

1( 	 3) 0 ,704.000031104 	( 12 	) 

I( RA (3,-2) 

Quando a dimonodo da na triz a cor calculada fox iní'orior 
ao dimonsionamonto mSximo (12 x 12 neste ouso) o computador 2aar 
da cates elçnontos nos lucaros roso:emace,: con2orme mostre a fi- 
am (3.210) $a' aura 	o preenchidas os colunan resar-vaduo zivã A divIen - 
cão .ia mtriz on ediculo ficando.aç posiçoEc 	co2;910-tura:ei- 

,, moncao mdxima da coluna em héanco„ 



ror este motivos  deve,so •.;udar o modo do arQazonamorSo pa 
rn  outro  no qual os elementos da Jatriz se apresentam conmouti. 
vamente  na área reservada som yoaiç6es ora braioos  indepondente 
do dimensionamento o do ta :ladeio real da matriz. Esta =loira com 
pacta  do armazenamento  denomina.so modo aeral(. 

A oubrotina  oncarrodada  do  mudar o modo do armazenamento 
da  matriz  d  ARRAY, A matriz  devolvida por ARRAY d use ernnzonada 
como  mestra  a  figura  (1-3), num exemplo rara una matriz 2 .s 2, 

A(191) 
A(12 2) 

A(291) 

4(292) 

o 

PIORA (3-3) 

Nesta  2orr a  a matriz entra na  subrotina  LIBTR.onoarroGada 
do solecionar ou  elemento°  da  diaGonal o acima dela, 

MS2R utiliza a  oubrotina IOU que transforma  os  elemcntoo 
bidimensionais selecionados para unidimensionais, =R devolve a 
matriz  armazenada  no modo simftrico, 

A cubrotira  2IGEN recebo assim a F,atçizw  com a finalidade 
do encontrar  ornas autovalores o  autovetor. es, 

A cubro tina =R  utiliza estes valores dovolvidos por rjGEN 
o  calcula  as  amplitude,  do transiçâo a partir da oquacao (31), 

AI= utiliza  a função COG encara evada  dr.?,  calcular o coofi  . 
ciente  de  Clobsch-.Gordan que por oug vez"  usa  c4 fundo PACT  de3 
tinada a  dar  o fatorlal  do um ndmoro, 

f•J 

Soo uovolvidas  pola A= az amplitudes do transiçao com 
as  reopoctivas posiços, 

Estos valores outram  na subrotina £ORNZ9  quo  faz o  odiou-
3.o dos pontos dc espectro Zassbauer9  foraado pela soma das  aur 
vas  Lorontzianao achadas  pura  cada  valor do amplitudo de  transi—
cargo  num datorminada  posiçao. 



O urranjo de pontos calculados na IORRZ d utilizado D3 sub 
rotina :DISPL quo mootra no "display" o ospoctro adira 2oruado pa-
ra ser conparado com o oxpurimontal corrospondonto. 

Estes,subpruramas sà1;o utilizados no proarana 1Drincipo1 do 
talhado on 3.1 (vor oonnntdrios junto â 'intuam do prurem prin 
oirs.1). 

:Jos conontdrios junto Lls listçcons do cada subDrocrana 
t4 doserito o mdo do uso doo 11000.000  

3«:') DIAGRArlAs 	33LOGOS 



IMPRIMIR 
AUTOVALORES E 

AUTOVETORES DE XJ 

1 
CALCULAR AMPLITUDES 
DE TRANSIÇÃO 
ENTRE OS NIVEIS 

CALCULAR A 

LORENTZIANA 
CORRESPONDENTE  

APRESENTAÇÃO 
VISUAL DO 
ESPECTRO 

cio  

    

    

    

     

/ LER XI,XJ,EU 
// 	FCT,GAMA, 

XLAMB 

CALCULAR 
MATRIZ 
INICIAL XI 

CALCULAR AUTOVALORES 
E AUTOVETORES 
REFERENTES A XI 

IMPRIMIR 
AUTOVALORES E 

AUTOVETORES DE XI 

CALCULAR 
MATRIZ 
FINAL XJ 

CALCULAR AUTOVALORES 
E AUTOVETORES 
REFERENTES A XJ 

XI - spin inicial 
XJ 	spin final 	 • 

ETA 	parimetro de assimétria 
FCT - fator Qex/Qo 
GAMA - largura a meia altura 
XLAMB - fator de multipolari-

dade 

FLUXOGRAMA GERAL 

 

IMPRIMIR 
PONTOS DO 
ESPECTRO 

  

   

FIM 



MICH 

XIC=2xi+1 

I INTatIFIX(XK) 

1  

Iml,INT 

A.FLoAT(I) 

I nmXI+1-A 
Km1,INT 

cálculo de 
EM(I,K)  

cílculo de 

EM(I,K) 

cálculo de 

EM(I,K) 

CONTINUE 14- 	 

	1 CONTINUE 

1 
RETURN 

Subrotina MAT 



INICIO 

FACTal . 

1.1 N 

X..FLOAT(I) 

FACTFACT*X 

1 	RETURN 

Função FACT 



—35— 
INrcIo 

IT=IFIX(SS1+SM1+.01) 

FACTR = 1.0 

SUM = 0. 

IQ=IFIX(SS1+SS2-SS+.01) 

'  IR=IFIX(SS1-SS2+SS+.01) 
1  IS=IFIX(-SS1-SS2+SS+.01)  

IU=IFIX(SS1-SM1+.01) 



IJ.IFIX(SS1+SS2+SS+1.01) 

IY.,IFIX(SS-SM+.01) 

-36- 

PV=IFIX(SS2+SM2+.01) 

Iti=zIFIX(SS?.-SM2+.01)  

IX.IFIK (SS+SM+.01) 

IL*IS-IV 

FACTR=(2.*SS+1.)*FACEIQ)*FACT(IR)*FACT(IS)/FACT(IJ) 

FACTR=SQRT(FACTIM:ACT(IT)*FACT(IU)*FACT(IV)*FACT(IW)*FACT(IX)*FACT(IY) 

IZJ 1 



I PHASE 

SUMnSUM+PHASEMFACTM-IZ)*FACTUU-In*FACT(IV.-IZ)* 
FACT(IZ)*FACT(IK+IZ)*FACT(IL+IZ)) 

Função CCG 



-38- INICIO 

14=IFIX(2*XI+1) 
N=IFIX(2*XJ+1)  

1 I1=1 

J1=1 

1  

L=1 

1 
L1 =N 

XII=XI +1 . 

1  

1 	XN=XJ+1 . 

1  

A=O. 

I 	INT=1 

1  

K=1 

K1=1 

XN=XN -1 

_ 

A=A+ALFA( )**2*BETA(J )**2*CCG (XI XM ,XN-XM ,X3 .XN)**2 

■11111■•■•■• 



-39- 

( INT )mA 

1 DELTE(INT)=E1(I1)-•EJ(J1)1 

INT=INT+1 

31 .J1+1 

Ll mil +N 

K=K1 +1 

K1 =1(1+M 

RETURN----") 

Subrotina AMTR. 



mim 

X2. 
	1 

41111IIIMPLI ~MIO:~ ••■•■■■■••• 

*aum.. .1•1~~ 

Ial ,500 

Y(1)=0. 

X=X+.008 I 

1 ( 
J=1,NPICS 

Zw(X-POS(J))**2 

1 	
 

Q=Z*(4./GAMA**2 

1 
Y(I)=Y(I)+AMP(3)/(1.4)) 

1  

( 
RETURN  ) 

Subrofina LORNZ 



4, APLICAOUS 

4 c, 1 1' PTRODUca0 

Os estudos des'envolvidos 	cupStulo0 2 o 3 foram reun. 
zodoo com o objetivo de aelmr os  -txanSmotres  oci  Gfri no iiardlto 
rala na Nadripolar (1) ql,ze melhor reproduza um espectro experirac.,,n 
tal do -2,folio Titiosbotter. 

vdrioo cauos39 esreetror. Chesbauor experimentais t8ii 071 
do analisados usando a ap3.-oxitaar;ão ie quo era amostras policris ••- 

130.1± rin E3 it ar,Iplitudes de. trarloi(Ão são aquelas proditas poloocoo 
fieiontes c:1e jlebsel).—Cfordan O que estas não sáo a2o.tados pelo pa 

rametro 

Voreilo0 âqui QUO  estas a4plibudes :Ao,  etc r,eral9  aieta0.ns 
por Dor OZ.:111M (3013 e, stuCos misturados e (lues, aldn dir3 -3c, ocor-
rera t:co 11  si  :Aos "1Aunidas". 

O sist,>o,ána 	usado para simultu.,  owiectros corrosponG.en 

tos a uri ruo do exporiSneías soleciow.das da literatiurao 

Ca a coripaluçoos zmo neeessetri6ts.01340 q-i2a1iurtiva3;  visto que, m° 
dispomos dos dados ori.aaise  a apli.eaçao co pro. _rama para ;2,:51.1. 
se (lesto tipo d bastante ovia0W.:0. 

As experi8neia3 selecionarias são: as tiO$ ospectro 

sorwo do ocapooLozt., do 1129  analisadas Pior 	cla Costa 
0 da R. And_rrAdo e r,J,, ViOÇUr0  ; ao do compostos do Te129 

das por :::fio rn0ternmeir. o, SoBukshpon11; ç as cora compostos 
feitas por Eo Gordau-?  Do Sciiarnborc o II,,Vankler12. 

r.3 	ab- 
(Iro  ,; 

rGaliza 
ao 1111.7g 

Como introdução .1'z andliso .dotalhada 9  apr.esentanos t10 item 
4.2 •rri breve andliso tedriea dor> 03(.1120C303 do enorcia a 301)0e-toas 
observados para uma transicdão outra orstaã'os do spin 3/2 -~ 1/2 
em. que. dão ai-o:rocem tranf3iç'óc.,s rroibids; para uma trancãiç'ão 

7/2 "``"*"'''W• 5/2 na qual aparecem tronF3icírSes "proibidas" o modifica 

goos na ; araplitAldes de tr.:insiçao; e o nc).9.no os-tudo pare uça trai.") 

f.31r,:aa 2 	O em ruo não ocorrera transiçges"proibida " 

111:2 4.3 mostroraos 	coirkracaçbles faltas das Li ara ::103  ar 
31 111,2 tie ;os 	com an fio-  oi,,raslao klo "disnlay"  ,-era  cada çaso, Ursa  

tabela àa rostatAdos 	 :pia _o 9ouput:--.1cor r.3 aprof_int;.3, .'":1 rara 

ez.ipc)otro rnoci;rado no Nlisplay", 



402 ESQ= !CO3ICO DLTAMADO 

o 	 • 

onso do 2e57 oujas trai1010os ocorro m entro 
3/2 > 3,/2 não apreoonta tranoiçC;eo "proibidas", 

2iGura (4-1) aprosontwoa o ooquor do nTvole 
alas com as poszdvcds tvanGigões ç o esw.)etro observado 

rnâ.  inter o quadripolur para 11 = O, 

estados 

do enor. 
aos WIQ 

+3/2  

1./2 

2  

eqQ) 

leIG (4-1) 

:moa ca valowos de  41  diforent,eu  de zore4  o ospectro upreGeu 
ta as dung linhas em poeigUs diferontos com a rema amplitude de 
transição, 

A ficura (4-2) laostra a  variaçao de posigao tias  linLeasoom 
nq  , Na ficara (4-3) ve-se :Imo a  amplitude  dos duas traneiçoeo 
indepcodo do 

.r1 

1.1/2 

-,25 	O 	,25 2qQ) fri 

PIO (4-2) FIO (4-3) 



12 1 2 3 r 
I 
i 
I 4 	' 	11 

' 	8 	'.) 	10 
I 
1 
1 
1 

1 
1 
1 
: 

1 
1 
1 
1 
I 

I 	: 
I 	

I 1 
1 	I  

i 	I  
1 	I 
1 	I 
I 	j 
1 	i .. 

i  

I 
1 
II 

, 

. 

I 111111111 
, 

X 5/2 
 

13/2 

15/2 

3 /2  

:gota-,,e QUe oavistar:cio do assimetria não 6 deteotdvol 
neste caso,o, consoouentemente, poderíamos ter erro na detand, 
nagwl de 0440. N i 

Pwm o caso do transição ontz.o estados 7/2 -~ 5/29  o os 
quem de nivois de enes ia ostd nostrudo na fiura (4-4), onde 
as linhas tr000jndas indicam an trsnsigiks "proibidas". 

_WIG (4-4) 

0 espectro Observado para n1 = 0 optá triostrndo na Ticura 
(4-5)  e  a mudangr ao posigao,das linhas nona vorioço de N1 wybd 
eopecíficadn na 1?3.Gura (4-6)4 



2 1 
	L 

2$(02qQ) •■••■■••■•■■*. 

32qQ) 

2IG (4-6) 

e ei O X 
	4. 

FIG (4-5) 

A figura (47) mostra como varia a amplitude das linhasde 
transiçocs com  u  variação de (11 , Nota—se a variaçao siínificag 
ira da linha 9 (vma proibida) que d da ordem da 4 maior que a 
transição 1 e ijual à 2. 



3 
2,0 •••■■••••11.1••■■•• 

--  11 
-----  10 

12 
o 0.2 	0.4 	0.6 	0.8 	1.0 

FIG (4-7) 

1.5 

1.0 

0. 5 

1 



O 	 .25 e'qQ)  

No  ,5aeo de  transigZes entre estados 2 	tonos o os — 
cjiiom' do veis do energia rara  11  =  O  representado na  Á:laura(4— 
8) e  o  ospetro observado estd mostrado na ficuca  (4-9). 

  

 

o 

	 O 

FIG (4-8) 

FIG (4-9) 

Para 	diferente do zero no hd dogonorosoanoias e o es 
queriado ná:vois de energia fies sondo aquele mostrado nu rieura 
(4-10)., 



L2 

f•-••••••••■•• 

FIG (4-10) 
cura (4.11) mootra ad  yariagõoo deo poslçrósos para 3E3 

transiçooe eom  a  variaçao  Co n1 o  

TIG  (4-11) 



Vemos que no eopeotro para r2 O representado na fioara 

(4,9)t  as duas linhas maiores sào na realidade duas transiçges 
decenerades. f -fiuru (4.12) mostra que rara A] diferente de ze-
ro as amplitudfão de todec 32 transiçUs sA'o icuais o tambdm in 
depondenteG do 



00:úlià.c:ÕLS QUALITATIVAS  ENTRE A.5 EXPERISIWIAS  roToGRA.. 
PL1SDL TJÏVÍS  L.-22.1:3.1212.ADAS NO "DIST.YLAY" 

4,3,1 Compostos do  I129s Lay (I3  O1.:rI3  

As oxoorgalcius do  compostos  do  1129  tratam do tran 
niOes outro o5tudos  7/2.--w 5/2; as fiGuras (4-13)Ç  (4-14) o 
(4-15)  mostram os pontos  experimentais com  as  curvas  do  aársto 
feitas via mínimos quadrados  9  usando  os atrolibudos  do transiçaso 
dac3.as pelos coo2iciontos de  Olobsoh—Cordan;  a  curva  (a) do cada 
firNra mostra esto atoo  A curva  (b)  cri  cada caso d  a foto:ra-Zia 
do ospootro mostrado no udisplay"  calculado otravds do  modalo do 
sonvolvido neste tralxtiho, utilizando  os momos porânotros /11  e 
o2qQ tirados da oxporionoia, 

gostos b?ric casos a  lar,sura  de  Uniu d  _ratado corara 
roda com o separação das linhos  de transição, o uno difioultauma 
andlise maio dotalbada, tabela  arrosontada apdu  cada  ,isura ad 
os resulta'Jos do  olloulo feito rara o espectro  mostra(io no "dix 
ploy" (ovrvas (b)), 

tTFRG8 
Instituto de Fiai.. 

Biblioteca 
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(a) 
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-51- 

AUTOVALORES 

t* SPIN: 	3.5*-2.5 ** ETAt 	.20 ** 

AUTOVETORES 

.30818 .9994 .0000 .0352 .0000 	.0025 .0000 

.30818 .0000 .0025 .0000 .0352 	.0000 .9994 
-.05790 .0000 .9906 .000-e .1367-00000 -.0073 
-.05790 -.0073 .0000 .1367 '8,2000 	.9906 .0000 
-.25028 .0000 -.1368 .0000 -.9900 	.0000 -.0345 
*.25028 -.0345 .0000 .9900 "00000 -.1368 .00000 

.25033 .9995 .0000 .0306 .0000' 	.0013 .0000 .0001 .0000 

.25033 .0000 .0001 .0000' .0013...00000 .0306 .0000 .9995 

.03691 -.0005 .0000 .0095 '.0000.- 	.0747 .0000 .9972 .0000 

.03691 .0000 .9972 .0000 .1,0741 . 	.0000 .0095 .0000 -.0005 
-. 10308 .0000 -.0267 .0000 '.2318' 	.0000 .9719 .0000 -.0300 
-.10308 -.0300 .0000 .9719 00000'4.2318 .0000 -.0267 .0000 
*•18416 
••018416 

.0000 

.0059 
-.0705 
.0000 

.0000 
*4,23'31 

.9699-  .0000 
-.00004-  .9699 

-.2331 
.0000 

'4,0000 
-.0705 

.0059 

.0000 

DIFERENCA DE ENERGIA 

(E2QQ) 	(MM/S) 

It4PLITUDE DE ,TRANSICAO 

.057851 •...206413 1.995731 

.271274 •...967904 .567508 

.411266 -1.467398 .093297 

.492348 -1.756699 .010131 
-.308234 1.099780 .00099 7 
-.094812 .338288 1.395722 
.045181 *.161206 .917409 
.126263 -.450507 .352539 
-.500618 1.786206 .003273 
*.287196 1.024714 -  .036769 
-.147203 .525220 .989295 
•..066121 .235919 1.637330 

PONTOS QUE FORAAM A' CURVA FINAL 

.0777 .0809 .0843 .0879 .0918 .0960 .1004 .1051 .1102 .1157 

.1216 .1279 .1348 .1422 .1503 .1590 .1686 .1790 .1904 .2030 

.2168 .2321 .2490 .2679 .2890 .3127' .3394 .3697 .4042 .4436 

.4891 .5419 .6035 .6761 .7622 .8652' .9895 1.1409 1.3270 1.5579 
1.8462 2.2073 2.6572 3.2084 3.8597 4.5790'5.2908 5.8896 6.2855 6.4470 
6.3891 6.1250 5.6691 5.0809 4.4551•-3.8685 3.3500 2.8935 2.4875 2.1294 
1.8199 1.5563 1.3340 1.1480 .9936 -.8657 .7598 .6717 .5979 .5355 
.4825 .4369 .3976 .3634 .3335 ..3011 .2837 .2630 .2444 .2278 
.2128 .1992 .1870 .1758 .1656 .1562 .1477 .1398 .1325 .1258 
.1196 .1138 .1085 .1035 .0985 .0945. - .0904 .0866 .0831 .0797 
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FIG (4-14) 



AUTOVALORES 

** SPIN: 3.5+-2.5 ** ETA: 	.50 ** 

AUTO VETORES 

.31163 .9959 .0000 .0886 .0000- -.0155 .0000 

.31183 .0000 .0155 .0000 .0886 	.0000 .9959 
-,.04137 -..0411 .0000 .2946 o-0000 	.9547 .0000 

.0000 .9547 .0000' -.2946  '  .0000 -.0411 
-.0800 .0000 .951'5' .0000 *0000 

-.27045 .0000 --..2970 .0000 ,:9515 	*00(0 -.0800 

.25210 .0000 .0015 .0000 .0084 	.0000 .0768 .0000 .9970 

.25210 .9970 .0000 .0768' -*.0000 	.0084 .0000 .0015 .0000 

.04337 .0000 .9805 .0000 .1481 	.0000 .0563 .0000 -.0074 

.04337 -.0074 .0000 .0563 *0000 	.1881 .0000 .9805 .0000 
*008865 -..0727 .0000 o9022 -.0000' .4049 .0000 .•.1300 .0000 

.0000 •.-.1300 .0000 '.4049,0000 .9022 .0000 -.0727 
..,o20683 .0251 ...0000 -.000e10.- .8948 .0000 ...•01473 '.0000 
•-e20683 .0000 -.1473 '.0000 - *8948. 	.0000 -.4207 .0000 .0251 

DIFERENCA DE ENERGIA 

CE2QQ) 	CMM/S) 

AMPLITUDE DE TRANSICAO 

.059726 -.306332 1.972583 

.268452 •••1.376891.  .546167 

.400475 ...2.054037 .105438 

.518652 ...2.660164 .042480 
-...293473 A.505223 •008988 
•-.084746 .434665 1.270335 
.047277 -.242481 '.863090 
.165453 .848609 .524255 
•̂0522554 2.680180 .018430 
...313828 1.609622-  .183500 
-..181825 .932476' 1.031473 
-...063628 .326348 1.433265 

PONTOS QUE FORMAM-  A' CURVA FINAL 

.0327 .0341 .0356 .0371 .0388 	.0406 - .0425 .0445 .0467 .0490 

.0516 .0543 .0573 .0605' .0640' -00678 .0720 .0766 .0816 .0871 

.0933 .1001 .1077 .1162-  .1258--- 136 .1489 .1631 .1793 .1983 

.2205 .2468 .2783 .3166 .3637;.4222 .4945 .5839 .6975 .8483 
1.0517 1.3203 1.6608 2.0910'2.6371"3.2663 3.9016 4.4957 4.9143 5.0567 
5.0600 4.9270 4.4805 3.8251 3.1996'2.'6844 '2'.2689 1.9004 1.5571 1.2685 
1.0409 .8592 .7147 .5990 .5036 .3636 .3144 .2750 .2431 
.2166 .1945 .1758 .1597 .1458 	..-1337 .1231 .1137 .1054 .0980 
.0913 .0854 .0800 .0751 .'07060665 .0628 .0594 .0562 .0534 
.0507 .0482 .0459 .0438 .0A"2- 
	
.0399 '0382 .0366 .0350 .0336 
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-55.. 

** SPIN: 3.5'-2.5 ** EM:  .44  ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.31084 

.31084 
-.04548 
-.04548 
-.26536 
•.26536 

.9969 .0000 

.0000 .0120 
-.0326 .0000 
.0000 .9627 
-.0717 .0000 
.0000 -.2703  

.0778---.0000 

.0000 .0778 

.2686 e:00013-  

.0000 .2686 

.9601  .0000 
*0000'-..9601 

.• 	,•• •.•  

.0120 .0000 

.0000 .9969 

.9627 .0000 

.0000 -.0326 
-.2703 .0000 
.0000 -.0717 

.25162 

.25162 
404161 
.04161 
-.09177 
-.09177 
-.20147 
•20147  

.9977 .0000 

.0000 .0010 

.0000 .9852 
-.0051 .0000 
.0000 -.1060 
-«0642 .0000 
.0000 •* 1345 
4 021 1 .0000 

.0675  '..;.0000 .0065 

.0000 . 00065.-1.0000 

.0000  .165k1  .0000 

.0443 .00042C .1654 
«0000  -.3846  .0000 
'49147 ...-0000 .3846 
.(300.0---.9o81 .0000 

-.3960-  00000 .9081 

.0000 .0010 .0000 

.0675 .0000 .9977 

.0443 .0000 -.0051 

.0000 .9852 .0000 

.9147 .0000 -.0642 

.0000 -.1060 .0000 
-.3960 .0000 .0211 
.0000 -.1345 .0000 

D/FEREMCA DE ENERGIA AMPLITUDE DE TRANSI CAO 

(E2QQ) 
.059217 
.269228 
.402608 
«512310 

-.297105 
•."087094 
.046286 
.155988 
-.516983 
•4306972 
-.173592 
-.063890 

(MM/S) 
^-4380345 
•1.729223 
-2.585910 
-;34290515 
1.908276 
.559398 
-.297289 
•1.001894 
3.320529 
1.971651 
1.114964 
.410359 

1.978919 
.551956 
.100264 
.035528 
.006461 

44298194 
.868460 
.493552 
.014620 
*149850 

1*031276 
1.470921 

PONTOS QUE FORMAM A G'AVA FINAL 

.0085 .0089 .0093 .0097 .0101'• .0106 .0111 .0116 .0122 *0128 

.0134 .0142 .0149 .0158 .0167 .0177 *0188 .0200 .0213 .0228 

.0244 .0262 .0282 .0304 .0329 '41'0358-.0391 *0428 .0471 .0522 

.0581 *0652 .0738 .0844 .0979 .1159 .1405 .1696 .2004 .2473 

.3247 .4541 .6358 .8305 1.2007- 1.855f 2.3997 3.0477 3.6313 3.2129 
3.1617 346618 300104 2.0853 1.5751-1'1,2047 1.0994 .9426 .6497 .4817 
.3935.  .3008 .2390 .1948 .15111202' .0996 .0847 .0735 .0646 
.0573 .0513 .0463 .0420 .03.83: .0351 .0323 .0298 .0276 .0256 
.0239 .0223 .0209 .0196 .0184 .014  .0164  .0155 .0147 .0139 
.0132 .0126 40120 .0114 40109' .01'04  ''.0099  .0095 .0091 .0088 
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4,302 Compor rios de Te129 Y  .2es  Te(NO3)4 e.2e02 

As fi[yras (4-16) (4-17) e (4-13) mostram as oomri2. 
raçôea entro as experiências de nompostos de '2e129  com as foto - 
GraflçAs das curvas aprosentadas no "display" ealouladao teorica-
mente, Lotus ex-oori8ncias têm transições entre ootados 7/2--;&.5/2 
oujo esquema tedrico foi visto eu 4.2. 

Ea andliao dostea espectros pare tirar os va....olos 
,•••1 

do 41  s  onerciao corretas foram usadas mas com a aproximaçao do 
que oa nlvais permanocem com o número quântico ra apropriado pura 
Al o,  Losims  as intensidades foram calculadas usando os coefi 
dantes do Ulebocli,Gordan e as tranciçõos "proibidas" naoccaro 
OGEL 

A linba que aparece sobre os pontos experimontaoséb 
da nu eu= (b) do cada caso daa fícuras P-1G)s,(4-17) o (4-18) 
foi teaçadu sobro os pontoo sem mdtodo do ajusteo 

h curva (e) d uru calculada soparadamente, :la usa 
como onerj,ias os valores certos dados nolo uutor das aNpori8noi-
as, moo uso como amplitudes os coeficientes de Olebsch-Gordan e 
assim forma a curva dada pela sorna das Lorentzianao. A curva (d) 
d uma calculada atravds do nosso sistema com valor de  n1 tira-
do da experiência 'Alo autor. Notamos que a diferença entro (c) 
o (d) 6 exatamcnn devida .3s transições "proibidao" que aparecem 
em (d) o as nuCianças das amplitudes de brUnGica0  que di30  moto 
ouso. dopondenCes de 4‘ ; sendo que am (c) isto não co verifieac 

Za 2íGura (4-17) nomnos que (c) d igual a (d) pois 
liaste caso Al d zeros  não apresentando tranniçõos "prolbidas? o 
as amplitudos dia dadas pelos coeficientes do Clebooh-Gordano  

Nas curvas (b) das figuras (4-1G) o (4-13) nos os 
peutros e.:pori : n aisa,. rcamos com 9 o pico notado correspondon 
.ue a uma transigao proibida°  

curva (a) em cada caso 6 um calculada ntravds cio 
nosso modelo com um valor do Ark modificados  indicado nas finurao 
o qual parece colho ►ar liaaeiranoute o ajuste doo pontos expori - 
menais. 

Notamos que na figura (4-16)4 na curva (b) do espectro ex, 
perimental as posições de 4 o 2 =Toadas no espectro deve riam a 
parecer lantas na posição indicada por pois se voririou clara 



monto a 04s inda do 2 picos ali e nâc orado está indicado por 4 
na :Cisura, 

Depois de cudn -acure, npresontamos a tabela de rk) 
sultados dada polo computador de?, curvas mostradas no "dispiny" 
para os dois casos de Al 
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AUTOVALORES 

** SPIN: 3.5-2.5 ** ETAt .80 ** 

AUTOVETORES 

.31879 .0000 .0394 .0000 -.1435 	.0000 .9889 

.31879 .9889 .0000 .1435. .0000 	.0394 .0000 
-.01743 .0000 .9173 .0000-.3813 -.0000 -.0927 
--001743 -...0927 .0000 .3873 .0000 	.9173 .0000 
.30135 -.1164 .0000 .9107' .'0000--•".3963 .0000 

.0000 -.3963 .0000 .9107 -.0000 ....1164 

.25545 .9920 .0000 .1239 ...0000 	.0220 .0000 .0064 .0000 

.25545 '.0000 .0064 .0000 .0220 	.0000 .1239 .0000 .9920 
005583 -.0286 .0000 .127r ..0000 	.2978 .0000 .9457 .0000 
.05583 .0000. .9457 .0000 .2978 	.0000 .1271 .0000 -.0286 
-.07446 ....1144 .0000 .8503 .0000-.4444 .0000 -.2577 .0000 
-.07446 .0000 -.2577 .0000 .4444 	.0000 .8503 .0000 -..1144 
-.23682 .0000 -01980 .0000 .8446 	.0000 -..4954 .0000 .0444 
-.23682 .0444 .0000 ..•.4954 ':'.00190 	.8446 .0000 ••■01980 .0000 

DIFERE'1CA DE ENERGIA-

(E2QQ) 	(NN/S) 

`A:1PLITUDE DE TRANSICAO 

.063337 -.10053741 1.926478 

.262957 -4.374818 .508338 

.393247 -6.542455 .152474 

.555608 -9.243652 .079376 
4.539963 .031715 

-.073264 1.218887 1.138818 
.057027 -,.948751 .861900 
.219387 *3.649946 .634235 
-.556804 9.263554 .041807 
....357184 5.942476 .352844 
-...226894 30774839 .985626 
-.064533 1.073643 1.286390 

PONTOS QUE FOR14IU:1 A CURVA FINAL 

•0037 .0038 .0040 .0042 .0043- .00045 .0048 .0050 .0052 .0055 
.0058 .0061 .0065 .0068 .0072 	.0077 .0082 .0087 .0093 .0100 
.0107 .0115 .0124 .0135 .214T -.0160 .0176 .0194 .0216 .0242 
.0273 .0313 .0365 .0438 .0557 	0.079.4 .1089 • .1064 .1274 .1382 
.3454 .5438 .4885 .7122 1.2414 	.95'31 -;8680 1.4840 2.7367 1.9375 
1.7119 2.8889 2.2681 1.0809 ..8085.  1.'0660 1.0851 .7063 .3822 .3134 
.2761 .1665 .1247 .1316 .13331-.0806 .0554 .0431 .0356 .0304 
.0265 .0234 .0209 .0188 .01710155 .0142 .0131 .0121 .0112 
.0104 .0097 .0091 .0085 .0080 	.0075 .0071 .0067 .0063 .0060 
.0057 .0054 .0051 .0049 .2041- 0045 .0043 .0041 .0039 .0037 



AUTOVALORES 

** SPIN: 	3.54-2.5 ** ETA: 	.85 

AUTOVETORES 

** 

v32029 .9873 .0000 .1528 	.0000 .0444 .0000 
c32029 .0000 .0444 .0000 	:1528 .0000 .9873 
-.01312 -.1025 .0000 .3978 	'.0000' *9117 .0000 
-.01312 .0000 .9117 .0000 	.3978: *0000 -.1025 
-.30717 -.1217 .0000 .9047 	.0000- .4084 .0000 

.0000 -.4084 .0000 	.9047 .0000 

.25617 .0000 .0077 .0000 	.0250 .0000 .1319 .0000 .9909 

.25617 .9909 .0000 .1319 	.0000 .0250 .0000 .0077 .0000 

.05849 .0000 .9382 .0000 	.3148 .0000 .1395 .0000 -..0338 

.05849 -.0338 .0000 .1395 	.0000 .3148 .0000 .9382 .0000 
-.07249 .0000 -.2787' .0000:Y.4443 .0000 .8427 .0000 •••*1212 
-.4,07249 -•.1212 .0000 .8427--.0000 .4443 .0000 .....2787 .0000 
-.24217 .0474 .0009 .0000 .8384 .0000 -.2048 .0000 
-.24217 ..0000 .0000 	.8384' .0000 -.5029 .0000 .0474 

DIFERENCA DE ENERGIA 

(E2QQ) 	(MM/S) 

AMPLITUDE  DE TRANSICAO 

.064121 -.1.066778 1.916238 

.261803 -.4.355616 .501296 

.392778 -.6.534650 .163178 

.562465 -9.357727 '0085955 
-.269293 4.480221 -.037440 
-.071611 1.191385 1.119475 
.059365 -.987649 .863460 
.229051 -.3.810726 .646292 

....563341 9.372297 .046322 
-.365658 6.083460 .379230 
•-.234683 3.904426 .973363 
•.064997 1.081348 1.267753 

PONTOS QUE FORaAM'A CURVA FINAL 

.0037 .0038 .0040 .0042 .0043- .0046 .0048 .0050 .0053 .0055 

.0058 .0061 ,0065 .0069 .0073 	#0071 .  .0082 .0087 .0093 .0100 

.0108 .0116 .0125 .0136 .0148 	.0162' '*0178 .0197 .0219 .0246 

.0279 .0321 .0377 .0458 .0596 	00883' .1137 .1107 .1379 .2142 

.4128 .5496 .4975 .7959 1.-2386 	.8428 .8171 1.4317 2.6928 1.9140 
1.6693 2.8336 2.3064 1.0826 .7681 -.9966 1.1915 .7389 .3963 .3273 
.2871 .1710 .1258 .1289 .1456 	.0897 .0589 .0448 .0366 .0311 
.0270 .0237 .0212 .0190 .0172' '*0157 .0143 *0132 .0122 .0113 
.0105 .0098 .0091 .0085 .0080 	.0075 .0071 .006? .0063 .0060 
.0057 .0054 .0052 .0049 .0047 	.0045 .0043 .0041 .0039 .0038 
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AUTOVALORES 

** SPIN: 3.52.5 ** ETA: 	.00 ** 

AUTOVETORES 

.30750 100000 .0000 .0000 -.0000 	.0000 .0000 

.30750 
-.006150 

00000 
.0000 

.0000 

.0000 
.0000 
.0000 

.0000 	.0000 
.0000'1.0000 

1.0000 
.0000 

-.06150 .0000 1.0000 .0000 .0000 	.0000 00000 
-.24600 .0000 .0000 1.0000 .000,3 	:0000 .0000 
~.24600 .0000 .0000 .0000 1..0000' 	.0000 .0000 

.25000 1.0000 .0000 .0000 .0000 	.0000 .0000 .0000 .0000 

.25000 .0000 .0000 .0000 .1000''''.0000 .0000 .0000 100000 

.03571 .0000 .0000 .0000 ..0000- .0000 .0000 1.0000 .0000 

.03571 .0000 1.0000 .0000 10000 	.0000 .0000 .0000 .0000 
.0000 .0000 1:0000 45000 	.0000 00000 .0000 .0000 

~.10714 0 0000 00000 60000 '..0000 	.0000 1,0000 .0000 .0000 
•.17857 .0000 .0000 owela .0000 1.0000 .0000 .0000 .0000 
-o 17857 .0000 .0000 .0000'1.0000 	.0000 .0000 .0000 .0000 

D/FERENCA DE ENERGIA 

(E200) 	CM M/S) 

01PLITUDE DE TRANSICAO 

.057500 2.046598 2.000000 

.271786 9.673670 .571428 

.414643 14.758385 .095238 

.486071 17.300743 .000000 
-.311500 -'11.08722 0000000 
-.097214 -3.460148 1.428571 
.045643 1.624566 .952381 
.117071 4.166924 .285714 

-. 4960100 -.17.65413 0000000 
....281714 -10.02706 .000000 
•••.138857 ..-4o942343 .952381 
-4 067429 -..2.399985 "1.714286 

PONTOS QUE FORUAWA CURVA FINAL 

.0010 .0011 .0011 .0012 .0012 .0013 .0013 .0014 .0015 .0015 

.0016 .0017 .0018 .0019 .0020 .0021. .0023 .0024 .0026 .0027 

.0029 .0031 .0034 .0036 .0039 00043-  .;0046 .0051 .0056 .0061 

.0068 .0076 .0085 .0097 .0110 .0127 .0148 .0175 .0211 .0259 

.0327 .0426 .0584 .0861 .1430 .3020 1.0668 1.7949 2.4741 .8862 

.8320 2.7814 1.0944 .5392 .21-43-  .1652 .3363 .4251 .1194 .0746 

.1245 .0569 .0294 .0208 '.0163-  .0135 .0114 .0098 .0086 .0076 

.0068 .0061 .0055 .0050 .0046 .0042 .0039 .0036 .0033 .0031 

.0029 .0027 .0025 .0024 .0022 .0021 -40020 .0019 .0018 .0017 

.0016 .0015 ;0014 .0014 .0013 .001-3 ;0012 .0011 .0011 .0011 



** SPIN: 	**  ETA: .15  ** 

AUTOVALORES 	 AUTOVETORES 

.30788 

.30788 
-.05945 
•.05945 
-.24843 
.24843 

.0000 .0014 

.9997 .0000 

.0000 .9946 
-.0041 .0000 
.0000 -.1041 
-.0261 .0000 

0000.  .0264 .0000 .9997 
.0264 - .0000 .0014 .0000 
.0000 .1040-.0000 •.0041 
.1040 .0000-  .9946 .0000 
.0000 .9942 .0000 -.0261 
.9942"".0000 -.1041 .0000 

.25019 

.25019 

.03639 

.03639 
•.10477 
•.10477 
•.18180 
•.18180 

.9997 .0000 .0229 .• ..0000 .0007 

.0000 .0000 .0000 .-0007:-.0000 

.0000 .9984.  .0000 .0560.  .0000 
-.0002 .0000 .0054 -.0000 .0560 
0000 -.0155 .0000 --.:1817 .0000 

-.0227 '4;0000' .9830---.0000 .1817 
.0035 .0000 •l•823" .0000 .9818 
.0000 -.0541 00000....9818 .0000 

.0000 .0000 

.0229 .0000 

.0054 .0000 

.0000 .9984 

.9830 .0000 

.0000 -.0155 

.0000 -.0541 
-.1823 .0000 

.0000 

.9997 
-.0002 
.0000 
-.0227 
.0000 
.0000 
.0035 

DIFERENCA DE ENERGIA 
	

AMPLITUDE DE TRANSICAO 

CE2QQ) 
.057697 
.271499 
.412659 
.489684 

-.309641 
-.095840 
.045321 
.122346 
-.498619 
•.284817 
-.143657 
-.066632 

(ti 4/S) 
2.053618 
9.663460 
14.687782 
17.429329 
-11.02106 
-;30411217 
1.613106 
4.354651 

-17.74734 
-10.13750 
-5.113180 
-2.371634  

1.997604 
•.569233 
.093803 
.006027 
.000535 
1.409605 
.930482 
.326046 
.001861 
.021163 
.975716 

.  1.667928 

PONTOS QUE FORAM'A CURVA FINAL 

.0010 .0011 .0011 .0012 .0012 ''.0013 .0013 .0014 .0015 .0015 

.0016 .0017 .0018 .0019 .0020 	.0021 .0023 .0024 .0026 .0027 

.0029 .0031 *0034 .0036 .0039 	'.0043 .0047 .0051 00056 .0062 

.0068 .0076 .0086 .0097 .0111 	.012.9 .0152 .0191 .0222 .0266 

.0337 .0451 .0680 .1035 .15083270 • 01990 1.6430 2.4270 .8888 

.8261 2.7431 1.0825 .6130 .2304694 .3402 .4199 .1191 .0757 

.1273 .0555 .0349 .0222 .0167 	0-0136 .0115 .0099 .0086 .0076 

.0068 .0061 .0055 .0050 00046 	.0042 .0039 .0036 .0033 .0031 

.0029 .0027 .0025 .0024 .0022 	.0021 .0020 .0019 .0018 .0017 

.0016 .0015 .0014 .0014 •.0013 .0012 .0011 .0011 .0011 
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AUTOVALORES 

.31275 

.31275 
-.03773 
-.003773 
-.27502 
-.27502 

.25255 

.25255 
*04503 
.04503 
-.08608 
-.08,608 

** SPIN: 

	

.9950 	.0000 

	

.0000 	.0187 

	

.0000 	.9481 

	

-..0487 	.0000 

	

....0867 	.0000 
.0000 -.3173 

	

00000 	.0021 

	

.9964 	.0000 

	

.0000 	.9760 

	

-.0098 	.0000 

	

-...0797 	.0000 
.0000 -.1507 

	

.0285 	.0000 

.0000 -.1572 

** ETA: .55 

AUTOVETORES 

.0976' .0000 

	

.0000 	40976 

	

.0000 	.3141 

	

.3141 	.0000 

.9'443 

.0000' .9443.  

	

.0000 	.0102 

	

.0845 	.0000 

	

.0000 	.2069 

.0670. '".0000 

	

.8924 	-.2000 

	

.0000 	;4118-  

	

'....4381 	40000 

	

.0000 	.8846 

** 

.0187 

.0000 

.0000 

.9481 
-.3173 

:0000 

.0000 

.0102 

.0000 

.2069 
;4178 
.0000 
.8846 
.0000 

.0000 

.9950 
-.0487 
.0000 
.0000 

-.0867 

.0845 

.0000 

.0670 

.0000 

.0000 

.8924 

.0000 
....4381 

.0000 

.0021 

.0000 

.9760 
.-.1507 
.0000 

-..1572 
.0000 

.9964 

.0000 
-.0098 
.0000 
.0000 
-.0797 
.0000 
.0285 

D/FERENCA DE ENERGIA 

(E2QQ) 	(•M/S) 

AMPLITUDE DE TRANSICAO 

.060202 2.110564 1.966607 

.267722 9.385790 .540795 

.398826 13.982046 .110893 

.524243 18.378922 .048373 
-.290272 -10.17635 .011545 
-.082752 -2.901126 1.247125 
.048352 1.695130 .860437 
.173769 6.092007 .547562 
-.527569 -18.49552 .021848 
-.320049 -'11.22029 .  .212082 
-.188945 -6.624039 1.028672 
-.063528 -2.227161 1.404067 

PONTOS QUE FORMAM A CURVA FINAL 

.0006 .0007 .0007 .0007 .0003 	.0008 .0008 .0009 .0009 .0010 

.0010 .0011 .0011 .0012 .0013 	.0013 .0014 .0015 .0016 *0017 

.0018 .0020 .0021 .0023 .0025 	'44027 .0030 .0033 .0036 .0040 

.0045 .0051 .0058 .0067 .0080 	':'0102 .0178 .0250 .0181 .0225 

.0340 .0798 .2236 *1061 .2027 140714 .3476 .5862 241339 .6007 

.4854 2.2691 .7745 .2701 .5991 	:4,2111 .3060 .2741 .0754 .0634 

.1119 .0323 .0269 .0592 .0170 	-;01105 .0081 .0067 .0057 00050 

.0044 .0039 .0035 .0032 .0029,-.0027 .0024 .0023 .0021 *0019 

.0018 .0017 .0016 .0015 .0014 	;0013 .0012 .0012 .0011 .0010 

.0010 .0009 .0009 .0009 e0008--=-.0008 .0007 00007 .0007 .0007 



AUTOVALORES 

** SPIN: 	3.5'-2.5 ** ETA: 	.45 

AUTOVETORES 

** 

.31100 .9967 .0000 .0796 -.0005 .0125 .0000 

.31100 .0000 .0125 .0000 	'60796 .0000 .9967 
-.04482 .0000 .9614 .0000' 	.2732 'e0000 
-.04482 -.0339 .0000 .2732 	.0000 .9614 .0000 
-*.26618 Y-.0731 .0000 .9587 	.0000 -O2750 .0000 
-.26618 .0000 -.2750 .0000-  .95B7 .0000 -.0731 

.25170 .9976 .0000 .0690 	.0000 .0068 .0000 .0011 .0000 

.25170 .0000 .0011 :00000r...0058 .0000 .0690 .0000 .9976 

.04189 .0000 .9845 .0000 ...1692 .0000 .0462 .0000 -.0055 

.04189 -.0055 .0000 .0462 	.0a00 .1692 *0000 .9845 .0000 
Y..09125 -.0656 .0000 .9126' 	.0000 -.3884 .0000 -.1099 .0000 
-.09125 •0000 -.1099 .0000 . *:3884 .0000 .9126 .0000 -.0656 
-.20234 .0217 .0000 Y. .-4004 	.0002 .9058 .0000 -.1367 .0000 
Y..20234 .0000 -.1367 .0000°'''.9058 .0000 -.4004 .0000 .0217 

DIFERENCA DE ENERGIA 

(E2QQ) 	(MMIS) 

AMPLITUDE DE TRANSICAO 

.059297 2.078841 1.977925 

.269106 9.434328 .551043 

.402243 14.101849 .101022 

.513337 17.996574 .036678 
-Y.296518 -10.39532 .006844 
-.086709 -3.039834 1.293572 
o046428 1.627689 -.867382 
.157522 5.522414 .498871 
-.517876 - 18. 15569 .015232 
Y-.300067 .Y10.80020 .155386 
YY.174929 -6.132678 1.031597 
-.063836 -2.237952 1.464453 

PONTOS QUE FORMAM 4 CURVA FINAL 

.0010 .0011 .0011 .0012 .0012 ''.0013 .0013 .0014 .0015 .0015 

.0016 .0017 .0018 .0019 .0020' ':.0021 .0023 .0024 .0026 .0027 

.0029 .0032 .0034 .0037 .0040 -:0043 .0047 .0052 .0057 .0063 

.0070 .0079 .0090 .0103 .0121 .0147 .0205 .0334 .0268 .0320 

.0444 .0778 .2194 .1497 .2264 .7040' .7692 1.0021 2.3375 .8842 

.7658 2.5674 1.0597 .4868' .5734 -:2301 .3773 .3797 .1169 .0871 

.1333 .0506 .0438 .0460 .0215":.0153 .0123 .0104 .0090 .0078 

.0070 .0062 .0056 .0051 .0046 40042 .0039 .0036 .0033 .0031 

.0029 .0027 .0025 .0024 .0022' :0021 .0020 .0019 .0018 .0017 

.0016 .0015 .0014 .00r4 -  .0013 :0513 .0012 .0011 .0011 .0011 



4.3$ Compostos de Ef173: 0114 )3  7,, (N114)4111769ZUfF6 

Oo compostos do 12171' mostram transiç'clas entre o 
cotado 	O como Q3  ostududal no iton 4,2. 

Vara ilustrar esto cuso9  aproriantamos nu 2icura (4-
19) os oppowfçros,ospçradgs para -taiza tranciça desse tlpos  com/ 
valondo .09  .20  .4p  .6p .8 a  1. 

Aa  _cie  tira (4.20) o (4.21)  0a0 00  00013arricUO cias ox 
peri&ncias ajustadas atravde dos nimos quadrados com as 'foto 
Grafias das curvas aprosontadas no "displayn. :Iprosen.5amos taram. 
"hdm as tabelas do resultados para cada caso. 
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AUTOVALORES 

** SPIN: 	2.0« .0 ** ETA: .00 

AUTO VETORES 

** 

000000 1.0000 

.25000 1. 0000 .0000 .0000 ".0000 .0000 

.25000 .0000 .0000 .0000 .: .0000 1.0000 
...r.12500 .0000 .0000 000001 1.0000 .0000 

12500 .0000 1.0000 00000,  .0000 00000 
-.25000 .0000 00002'100000 -.00000 .0000 

DIFERE CA DE ENERGIA 	 AMPLITUDE DE TRANSICAO 

CE2QQ) (MMIS) 
-.250000 ..•1.122590 2.000000 
.125000 .561295 2.000000 
.250000 1.122590 1.000000 

PONTOS QUE FORMAM A CURVA FINAL 

.1151 .1199 .1250 .1304 .1363 .1425 .1491 .1563 .1639 .1721 

.1810 .1906 .2010 .2122 .2244 .2376 .2521 .2680 .2854 .3045 

.3256 .3490 .3749 .4038 .4362 .4725 -  ..5134 .5598 .6124 .6726 

.7415 .8209 .9125 1.0186 1.1415 1.2839 1.4481 1.6357 1.8466 2.0775 
2.3204 2.5617 2.7834 2.9673 3.1028 3.19163,;2483 3.2936 3.3458 3.4142 
3.4955 3.5747 3.6285 3.6334 3.5726 3.4415 3.2475 3.0059 2.7366 2.4590 
2.1895 1.9389 1.7132 1.5141 1.3401-1.1908 1.0617 .9504 .8543 .7712 
.6991 .6361 .5810 .5325.  .4897--.4518 .4180 .3878 .3607 .3363 
.3143 .2944 .2763 .2598 .2447-: 42309 .2183 .2066 .1958 .1859 
.1767 .1682 .1602 .1529 .1460 .1395 .1335 .1279 .1226 .1176 



AUTOVALORES 

** SPIN: 	2.0.- .0 ** ETA: .33 

AUTOVETORES 

** 

.(:0000 1.0000 

.25450 e7040 00000 .0940 .0000 .7040 

.25000 °07071 .0000 o0000 .0000 -  .7071 
-.08375 .0000 .7071 .0000 .7071 .0000 

.0000 -.7071 .0000 .7071 .0000 
'°.25450 ....0665 .0000 .9956" .0000  '•...0665 

DIFERENCA DE ENERGIA 

(E2GG) 	(MN/S) 

''AMPL1TUDE DE TRANSICAO 

-.254497 -'•2.935772 1.000000 
250000 -2.883896 1.000000 

.083750 .966105 1.000000 
*166250 1.917791 1.000000 
.254497 2.935773 1.000000 

PONTOS QUE FORMAM A CURVA FINAL 

.0220 .0229 .0239 .0250 .02.6r' .0274 .0287 .0301 .0316 00332 

.0350 .0369 .0390 .0413 .0438 	.0465 .0495 .0528 .0564 .0605 

.0650 .0700 .0756 .0820 .0893' 	-.0976-'-.1071 *1182 .1311 .1464 
*1646 .1865 .2134 e2467 .2888 	.3429 .4140 .5097 .6415 .8266 
1.0880 1.4440 1.8674 2.2106 2.2602 2.0230 1.7238 1.5219 1.4618 1.5465 
1.7669 2.0768 2.3668 2.5397 2057222..4638 2.2262 1.8687 1.4670 1.1184 
.8555 .6664 .5308 .4318 .3579.3016 *2577 .2228 .1947 .1717 
.1526 .1366 .1230 .1114 .T01.4. 	.0927 .0851 .0784 .0725 .0672 
.0625 .0583 .0545 .0511 .048`0 	.15451 .0426 .0402 .0380 .0360 
.0342 *0325 .0309 .0294 .0281 	-.0268.  .0256 .0245 .0235 .0225 
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** SP/M: 	2.0*. .0 ** ETA: .92 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

.00000 1.0000 

.28308 .6861 .0000 .2417 	.0000 .6861 

.25000 *.7071 .0000 •e0000 . .0000 .7071 
-.01000 .0000 67071 .0000 	"e7071 .0000 
-.24000 .0000 -.7071 .0000 	.7071 .0000 
-.28308 *o1709 .0000 .9703-:0000 *o1709 

DIFERWCA DE ENERGIA 

(E2QQ) 	(MM/S) 

" AMPLITUDE DE TRANSICAO 

-.283078 *2.388836 1.000000 
-.250000 *2.109695 1.000000 
.010000 .084388 1.000000 
.240000 2.025308 1.000000 
.283078 2.388836 1.000001 

PONTOS QUE FORMAM'A CURVA FINAL 

.0287 .0299 .0312 .0326 .0341 	.0358 .0375 .0393 .0413 .0435 

.0459 .0484 .0512 .0542 .0574 	.0610.  .0650 .0694 .0742 .0795 

.0855 .0922 .0998 .1083 .1180 	.1291 ;1419 .1568 .1742 .1948 

.2194 .2491 .2855 .3306 .3875 	:4605 .5559 .6827 .8535 1.0842 
1.3876 1.7542 2.1143 2.3328 2.3178 2.1363 1.9406 1.8333 1.8367 1.9094 
1.9678 19605 1.9343 1.9731 2.1091-2:2879 2.3767 2.2586 1.9504 1.5749 
1.2357 .9682 .7681 .6199 '.5092" .:4252 .3603 .3092 .2684 .2353 
.2081 .1854 .1663 .1501 .1362'..1'242 .1137 .1045 .0965 .0893 
.0829 .0772 .0721 .0675 .0633 	.0595 .0560 .0529 .0500 .0473 
.0449 .0426 .0405 .0386 .0368 	.0351 Á:0335 .0321 .0307 .0294 



** SPIN: .0 ** ETA: .89 ** 

AUTOVALORES AUTOVETORES 

000000 1.0000 

.28107 .6873 .0000 .2351 .0000 .6873 

.25000 -.07071 00000 .0000 .0000 .7071 
-.01375 .0000 .7071 0 0000 .1071' .0000 
..;o23625 00000 ....7071 .0000 .7071 .0000 

^•.1662 00000 .9720 .0000 -.1662 

DIFERENCA DE ENERGIA 

(E2QQ) 	(MM/S) 

AMPLITUDE  DE TRANSICAO 

....28/073 40178050 10000000 

....250000 3.716161 1.000000 
.013750 ....204388 1.000000 
0236250 -3.511773 1.000000 
.281073 •.;40178052 4.000000 

r. 

PONTOS QUE FORMAM' A CURVA FINAL 

.0133 .0139 .0145 .0152 .0159 00167 	.0175 40183 .0193 .0203 

.0214 .0226 .0239 .0253 .0268 .0285 	.0304 .0324 .0347 .0372 

.0401 40432 .0468 .0509 .0555' OS608-.0670 .0742 .0826 .0927 

.1048 .1196 .1379 .1610 .1908 .2302 	.2837 .3588 .4685 .6347 

.8937 1.2879 1.7884 2.1276 2.0039 1.60391.2792 141421 1.1851 1.3650 
1.5217 1.4666 14 3314 1.3300 1.5322 1.8829 2.1207 1.9709 1.5196 1.0685 
07494 .5433 .4092 .3189 .2558-.2100 	.1758 .1495 .1289 .1124 
.0990 40879 .0787 .0703 00641'.  '00584 	.0534 .0490 .0452 .0418 
.0388 .0361 .0337 .0315 .0296 .:0218 	.0262 .0247 00233 .0221 
00209 .0198 .0189 40180 .0171 .01-63 	00156 .0149 .0143 .0137 



5. COEOLUST 

As comparaçOes qualitativas feitas no capítulo 4 entre espec-
tros experimentais e curvas calculadas através do modelo desen 
volvido neste trabalho, mostram a existência de transicSeeprol-
bldas" e evidenciam e variação. das amplitudes de transiçãoemfun 
ção do parâmetro de assimotria. 

A wogramação geral baseada nas equaçUs finais deduzidas do 
modelo usado para o sistema físico, foi feita em, nível do lingua 
gem compatível a pequenos sistemas de computação* 

A apresentação visual em osciloscdpio das curvas resultantes 
permite o ajuste iterativo das curvas experimentais por varia — 
çaes adequadas do parâmetro de assimetria e da constante de rico. 
plamento quadripolar. Isto facilitado pela possibilidade de lute 
raçao homem—mdquina. 

Mediante adaptaçaes convenientes ria programação, poder—se—ia 
Itati—la como base para um programa de ajuste pelo método dos míná 
mos quadrados 

Se além da interação quadripolar levarmos em conta a ação de 
um campo magmético com ângulo fixo em relação ao gradiente de cam 
po elétrico,, une situação representativa para materiais ferrr,  ou 
anti—ferromagnétieos„ o procedimento geral seria mantido, porém 
o surgimento de elementos de matriz complexos obrigaria à rees 
truturação da programação v  trabalho este considerado una exten 
sio do existente° Para ângulo variável entre o campo magnético e 
o gradiente de campo elétrico, uma situação que surge em experiên 
cias onde hl campo externo aplicado a um pé cristalino, a solu 
ção seria intrincadg e difícil de implementar para pequenos Sis-
temas de computação* 

UPUDIUBs LISTAGEM COM COMEMWOS 
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FTN,L 
PROGRAM IMT1 

C 	PROGRAMA PRINCIPAL INT! 
C 
C 
C PROPOSICAO 
C 	 CALCULO DE MATRIZES CORRESPONDENTES AO HA•ILTONIANO QUADRIPO... 
C 	 LAR PARA SPIN INICIAL E FINAL, COM DETERMINACAO DOS AUTOVALO... 
C 	 RES E AUTOVETORES. CALCULO DAS AãPLITUDES DE TRANSICAO E RES- 
C 	 PECTIVAS DIFERENCAS DE ENERGIA;' E PARA ESTES DADOS AJUSTE DE 
C 	CURVAS LORENTZIANAS EM CADA PICO, COM APRESENTACAO VISUAL EA 
C 	OSCILOSCOPIO. 
C 
C 
C DESCRI CAO DOS PARAMETROS REDU£RIDOS 
C 	XI 	*-SPIN EXCITADO 
C 	XJ 	S P I IN FUNDAMENTAL 
C 	ETA .-PARAMETRO DE ASSiMETRIA 

FCT —VALOR DE QEX/Q0 
C 	XL AMB —REFERENTE A REGRA Dr.TRAN SI CAO 
C 	GAMA --LARGURA A MEIA ALTURA DAS LORENTZIANAS DADO EM M1/5 
C 	AESP —FATOR QUE MULT/PLIACW A ENERGIA PARA MELHOR APRESENTA-•
C 	 CAO VISUAL DA CURVA 

E2QQ ...CONSTANTE DE ACOPLAMENTO GUADR:POLAR DADA EM MMIS 
C 
C 
C SUBPROGRAMAS UTILIZADOS 
C 	SUBROTINA MATs SUBROTINA'ARRAI,'SUBROTINA MSTR, SUBROTINA LOC, 
C 	FUNCAO FACT, FUNCAO CCG, SUBROTINA ANTR, SUBROTINA LORNZ, 

SUBROTINA DISPL 
C 
C 
C 

DIMENSION E41(1,2,12),EM2(12,12),A1:(1010),A2C100),R1C150)&R2CI50)*D1 
CLTEC80),AMPTRCS0),B1C50),B2C50)soir{80),AMP<20),POSC20),Y(500) 

WRITE(6,1) 
1 FORMATC" ESCREVA:SPFIN,SPINI,ETAsOEK/O0LAMBDA,GAMAJAESP,E200") 

C 	LEITURA DOS SPIN INICIAL, SPIN PINALs PARAMETRO DE ASSIMETRIA, 
C 	FATOR Q0/QEX, LANBDAJLARGURA A MEU ALTURA 

2 READC1,*)XI&XJ,ETA,FCT&XLAMB,GÁMAJAESP.SE2QQ 
C 	TESTE DE FINALIZACAO 

IFCETA-..2.0)5,60,60 
5 XN=2•*XJ+1. 

XM=2.*XI+1. 
DIMENSA0 DA MATRIZ FINAL 
M=I  FI XC X11) 

C 	DIMENSAO DA MATRIZ INICIAL 
N=IFIX(XN) 

C 	CALCULO DA MATRIZ  QUADRIPOLAR'PARA O SPIN FINAL 
CALL MATCXI&ETA&E•I) 
CALL ARRAY( 2, Mo Z.1 &  12, 12.  EA 1  EM).  
CALL MSTRC EM 1 AL/ tl&  Os  1 )  



PAGE 0002 

C 	CALCULO DOS AUTOVALORES E AUTOVETORES CORRESPONDENTE AO SPIN FINAL 
CALL EIGEN(A1s111,MJ0) 
DO 100 I1=1,U 
• 1=11*(11+1)/2 

C 	A ENERGIA DO ESTADO EXCITADO E MULTIPLICADA PELO FATOR CIEX/O0 
100 B1(I1)=A1(•1)*FCT 

C 	CALCULO DA MATRIZ QUADRIPOLAR'PARA O SPIN INICIAL 
CALL MAT(XdsETAsEM2) 
CALL ARRAY(2,NsN,12,12,EM2sEM2) 
CALL 2 ISTRCEM2,A2,N,0,1) 

G 	CALCULO DOS AUTOVALORES E AUTOVETORES CORRESPONDENTES AO SPIN INIC 
CALL EIGENCA2,R2,N,O) 
DO 200 I2=1,N 
• 2=12*(12+1)/2 

200 B2(I2)=A2C.12) 
C 	CALCULO DAS AMPLITUDES DE TRANSICOES COM AS ENERGIAS CORRESPONDENT 

CALL AMTR(R1JR2,21,132,XI,XJ,DELTE'sAMPTR,XLAMB) 
MAX=N*• 
DO 300 INT=1,MAX 

300 JF(INT)=0 
MAX1=MAX-1 
DO 400 J=1,11AX1 
I=J+1 
DO 400 INT=IsMAX 
IF(JF(INT))35, 35, 400 

C 	AMPLITUDES CORRESPONDENTES A MESMA ENERGIA SAO SOMADAS 
35 IF(ABS(DELTEM-.DELTECINT))-0.0001)45.#45,400 
45 •F(INT)=1 

AMPTIEJ)=AMPTR(INT)+AMPTR(J)---  
AMPTRONT)=0. 

400 CONTINUE 
1=1 
DO 500 INT=1,MAX 
IF(JF(INT))500,55,500 

55 POS(1)=DELTE(INT)*AESP 
AMP(I)=AMPTR(INT) 
1=1+1 
NPICS=I-1 

500  CONTINUE 
GAMA=GANA/E200 
CALL LORNZCAMPsPOSaYrGAMA$NPICS) 
CALL DISPLCY,500,1,Y,500,1sM1iM2) 

C 	VARIAVEL QUE INDICA IMPRESSA° 'OU NA° DE DADOS 1,0 RESPECTIVAMENTE 
WR/TE(6,7) 

7 FORMAM TABELAS? (1/0)") 
READC1sgc)IMM 
IF(IAM)8,18,8 

8 WRITE(6,10)XJ,XIsETA 
10 FORMAT(1/1,15X,"** 	 ** ETA:",F4.2s" **"s//," 

1 AUTOVALORES",20X,"AUTOVETORES"sn 
DO 70 I=1sM 
K=I*M-M-1-1 
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L=K-I-A-•1 
WRITE(6,20)(31CI))CR1(J),J=KoL)) 

700 CONTINUE 
20 FORMATCF10.5,4Xs8F7.4) 

WRITE(6,30) 
30 FORMAT(/) 

DO 65 I=1,N 
K=I4N-N-1.1 
L=K+M-1 
WRITE(6,80)(132(I),(R2(4),J=KJL)) 

65 CONTINUE 
80 FORMAT(F10.5,4X,8F7.4) 

•11ITE(6,90) 
90 FORMAT(/,10X,"DIFERENCA DE ENERGIA",10X,"AMPLITUDE DE TaANSICAO"). 

1/.,10X,"(E2QQ)",6X,"(MM/S)") 
DO 92 I=1,NPICS 
POST=POS(I)*E20Q 

92 WRITE(6,95)POS(I),POSTJAMP(I) 
95 FORMATC7X,F9.6,3X,F9.6,15X,F9:6)-  

WRITE(6,96) 
96 FORMAT(//)20X,"PONTOS QUE FOIIMAN A CURVA FINAL", /) 

WRITE(6,97)CYCI)JI=1.500,5) 
97 FORMAT(10F7.4) 
18 GO TO 2 
60 STOP 

END 
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FTN,L 
SUBROUTINE MATOCIANEM) 

C 	SUBROTINA MAT 	 IVONE MM 
C 
C 
C 	PROPOSICAO 
C 	CALCULAR A MATRIZPERTURBADA-DEVIDO A INTERACAO QUADRIPOLAR 
C 
C 	MODO DE USAR 
C 	CALL MATCXI,bJ,EM) 
C 
C 	DESCRICAO DOS PARAMETROS 
C 	XI 	-.SPIN NUCLEAR 
C 	EM 	-ARRANJO BIDIMENSIONALo 'MATRIZ RESULTANTE 
C 	ü 	-PARAMETRO DE ASSIMETRIA CETA) 
C 
C 	COMENTARIO 
C 	DIMENSIONAMENTO VALIDO PARA 'EM' ATE 12 POR 12, CORRESMIDEN-. 
C 	TE A SPIN 11/2 
C 
C 
C 

DIMENSION EMC12,12) 
IFCXI)3,3,2 

2 IF(CI.6)4)4,5 
3 EMC1)1)=0. 
GO TO 60 

4 EMC1o1)=0. 
EMC1o2)=0. 
EMC221)=0. 
EMC2,2)=0. 
GO TO 60 

5 X=4.*XI*(2.*XI-.1.) 
XIC=2.*X/+1. 

C 

	

	DIMENSIONAMENTO DA MATRIZ A SER CALCULADA. 
INT=IFIXCXK) 
DO 30 I=loINT 
A=FLOATCI) 
XM=XI+1.-.A 
DO 45 K=1,INT 

C 	TESTE DE SELECAO PARA OS ELEMENTOS MAGONAIS 
IFCI*K)35,10.35 

10 EMCIsK)=C3.*XM*XM...XI*CXI4-1..))/X 
GO TO 45 

C 	TESTE DE SELECAO PARA OS a:MENTOS gM=XML+2 
35 IF(ICK+2))40,20,40 
20 Y=SQRT(XI*OCI4-1.).•.CXM*(XM+1.))) 

Z=SQRTCXI*(XI4.1.)....CXM+1.)*CX14+2.'S) 
EM(IsK)=Y*Z*W/C2.*X) 
GO TO 45 

C 

	

	TESTE DE SELECAO PARA OS ECEMENTOS XM=XML•.2 
40 IFCI-C*•2))55,50,55 
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50 Y=SORT(XI*(XI4.1.)-(XM*(XM-1.))) 
ZSGIRT(XI*(X1+1.)-(XM-14)*(XM-2:)) 
EMCI,K)=Y*Z*W/C2.*X) 
GO TO 45 

C 

	

	TODOS ELEAEMTOS FORA DOS TESTES SATNULOS. 
55 EM(I,10=0. 
45 CONTINUE 
30 CONTINUE 
60 RETURN 

END 
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SUBROUTINE ARRAY(MODE,I,J,N,M,S,D) 
C 	SUBROTINA mint( 	 IVONE MM 
C 
C 
C PROPOSICAO 
C 	MUDAR O MODO DE ARMAZENAMENTO DAMATRIZ. NESTE CASO UTILIZA-* 
G 	MOS A CONVERSA° DO MODO NORMAL. PARA O MODO GERAL QUE SE FAZ 
C 	NECESSARIA DEVIDO AO DIMENSIONAMENTO MAXIM° DE MAT 
C 
C 	MODO DE USAR 
C 	CALL ARRAY(MODE,I,J,NoMiSÁD) 
C 
C 	DESCRICAO DOS PARAMETROS 
C 	•ODE —CODIGO INDICANDO O TIPO Dt CONVERSA°. NESTE CASO MODE 
C 	 =2 MUDA DE MODO NORMAL"PARA .MODO GERAL 
C 	I 	-*NUMERO DE FILAS QUE A MATRIZ ARGUMENTO REALMENTE POSSUI 
C 	 -NUMERO DE COLUNAS aus. A MATRIZ ARGUMENTO REALMENTE 
C 	 POSSUI 
C 	N 	—NUMERO DE LINHAS ESPECIFICADAS PARA O CONJUNTO D NO 
C 	 'DIMENSION' 
C 	M 	-•NUvIERO DE COLUNAS ESPECIFrtAPAS PARA O CONJUNTO D NO 
C 	 'DIMENSION' 
C 	S 	PARA MODE=2., ESTA 'AREA CONTEM 4A SAI DA DA SUBROTINA A. 
C 	 MATRIZ ARGUMENTO DE TAMANHO I*J ARMAZENADA NO MODO GERAL. 
C 	D 	--PARA MODE=2, ESTN'AREA ~1 DEVE CONTER NA ENTRADA DA 
C 	 SUBROTINA A MATRIZ ARGUMENTO DE TAMANHO I*J ARMAZENADA 
C 	 NO MODO NORMAL 
C 
C 	COMENTARIO 
C 	ESTA SUBROTINA PERTENCE A 'BIBLIOTECA DE PROGRAMAS CIENTIFICOS 
C 	DA IBM 
C 
C 
C 

DIMENSION 5(1),DC1) 
MI=N—I 

C 	TEST TYPE OF CONVERSION 
IF(MODE-1)100,100,120 
CONVERT FROM SINGLE TO DOUELE DIMENSION 

100 IJ=I*J-1-1 
NM=N*J-1-1 
DO 110 K=LPJ 
NM=NM.*NI 
DO 110 L=1,I 

NM=NM*1 
110 D(NM)=SCI•) 

GO TO 140 
C 	CONVERT FROM DOUBLE TO SINGLE DIMENgION 

. 	. 
120 IJ=0 

NM= O 
DO 130 K=1,• 
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DO 125 L=1, I 
1 ../= 1 4+1 
Nt4=Nt1+ 1 

125 S(1J)=DCM) 
130 Ni1=NM +N I 
140 RETURN 

EN D 
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SUBROUTINE MSTR(AsRsNrMSAJMSR) 
C 	SUBROTI ► á MSTR - 	 IVONE MM 

C 
C 	PROPOSICAO 
G 	 CONVERTER A MATRIZ DE MODO GERAL' PARA SIMETRICO A FIM DE QUE 
C 	 POSSA SER DIAGONALIZADA 
C 
C 	MODO DE USAR 
C 	 CALL MSTR(A,R,NsMSA,MSR) 
C 
C 	DESCRICAO DOS PARAMETROS  • 
C 	 A 	-NOME DA MATRIZ A SER CONVERTIDA 
G R 	-NOME DA MATRIZ APOS 7A . CONVERSA0 

-NUMERO DE FILAS E' COLUNAS' DE' A E Íl 
USA -PARAMETRO QUE INDICA O MODO DE ARMAZENAMENTO DA MATRIZ 

A. NESTE CASO MSA=0 (MODO-GERAL) 
C 	MSR -PARAMETRO QUE - INDICA O MOWDE ARMAZENAMENTO DA MATRIZ 
C 	 R. NESTE CASO MSR=I "(MODO SIMETRICO) 
C 
G SUBROTINA REQUERIDA 

LOG(IsJsIR,NsMsMS) 
C 
G COMENTARIO 
C 	ESTA SUBROTINA PERTENCE A  BIBLIOTECA DE  PROGRAMAS CIENTIFICOS 
C 	DA I W1  

	 . 

C 
O 
C 

DIMENSION A(1)s11(1) 
DO 20 I=1,,N 
DO 20 4=1,N 

C 	IF  R  IS GENERAL FORM ELEMENT 
IF(MS,R)53, 10,5 

O IF IN LOWER TRIANGLE OF SYMMETRIC  OR  DIAGONAL R, BYPASS 
5 1F(I-•)1G:10,20 

10. CALL LOC(IstSsIRJN,N,MSR) 	 • 

IF IN UPPER AND OFF DIAGONAL  OF  DIAGONAL R, BYPASS 
IF(IR)20:20,15 

C 	OTHERWISE, FORM 
15 RUR)=0.0 

CALL LOC(IsdaIA,NsNsMSA) 
C 	IF THERE S NO A(I,•), LEAVERCIsJ)  AT 0.0 

IF(IA)20, 20, 18 
18 R(IR)=A(IA) 
20 CONTINUE 

RETU2N 
END 
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SUBROUTINE LOC(I,J,IRsNoM,MS) 
C 	SUBROTINA LOC 	 IVONE MM 
C 
C 
C PROPOSICAO 
C 	 CALCULAR  O SUBSCRITO  UNIMENSIONAL DE UMA MATRIZ  ARMAZENADA 
C 	NO MODO  GERAL,  SIMETRICO OU DIAGONAL 
C 

MODO DE  USAR 
GALL  LOCCI,JoIR,N,M,MS) 

C 
C 	DESCRICAO  DOS PARAMETROS 
C 	T 	-.NUMERO DA  LINHA DO ELEMENTO 
C 	J 	—NUi1ERO DA  COLUNA WELEMENTO 
C 	IR 	—SUBSCRITO  UNID/MENSIONAL RESULTANTE 
C 	N 	—NUMERO DE LINHAS  DA MATRIZ'  -- 
C 	 -.NUMERO DE COLUNAS DA  MATRIZ 
C 	MS 	—PARAMETRO I  NDI CANDO MODO' DE ARMAZENAMENTO  DA MATRI  Z 

NESTE CASO MS=1  XMODO. SIAgTRICO) 
C 

COMENTARIO  
ESTA  SUBROTINA PERTENCE  A BIBLIOTECA DE PROGRAMAS  CIENTIFICOS 

C 	DA IB• 

C 

IX=I 
JX=J 
IFCMS..1)10,20,30 

10 IRX=N*.C4X-1)+IX 
GO TO 36 

20 IF(IX—JX)22,24)24 
22 IRX=IX4(4X*JX—JX)/2 

GO TO 36 
24 IRX=JX-1-CIX*IX—IX)/2 

GO TO 36 
30 IRX=0 

IF(IX—JX)36,32,36 
32 IRX=IX 
36 IR=IRX 

RETURN 
END 
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SUBROUTINE EIGEN(A,R,N,NV) 
C 	SUBROTINA EIGEN 	 IVONE MM 
C 
C 
C PROPOS/CAO 
C 	CALCULAR OS AUTOVALORES E AUTOVETORES DE UMA MATRIZ SIMETRICA 
C 	REAL 
C 
C 	MODO DE USAR 
C 	 CALL EIGEN(A,R,N,MV) 
C 
C 	DESCRICAO DOS PARAMETROS 
C 	 A 	-MATRIZ ORIGINAL (SIMETRICA) DESTRUI DA DURANTE A EXECU-  

CAO DA SUBROTINA. OS AUTOVALORES RESULTANTES SAO DE •'• 
C 	 VOLVIDOS NA DIAGONAL DA MATRIZ A EM ORDEM DECRESCENTE 
C 	R 	-.MATRIZ RESULTANTE DE' AUTOVETORES EM ORDEM IGUAL A DOS 
C 	 AUTOVALORES 
C 	N 	-ORDEM DAS MATRIZES A E' R .  
C 	MV 	-CODIGO SE MV=1 CALCULA SOMENTE AUTOVALORES SE MV=0 
C 	 CALCULA AUTOVALORES . Z AUTOVETORES 
C 
C 	COMENTARIO 
C 	A MATRIZ ORIGINAI. A DEVE SER SIMETRICA E REAL. 	O METODO DE 
C 	DIAGONALIZACAO UTILIZADO PO! O DE -jACOBI E ADAPTADO POR VON 
C 	NEUMANN PARA GRANDES COMPUTADORES COMO MOSTRADO EM 

`MATHEMATICAL MET}IODS FOR DIGITAVCOMPUTERS's EDITADO POR A. 
C 	RALSTON E H. S. VILF,..IONN WILÉY' AND SONS, NEW YORIC, 1962, 
C 	CAPITULO 7 
C 
C 
C 

DIMMUSION 
C 	GENERATE IDENTITY MATR/X 

'MV-1)10,25,10 
10 I0=-N 

DO 20 J=1,N 
IG1=101+N 
DO 20 1=1,11 
I•=n+I 
RCI4)=0.0 

15 RCIJ)=1.0 
20 CONTINUE 

C 	COMPUTE INITIAL AND FINAL NORMS CANORM AND ANORMX) 
25 ANORM=0.0 

DO 35 I=1,N 
DO 35 4=I,N 
1M-4)30,35,30 

30 IA=I+(J*•-4) ✓ 2 
ANORM=ANORA+ACIA)*A(IA) 

35 CONTINUE 
IFCANORN)165,165,110 
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40 ANORM=1.414*SQRT(ANORM) 
ANRAX=ANORM*1.0E-'6/FLOATCM)----  

C 	INITIALIZE I11DICATOR5 AND COMPUTE THRESHOLDs THR 
IND=O 
THR=ANORM 

45 THR=THR/FLOATCN) 
50 L=1 
55 M=L  +1 

C 	COMPUTE SIN AND COS 
60 MO=(M*M-41)/2 

LQ=CL*LL)/2 
LM=L+MQ 

62 IF(ABSCACLM))•, THR)130,65,65 
65 IND=1 

LL=L+LQ 
MA=N+MQ 
X=0.5*(A(LL)*A(M(1)) 

68 Y=-ACLM)/5ORTCACLM)*ACLM)+X*X)' 
/FCX)70,75,75 

70 Y=-Y 
75 SINX=Y/SWIT(2.0*(1.04-(SCIRT(1.0-Y*Y)))) 

SINX2=SINX*SINX 
78 COSX=5W1T(1405INX2) 

C0SX2=COSX*COSX 
SINC5=5INX*COSX 

C 	ROTATE L AND A COLUNAS' 
ILC=N*(L-1) 
IMO=N*(M1) 
DO 125 I=1,N 

IFGLY80,115J80 
80 IF(I•M)85,115,90 
85 IM=I+MQ 

GO TO 95 
90 IM=M+IQ 
95 IF(I-.1.)100,105,105 
100 IL=I44C1 

GO TO 110 
105 IL=1.4-I0 
110 X=ACIL)*C05XACIM)*SINX 

ACIM)=ACIL)*SINX+ACIM)*COSX 
ACIL)=X 

115 IF(M51-•1)120, 1250120 
120 ILR=ILQ+I 

IMR=IMQ+I 
X=RCILR)*COSX^.R(IM11)*SINX  • 
ROMR)=R(ILR)*SINX+R(IMIUMCGSW .  
nclul)-x 

125 CONTINUE 
X=2.0*A(LM)*SINC5 
Y=A(LL)*C05X24-ACAM)*SINX2X.  
X=A(LL)*SINX2+A(MA)*COSX2+X 



PAGE 0009 

A(LM)=CA(LL)—A(MM))*SINCS+A(LM)*(COSX2....SINX2) 
A(LL)=Y 
A(AN)=X 

C 	TESTS FOR COMPLETION 
C 	TEST FOR M= LAST COLUMM 

130 IF(11—N)135,140,135 
135 M=M+1 

GO TO 60 
C 	TEST FOR L= SECOND FROM LAST COLUMM .  

140 IF(L-.(N•1))145J150,145 
145 L=1.4.1 

GO TO 55 
150 IF(IND-1)160,155,160 
155 IND=0 

GO TO 50 
C 	COMPARE THRESHOLD WITH FINAL NOM - 

160 IF(THR--ANRMX)165,165,45 
C 	SORT EIGENVALUES AND EIGENVECTORS 

165 IC1=*N 
DO 185 I=1,N 
I0=10+N 
LL=I+(I*I•I)/2 
• CI=N*(1-^2) 
DO 185 J=I'M 
• O=•O+N 
11M=.34-(J*4-4)/2 
IF(A(LL)—A(MM))170,185,185 

170 X=A(LL) 
A(LL)=A(MM) 
A(MM)=X 
IF(1V-1)175.,185,175 

175 DO 180 K=1,N 
ILn=u14-K 
Imn=da+K 
X=R(ILR) 
R(ILR)=R(IMR) 

180 ricimm.x 
185 CONTINUE 

RETURN 
JEND 
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FTN,L 
FUNCTION FACT(N) 

C 	FUNCAO FACT 	 IVONE MM 
C 
C 
C PROPOSICAO 
C 	DAR O FATORIAL DO MUMERO- N 
C 
C 	MODO DE USAR 
C 	FACT(N) 
C 
C 	DESCRICAO DO PARAMETRO 
C 	N 	-NUMERO DO QUAL SE QUER O FATORIAL 
C 
C 	COMENTARIO 
C 	TEMOS O FATORIAL DADO EM REAL-DEVIDO A MAIOR CAPACIDADE DO 
C 	MESMO. 
C 
C 

FACT=1. 
IF(N)30J30020 

20 DO 10 I=1,N 
X=FLOAT(I) 

10 FACT=FACT*X 
30 RETURN 

EN D 
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FUNCTION CCGCSS1,511,SS2sSM2,SS.SM) 
C 	FUNCAO CCG 	 IVONE AM 
G 
C 
C PROPOSICAO 
C 	FAZER O CALCULO DO COEFICIVM DE CLESS11.•GORDON 
C 
C 	MODO  DE USAR 
C- 	CCUXI,XM,XLAM3,X,X4,XN) 
C 
C 	DESCRICAO DOS PARA METROS 
G 	XI 	-SPIM  NUCLEAR REFERENTE AO SPIN INICIAL 
C 	X?2 	-VALORES  ASSUMIDOS POR XI .  COM  VARIACAO 
C 	XLAMD  -PARAMETRO REFERENTE A INTERACAO 
C 	X 	-TEM VALOR XN...XM 
G 	XJ 	-.SPIM NUCLEAR REFERENTE AO SPIN FINAL 
C 	 XN 	-VALORES  ASSUMIDOS POR XJ CDM- VARIACAO XJ,XJ-Loés...-XJ 
C 
C 	FUNCAO REQUERIDA 
C 	FACT(N) 
C 
C 	COMENTARIOS 
C 	PARA O METODO  DE CALCULO VER 'ANGULAR MOMENTUM  IN QUANTUU 
C 	MECNAMICS',  EDITADO POR EDiIONDSe PRINCETON,  NEW •ERLdY, 
C 	1957 CAPITULO 3. 
C 
C 

FACTR=1.0 
SUM=0. 
I F (CADSC SMI+SM2SM)-.001)  )10c, 100,100 • 

10  IF(SSI-ADSCSM1)+.001)100,20,20 
20  IF(SS2.-ABSCSM2)+.001)100,30,30 
30  IF(SSADS(SM)+.001)100s40,40 
40  IF(SSABSCSSISS2)+.001)100.50450 
50  IF(SS-ABSCSSI+SS2).001)60,60',100 
60  ICI=IFIXCSS14-5S2-55+.01) 

IR=IFIX(SS1-SS2+SS+.01) 
IS=IFIXt-SS1+5524.55+,01) 
IT=IFIX(S51:-SM1+*01) 
IU=IFIX(SSI-SM14-.01) 
IV=IFIX(SS2:-SM2+.01) 
IW=IFIX(SS2SM24-.01) 
IX=IF/X(SS-1-SM-1-01) 
IY=IFIX(SS...SM+.01) 
IJ=IFIX(SS1+552+554-1.01) 

FACTR=(2.*S54-1.)*FACTCIQ)*FACWIR)*FACT(IS)/FACT(I4) 
FACTR=SORT(FACTR*FACTCIT)*FACTt1U)*FACT(IV)* 
1FACT(IW)*FACT(IX)*FACT(IY)) 
LIM=I0+1 
DO 200 4=1,LIM 
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IFCIU-11)200,65J65 
65 IFCIV-17)200,70,70 
70 IF(11:±1Z)200,75,75 
75 IF(IL+IZ)200,80,80 
80 PNASE=1.0 

IF(C2*(II/2))-In85,90,85 
85 PHASE=-1.0 
90 SUM=SUN+PNASERFACTCIO-'1Z)*FACT(IUMSWACT(IV-..IZ)* 
2FACTUZ)*FACT(I1C+1Z)*FACTCIL+Mj 

200 CONTINUE 
100 CCG=FACTR*SUM 

RETURN 
END 
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SUBROUTI NE AMTTUALFAABETA,E1,EJoXI,XJ.DELTEJAMPTR,XLAMB) 
C 	SUBROTINA ANTR 	 IVONE MN 
C 
C 
C PROPOSICAD  

C 	DAR AS AMPLITUDES DE TRANMICAO PERMITIDAS E AS ENERGIAS COR 
C 	RESPONDLNTES, NUMA TRANSIGIU NUCLEAR 
C 
C 	MODO DE USAR 
C 	CALL ANTR(ALFAJBETA.EIiEjsX1aXJiteLTEJAMPTR,XLAMB) 
C 
C 	DESCRICAO DOS PARAMETROS 	• 
C 	XI 	~SPIN NUCLEAR INICIAL 
C 	XJ 	-SPIN NUCLEAR FINAL 	• • 

C 	ALFA -ARRANJO DOS AUTOVETORES REFERENTES AO SPIN INICIAL 
C 	BETA -..ARRANJO DOS AUTOVETORES REFERENTES AO SPIN FINAL 
C 	EI 	--ARRANJO DOS AUTOVALORES REFERENTES AO SPIN INICIAL 
C 	 EJ 	-ARRANJO DO AUTOVALORES REFERENTES AO SPIN FINAL 
C 	DELTE -ARRANJO DE ENERGIAS DADO *PUA DIFERENCA DE EI E EJ 
C 	AMPTR -ARRANJO RESULTANTE GOIVAS •AMPLITUDES DE TRANSICAO  PCR- 
C 	 MITIDAS 
C 	ETA -PARAIIETRO DE ASSIMETRIA.  
C 	XLAt4B .•PARAMETRO DEFINIDO EM coa- 

C 	COMENTARIO 
C 	ARRANJOS DIMENSIONADOS CONFORME • TANAWHO MAXIM° DA MATRIZ CAL••• 
C 	CUCADA 
C 
C 
C 

DIMENSION ALFAC150),BETACIMaEI(12WEJ4,12),DELTE(80),AMPTR(80) 
C 	DIMENSAO DA MATRIZ INICIAL. 	• 

14.:mcc2.*x:♦1.) 
C 	DIMENSAO DA MATRIZ FINAL. 

NatIFIX(2.*XJ+1.) 
INT=I 
I1=1 
K=1 
K1=A 

15 JI=1 
L=I 
L1=14 

20 XN=XI+I. 
A=0. 
DO 25 I=KJXI 

C 	INICIO DA VARIACAO DE Mu 
XM=XM...1. 
XN=XJ41. 
DO 25 J=LiLl 

C 	INICIO DA VARIACAO DE XI. 
XN=XN*1. 
A=A+ALFA(1)**2*BETA(J)**2*CCG(XI,XUJXLAM13,XN-.XMJXJ,XN)**2 
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25 CONTINUE 
C 

	

	O RESULTADO A EM CADA 
AMPTR(INT)=A 

C 	A ENERGIA E DADA PELA 
DELTE(INT)=EICI1)-EJ(J 
INT=INT+1 
•I=JI+1 
L=LI+1 
LI=L1+N 
IF(LI-N*N)20,20,100 

100 I1=II+1 
K=K1+1 
K1=K1441 
IF(KI-M*N)153I5,200 

200 RETURN. 
END 

CASO E GUARDADO NUM ARRANJO ~TR. 

DIFERENCA DOS AUTOVALORES INICIAL E FINAL. 
1) 
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SUBROUTINE LORNICAMP,POS,Y.GAMA,NPICS) 
C 	SUBROTINA LORNZ 	 IVONE MM 
C 
C 
C PROPOSICAO 
C 	TRAGAR A LORENZIANA CORRESPONDENTE.  A TRANSICAO PROPOSTA 
C 
C 	MODO DE USAR 
C 	CALL LORNICAMPrPOSsY,GAMArNPICS) 
C 
C 	DESCRICAO DOS PARAMETROS 
C 	At1P —ARRANJO CORRESPONDENTE AS AMPLITUDES DE TRANSICAO 
C 	 CALCULADAS NO AmTn 	 • 

C 	POS -AnnArmo CORRESPONDENTE AS POSI COES DAS AMPJ TAMBEM 
C 	 CALCULADAS NO 'AMTR SOB FORMA DE DIFERENCA DE ENERGIA 
C 	Y 	—ARRANJO DE 500 PONTOS QUE FonmA A LORENZIANA PARA 
C 	 IGUAIS  INTERVALOS DE X 
C 	GAMA —LARGURA DE MEIA ALTURA DA LORENZIANA A SER TRAGADA 
C 	apIcs —O NUMERO DE AMPLITUDES . DE TRANSICAO NAO NULAS OU SEJA 
C 	 O NUMERO DE PICOS EXISTENTES PARA FORMAR A LORENZIANA 
C 
C 
C 

DIMENSION A•P(20),POS(20),Y(500Y 

DO 100 12'1,500 
Y(I)=00 
X--7=X+.008 
DO 100 J=1)NPICS 
Z=<XPOSCJ))**2 
Q=Z#(4e/GAMA**2) 

100  ycI)=Ycz)+Amp(J)/(1.+a) 
nrsTunw 
EN D 
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