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RESUMDO

No presente trabalho aplicamos & generalizagao do metodo
da Onda Plana Aumentada, (método APW), ao Argonio. A equacao secular

foi resolvida com dimensoes 6, 12 e 18 para a representag'éo l—]'. g di-

mensSes 168, 24 e 30 para a representagao [TS'

Nossos resultados permitiram concluir que a determina-

~ » ~
gao de I-l‘ 8 razoavelmenta precisa, o mesmo nao acontecendo com E_E;'

A prasenga de assintotas prejudica a determinat;'é'o do

verdadeiro auto-valor.

L4 ~ o L d
A curva A versus € e monotonica, como gsperavamos.,



CAPITULO 1

INTRODUGAO

Na aplicagaodo metodo APW, (Augmented Plane Wave ), en-
contramos dificuldedes de convergencia, sobretudo em relagéo a repre

sentagao r;gu Decidimos entao estuder o metodo APW generaliza o,

‘ 10 ~
praposto recentemente par Ferreira et al ( ), g usar o Argonio como

caso tests.

No Capitulo 2 tratamos da simetrizagao de nndas ple-

nas, o que permite raduzir a ordem da equaqu secular a resolver.

No Capitulo 3 apresentamos o metodo APW generalizado,
« . (10)
segundo a versao de Ferreira et al °

0 Capitulo 4 refere-se aos resultados e conclusces.

0 Apéndice /\ contém as tabelas relativas ao grupo O,

que, em conexao com o operador de projagao, permiiem calcular os qug

drivetores do ponto rﬁ.

No Apendice B apresentamos alguns desenvolvimentos re-

fareptes ao Capitulo 3.



CAPYITULO 2

Simetrizagao de Ondas Planas

I. Grupo Espacial & Grupo de Pontos

No estudo de bandas de energia de um cristal,e de grande
utilidade o conhescimento das operagses de simetria, pois nos conduzem

a muitas sﬂnplificagaes nos calculos.

Os tipos fundementeis de operagoes de simetria de um
~o ~ ~ 4 ~
cristal sao as translagoes e rotagoes ( ). Tais operagoes combinadas

constituem o grupo espacial do cristal. Se fazemos as translagoes nu

las, temos o grupo das rotagoes (sub-grupo do grupo espacial ). Tal

grupo @ denominado grupo de ponto do cristal.

Os slementos do grupo espacial sao denctados pelo simbo

~ *
lo (& [i—:-;). Se U & um vetor gualquer do espago V, a operagao (o |tn)

(2),

sobre ;. e definida por
o b - =
(L 1B)F= & T+ € (2.1)
Temos que:
- = - e
= (A 22
(et 1t ) (P 1t wplt, +dt ) (2.2)

Uma operagao do grupo de ponto & indicada por (< lo) ,

— p; N
e uma translagao pura & representada por (eltn), onde indica o e~

jlemento identidade do grupo de ponto.

II, Aplicagao da Teoria de Grupos a solugao da Equageo de Schrodinger.

Para um grupo considerado, podsmos associar a cada operg



dor uma
matriz R, tal que R(x,y,z) = (x',y",2').

X
Sendo r = y , temos que r'* = R r, Para uma fun;Eo
z
f(;q, temos :
- -1
P f(r) = f(R ) (2.3)

Se as matrizes R sao ortogonais, temos que R~ = R, Por-
tanto, para girarmos uma fungac, ao inves de tomarmos a inversa de R,

basta considerarmos sua transposta.
Ve jamos egora como aplicamos a Tearia de Grupos a solugao

da equagao de Schrddinger, explorando a simetria apresentada pela Hamil

toniana do problema.

Sendo H a Hamiltoniana e { u } una base ortonormal, a

(7).

equaggo de Schrddinger nos conduz a :

det{ <ui| H) uj>- Eigid}_ 5 (2.4)

Sabemos que:

a) Sao nulos os elementos de matriz entre funqaes que se

transformam segundo representagoes irredutiveis diferentes;

b) numa mesma representageo irredutivel, (de dimensao su-

perior a 1), sao nulos 08 elementos de matriz correspondentss a dife-

rentes elementos da basej

c) numa mesma representageao jrredutivel, (de dimensao su-

©

a 1), sao iguais os elementos de matriz carrespondanteé a um mes

perior

-

mo elemento da base.

ar sera decomposta em

Vemos desse modo gue a equagao secul

equagaas seculares menores, €, portanto, a solugEo do problema tornare



se-a bastante simplificeda com o uso de teis resul tados

III. Grupo do Vetor de Onda

A aplicagao do operador PH' referente a uma das oparagSes do

grupo de ponto, a uma fungao de onda na forma de Bloch, nos da (1):
-+ ;
R ik.r 1., AT
PR\'/k = PH u'?(r)e = U'E»(H I‘)S .
Mas,
- =1 - - =1 - -
k.R ra Rk.HH r = Rk e I o
Logo:
-1+, iRK.T
PVYe = us(R Tr)e '
Rk Kk ( ) (2.5)

~ ""1 » »
A fungao UQ(H ?) e periodica, se ui(?) o for, Podemos co

—1—0 - ~ ,
locar UE(H r) = u'HE(r) & & equagao anterior escrever-se-a:

- -
iRk ,.r (2.6)

ink’(;) = u'HT(o(;) e

~ * "
Assim, a operegao de P_ sobre "f%r(r) produz uma auto-fun-

~ & o) -
gao tambem na forma de Bloch cujo vetar Frsa tornou R K.

Atuando com todas as operagaaa R de um grupo de ponto

- * : —r
sobre um dado vetar de onda k, obtemos como resultado uma "ggtrela" de k.

~ &
As operagoes qus aplicadas a um dado vetor k, levam este ve

tor a um outro que difere dele por apsnas um vetor da rede reciproca,cons

tituem um sub-grupo do grupo de ponto gue & denominado "grupo do vetor de

onda".(7)

Em nosso trabalho estaremos interessados no grupo Oh que e

o grupo do vetor k"‘0 = (0, 0, 0) = centro da Zona de Brillouin na rede cu-



bica de face centrada (CFC).

IV. Ondas Planas Simetrizadas.

Na solucao da equagao de Schrddingesr pelo metodo APW uti-

lizamos, como veremos, ondas planas. Se consideramos a simetria da re-

de cristalina, reduzimos a ordem da equag:Eo secular a resolver, sem al-

terar a precisgo dos calculos.
. (7)
Se \I/’-: e uma onda plana, temos:
n

fr‘j'\yf ’gE[MM)KJ["(]\V,? , (2.7)

onde ‘e e a dimensao da reprasentag‘éo M, ho numero de slementos do gryu

po B

- f2o] i)

& o operador de projegao, que, aplicado a uma fungan, transforma suacom

ponente do eixc J no subespago M, na componente segundo 0 eixo i de M.

Pela equaq’éo 2.6, temos:

e 3*
M = M - - o()]'\f/ - (2,8)
NERTRVIRE T8

n

A fungao y/M , (onda plana simetrizada), transfarme-se cQ
-
k

n

“

mo f’ungao base para a representagao M.

V. Quadrivetares do ponto f_'.

b L4
oni is so-
A estrutura cristalina do Argonio, pem como dos dema



2

(9)

lidos de gases nohbres, e cubica, de face centrada ‘. A rede reciproca
e cubica, de corpo centrado, A primeira tem vetores primitiwvos dados

por:
;= [0, a2, a2], & = [a/2 0, &/2]

€ = [a/2 a/2, 0 ] (2.9)

sendo a a aresta do cubo. 0.volume sera:
s - - 3
.(tzxta)-a/a (2.10)

A segunda tem vetores primitivos dados por:

—

2 . 2rfa [-1,1,1]

2 . 27/a [1,-1,1] (2.11)

e r
B, = em/fa [ 1,1, -1]

0 ponto rﬂ & localizado por 2r/a [b. o, U]- 0 grupo de

ponto correspondente e o 0, O quadrivetares gque utilizemos, calcula-

do Apendice A, sao

dos com o uso do operador de projeggo g das tabelas

os seguintes:



e dool 4401 2261 3711
1111 3311 1351 4441 8001
ot 2401 4421 5611 3731
2201 2241 6001 7111 2801
1131 1151 2601 4601 a641
2221 3331 3351 4621 6601
5
1111 4001 2243 1353 3351
2001 3311 3331 6001 3353
2201 3313 1151 4421 2261
1131 2401 1153 4423 2263
1133 2402 1351 2601 4441
2221 2241 1352 2602 5511




cCAPITULO 3

0 METODO APW GENERALIZADO

T T »
I. Introdugeo.

Proposto por Slater em 1937, o metodo APW consiste em cir-
- " 3 .
cundar 0s atomos por esferas translacionalmente equivalentes, nas quais
S [ N oo & o o/ . .
o potencial e esfericamente simetrico, e, na regiao exterior de tais es-
o L - . < rd . .
feras, o potencial e considerado constante e igual a media do potencial

~ ~ L4
cristalino nesta regiao. Dentro das esferas, a fungao de onda e repre -

sentada por uma combinagao de solugoes atomicas. Fora, utilizamos a de-

g 0 A »
composigao em ondas planas, isto e,

“eeo(’)

no interior —s Yi = chmyem () (3.1)
"‘leo(R)

IKF (3.2)

no exterior —» “f/o = Xck e

e .
A fungao da onda total & suposta continua na superficie das

gsferas e de tal condigao encontra-se:

0 —  ik.r ’ * 3.3
o = anmi >_cke o Jp (kR) ng(i’) (3.3)

Nas equagoes anteriores, temos:

u (r) = solugao da equacao radial de Schrédinger com e-
ee,

nergia €  © momento angular £
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A = reio da esfera

walp
ro = vetor que localiza o centro de uma esfera

Jp = fungoes de Bessel esfericas

11
Leigh ( ) e SchlﬂsserJMarcus,(lz) utilizando-se da possi-
bilidade de variar ck [} C!m independentemente, fizeram uso, para obten-

950 da eqanEo secular, da seguinte expressao variacional:

€| Ywae - (V"};*.V%-e\f:v(f/o)_dﬂ-o- ‘
a g

: S\,:Vi g dse +}’\”anvids+ J('\Vo-wi)énwi ol

(v -V (3, ¥, = 3, ¥y) +

G AR [ A A

*

u:ér:*ﬁ ':Br1\PE) x

e (V=) (3% -3 )Jds-AR"

x (3 ¥, -3, ¥,)]es (3.4)

Dode & e G) = volume da celula
S2i= volume da esfera

S = volume compreendido entre a esfera e O contorno da
[+]
celula

V = potencial
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H = hamiltoniana
'A,,U-,J' = parametros arbitrarios

€ = auto-valor da energia,

II. O metodo APW,

Considerando A = » = v =0 na equagao (3.4), e fazendo

= 10 ~ ~
variagoes em G ® CPm ( ), obtemos a squagao (veja apendice B):

D(€0. € ) = det (okk,) = det (k.k) Ot = €0 v * Vi o +

+ awei('-:"")"’.{3 z (2f+ 1) P{,.(TI,E') 3 (kR) 3o (k'R) x

Lp(€ )
x ¢(% -0 (3.5)
Lo(€,) - (€-€) 1,(€)
onde:
0 = 's'lz' f gei:‘? d s (3.6)
K o
v, - —;-lz— L—:.V(?) eik'F d s (3.7)
uiaeo(ﬂ)
T (3.8)
L (E ) = R
; uee, (P)
R o5 2 (€ )
o T u“O(r) dr —iu— (3.9)
Ie (60) - > déo
”eeo(ﬂ)

€ & considerado como um paramgtro variacional, & € e de

o -

terminado da condiga@o:
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= 0
e (3.10)

De (3.5) e (3.10), encontramos:

IBD(GlD,e)
2L o

A equagao (3.5) difere da expressao obtida no APW conven-—

=0 (3.11)

cional apesnas pelo fator radial

Le(eo)-(eo-é)le(eo)

Como maostramos no apéndica B, esta exprassao difere de

Lo (GO) por termos de segunda ordem em (60 - € ). Dessa maneira, obte

mos ¢

p(€_, €)= 0(e €)+0 ((eo-e)z) (3.12)

De (3.5) e (3.11), encontramos:

E =¢ e D(€,€6)=0 (3.13)

o

III. O metodo APW generalizado.

Dentre os possiveis valores para A .}L e VvV, podemos con

v . (10)
es que conduzem a uma solucao variacional com

siderar aquel

& = £ (3.14)

[

Como veremos a Seguir, ascolhenco/- = ¥V = 0 e tomando A

e, alem disso, a uma fungao

com aroitrario, seremos conduzidos a (3.13),
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de onda ¥, que, na superficie da esfera; tem a combinegao
2
W+ ART DV,
que e continua.

Se A = 0, a expansao de Y sera continua na superficie

da esfera (método APW usual), e se A =00 , téremos uma fungéo com deri-

vada normal continua.

Tomando A como um paremetro arbitrario, e seguindo )

mesmo procedimento adotado na obtengao de (3.5), encontramos:
- >
o(€_,€) = det(D,, ) = dot I\SZ(k.k' 0 im €01+ Vo)

b ame VT ) (2oh 1) by () 5, (kA) 5, (kR) x

_al(e, - e)1f € )40 € )]opcdnglk )L (€4, € )2(0 (k)40 (k*)) A

X

(€ €)1 (€ -tp(€ ) ~ALy(€ )
(3.15)

Je(kﬂ) (3.16)

onde D?(k) = kR x
dp (xR)

Os elementos de matriz de Dkk’ diferem novamente do APW

usual, atraves de fatores radiais.

0 fator radial que aparece em (3.15), pode ser colocado na

10
fmma( )2

Gy(€) + A [Ll€)(0p) + Dy(k*)) = Dplk)op (k') ] o ((e-eo)z),

1+ 7\Le(€)

a relagao (3.12) e verificada, e @ solucao e tal

e vemos que, novemente,
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que

IV. Escolha de ‘A

Se pudessemos lidar com uma equacao secular infinita, o va&

Jor de A nao interessaria, isto @, teriamos a relageo

d €
dA

=0

Para matriz secular finita, temos:

dc (0
d A

A veriagao de A permite o estudo da convergencia da solu-

Gao.

Se € varia de tal modo gque tenhamos O comportamento da fi
gura 1, € @sta sesndo calculado adequadamente, Se temos o comportamento
da figura 2, significa que para um certo momento angular 2 , temos:

1 +‘>«L9(€ ) =0 (3.17)
[ ¢ €

> Vv

figura 1 figura 2
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Tal caso acontece quando a solugao € esta proxime a uma assintota €

do metodo APW, sendo EA tal que

- 0 (3.18)
Le(€,)

Proximo a tel energia, a derivada logaritmica L € ) va-
4

ria repidamente, e @ possivel encontrar uma energia € e um valor 10 sa

tisfazendo (3.13) e (3.17), simultaneaments.

Na situagao da figura 1, € pode ser determinado com a pre-

cisaoc que desejarmos, bastando para isso aumentarmos convenientemente a

0 valor de A a ser usado e aquele que con-

(10)

dimensaoc da matriz secular.

duzae a uma rapida convergencia. Mostre-se que tal valor e dado por

1 5-20
A

i

o volume dentro das esferas e S.lb o volu

sendo R O raio da esfera, Se i

me fora das asferas.
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CAPITULO a4

RESULTADOS E CONCLUSOES

I. Resultados

Utilizando APW generalizedo resolvemos a equagac de Schri-
dinger para o Argonio. Os calculos foram feitos pare as representagoes

rl-‘ 8 [TL_ , com valores de A, tais que ‘A £ 0, Utilizemos um computa-
4D

dor IBM 360/40, gastando um total de 8 horas de computagao.

0 potencial fora das esferas foi tomado como constante. Es

ta constante € a media do potencial fora das esferas e vale -0,32947Ry.

0 raio das esferas foi tomado iguel 3,53 u.a. A variagao do momento an

gular foi considerada de 0 a 12 e o exchange utilizado foi o de bla—-

1 ’ . - .
ter( 3) No calculo da. media esferica do potencial foram utilizadas

dez (10) camadas de atomos vizinhos.

A equagao secular foi resolvida com as dimensoes 6, l¢ e

18 para a representac;'éo r‘l e dimensoes 18, 24 s 30 para [?5. Os valo-

constantes das tabelas 4.1 e 4.2. Nas fi-

ras de f)\ utilizados sao 0S

guras 4, 5, G, 7, b e apresentamos 08 grafiicos relativos aos vadlores

As energias sao dadas em Ry e A em

registrados nas referidas tabelas.

)

|

)

1
unidades de -—R—

0
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i1, Conclusoces

Notamos que, variando A , conseguimos fazer desaparecer
0S zeros @spurios, (zems proximos ao zero verdadeiro que determina o
auto-valor referente ao GAP),

A curva de &€ x 7\ e monotonica, como esperévamos.

A presenga de assintotas prejudica a determinagao do auto-
valor verdadeiro. Em particular, esstas assintotas parecem proibir que
€4 N1

€ versus numero de APW apresente

o comportamento ideal da figura 3 Aol

ao lado. Provavelmente, a figura

ideal sb sera obtida para um nume-
. : numero de APW
ro muito grande de guadrivetores . —_
ig.

% . P s . < .
As assintotas das figuras 4 a 9 aparecem na regiao proxima as assinto -~

tas de L, (€).

A determinagao de r: & razoavelmente precisa, pois

—B—é— 20, se A & pequeno. [_i & um estado de condugao caracterizado
DA

pelo fato de as fungo

gs de onda estarem espalhadas em toda a celula

primitiva.

Por outro lado, O auto-velor cortespondente ao estado de
~ci a i isa smo com egua -
valencla l_l‘f) nao pode ser determinado com precisao, me m q

gSes seculares 30 X 30, Para este estado, 36/ AN nao & desprezivel,

convergente com a dimensao da equagao secular.

e a energia e lentamente



TABELA 4.1

Auto-valores da energie como fungao

de A para a renrasentagao r;a

o) 4 £ 12 18
0.0000 -0,2138 -0.2202 -0,2138
0,010 -0,2140 -0,2210
0.0200 -0.2141 -0.2219 -0,2140
01,0500 -0,2148 ~-0.2259 -0.2145
0,1000 -0,2150 -0,2478 -0.,2155
0.1600 -0.1606
0.2000 -0,2136 -0.1938 -0,2194
0.2500 ~0.2170 -0.2247
0.3000 -0.2177 -0.2459
0,3500 -0,.2183 -0.1494
0.4000 -0.2189 -0.2103 -0.1938
0.8000 -0,2265 -0.2262 -0,2094
00,9000 -0,239<
1.0000 -0.2315 -0,1369 -0.2103
1.6000 -0.2573 -0,1968 =0:2117
3.2000 -0.,3776 -0.2041 ~0,2133
3.5000 -0,1775
4,0000 -0,1822
5,0000 -0.1873
5,6000 =0 <IB91
6.4000 -0,4945 -0,2068 -0.2148
2.,0000 -0.1917
8.0000 «0,1929

-U,.1544

10,0000



Auto-valores da energia como fungEo

TABELA

4.2

de A para a representagao Ts*

Nl 16 24 30
0.0000 - -1.0412 -1,0506 =1,1287
0.0100 -1.0528 -1,1309
0.0125 -1,0532
0.0200 -1.0542 =1 +133).
0.0500 -1.0576 ~1,0602 -1.1397
0.1000 -1,0620 -1.1528
0.1600 -1.0664 -1.1862
0.2000 -1.0684 -1.,0709 -1.2400
0.2500 -1.0706
0,.3000 =1.0733 -1,0996
0.4000 -1.0768 -1,0905 -1.1496
0.5000 -1.1135
0.6000 -1,0839 =1.1759
0,7000 -1,0073
0.8000 -1.0967 -1.0505 -1.1843
1,0000 -1.0403 -1.0673 -1,2008
1.2000 -1.0748
1,4000 -1,0802
1.6000 -1.1491 ~1,2529
2,5000 -1.1866

-1.,0901 -1.2972

g, 2uUdd

19
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Fig. 4 - A x auto-valores da erergia para a representagao mlp e matriz secular de dimensto igual a 6.
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APENDICE A

Lad .
Neste apendice aprasentamos as tabelas referentes ao grupo

h

0os guadrivetarses do ponto r*.

Operagoes do grupo 0, atuando sobre

as coordenadas

0 , que, juntamente com o usn an cperador de DrojegEo, permitem calcular

Rl XyZz Ri Xy2z Rla »zy
Ry xyz Ry xXyz Ay g xzy
: o R} xyz Rlg zyx
A, Sz TR Rlg  2¥X
Be zxy Re zxy Rin yxz
A zxy RE 2y Rlg =YX
A Zxy Ry v flg ¥
A, >y Rl zxy Rog xzy
Rg yZx Ry yzx o1 de
Rz R, yax oo zyx
hy Ry ve faa
R yzX Rlo yzx Raa yxE

Rl

Rl

14

'
Rls

'
Rlﬁ

Rl

17 .

Ple

]
R19

Rl

L}
R21

'
R22

R*
23

'
924

xzy
xzy
Zyx
zyx
yxz
yX2z

xzy

xzy
zyx
zyx
yxz

yxz




TAHELA

A-I1

Caracteres Go grupo

h
0 E 302 8C. 6JC 6JC J :wc2 8JCc. 6C, 6C
“h 4 3 ‘ 4 4 2
l"l 1 1 1 1 1 1+, 3 1. 4 1
l'"a 1 1 1 21 -1 1 1 1 w1 =l
12 2 2 1 0 0 2 2 -1 0 0
¢ 5
e 3 -1 0 1 -l 3 -l 0 1 -1
§
g 3 -l q =l 1 . NP | 0 =1 1
|"‘1‘ 1 1 VY. b | IR S | 1 1
F‘é 1 1 SR | ol Wl el el el
]
|'1’2 2 2 1 0 -2 1 0
[15 8 A 0 -1 1 -3 1 0 1 =
[;5 - - | s] 1 -l -3 1 0 = 1
TABELA AIIL.
Caracteres para as estrelas de vetores
do grupo 0h
E 3C° &C. 6JC 6JC J :wc2 8JC. 6C c
4 3 4 2 4 3 s ° 2
(0,0,0) 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
(A,0,0) 6 2 0 2 0 0 a 0 2 0
(A,A,0) 12 0 0 0 2 0 4 0 0 2
(A,A,A) 8 0 2 0 4 0 0 0 0 0
(A,B,0) =24 0 0 0 0 0 ) 0 0 ¥
(A,A,B) 24 0 0 0 4 0 0 0 o 0
(A,B,C) 0o o0 0 0 0 0 0 0 0




TABELA A=-1IV
De ~ ~
composigao das representagoes do grupo do vetor d
e

v

M 2 ke B R R ks s

(owo) 1 0 0 U 0 0 0 0 0 0
ACO 1 J
(A0O) ( 1 d 0 aQ 0 1
(AA0D) 1 8] 1 0

1 0 0 0 1 0
(AAA) 1 U 0 0 1 0 1 0 1 0
(Aso) 1 1 2 1 1 0 0 0 2 2
(Aa3) 1 U Z 12 6 1 12 4
(ABC) 1 1 2 3 3 1 1 2 3 3

TABELA A=V

Quacrivetares pera as diversas representagces

P M2 IIB‘ s I "I = [ 25

A001  AAOl

00Ul  ABOL AOO1 ABO3 AAD3 ABCl AAAL  AABZ

AAAL AABL ABCl AADL  ASOL

AGU1 ABCL AAOL AABL
ABC2 AAAl  ABOZ2

AAOL ABO1 ABCl ABO1 ABCl
AAAL ABOZ ABC2 AAB1 ’ ABO1l  AABL
ABOl. AAB1 ABC3 AAB3 ABD2  ABCl
AAB1 ABC1 ABC1 AABl  ApCZ
ABC1 ABC2 ) ABC2 AAB3  ALLS
ALC3 ABC1
ABC2

ABC3
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APENDICE B

Apresentamos neste apendice alguns desenvolvimentos refe-

refes ao Capitulo 2.

Lol €)°
1 = 7 (8-1)

w Lol €.) - (€-€) Ip(€e)

A expressao anterior pode ssr posta na forma:

Lo (€o)

- L@(é,) X
lu(éo.—é)IP(Go)/Le(é‘,) .

1
(B-II)

1-(¢e,-€)Ip(€) /Lplé&)

A expresseo entre colchetes tem a forma

(1+u)m

com m = —l &, Como sabemos, pods ser sxpandida numa series de potencias.

Assim:
-1

-
|

i i [1- (e,-€) 1,(&) () | =
1- (€ —€) I(&)/p( &)




al
| 5 2
=1+ (€,-€) I,(€)/L,(€) + (€-¢) {IP( €0)/Lo( €) :‘ +evees (B=III)

Desss modd, a expressgo B-1 se transforma em:

Lol €,)°

= Le(éo) + (eo—s)Ie(éo) +0 ((Eo"e)2 )

Le( eo) - (eo"e) 1 (eo)

e
(8-1v)

Pela expansao de Taylor, tem-se:

Ly(€) = Lol &) - (€,-€) d.deo Lo( €,) = Le( €,) + (€,-€)1,(€,)
(8-v)
Substituindo B-V em B-IV, vem:
2
€
el - Lle)+o ((&-€)) (8-v1)

L(€) - (&= €,(€)
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2. Dedugao da equagao (3.5)

Fazendo variaco é 3 3 itrari &
iagoes "VD e S'\y_i%arbltrarms na expressao
variacional da equageo (3.4), para v = Moo= A =0, e impondo  que

Se = 0, obtemos:

0 - | By v eI o STV W s

Stp

+Js"i (BV/i*HL,/i -ég’Yi*\Vi)ds)_ ¥

+ stgv;* 0.V, + Ids d g\yi*(r\%_ )

Escolhendo:

g\f{: = Sc :,, a-ik":
* * * “ee i
3’\',1 "Sc?mYEm () : -
u?é '(H)
o

e as formas (3.1) e (3.2) para V. e e dada a arbitrariedads

3* * -
e Scem, obtemos as seguintes equagoes

de Gk .

} (v(e—ik'.r).v,\% e v+
SL

o

iR'r
e V'\Po)dSl +

: * ({3 fa)
(€ - e)J asy, (r) W"Vi + lds Yon(F) cpe () (Y, - V)=

Sty a
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As duae equaegoss acime sac linearss nos coeficientes CY
e cp das expansoes (3.1) e (3.2) e correspondem a

Z Hklk Qk + ;Hk',?m cem = 0

k
H -
; em,k ck * H?m,pm c?m 0

onde

H = S1 '-:'.'-:0 ) e
( ke ! Ot * Vieics)

ik (€
H = H* = 4me To i Yem(m*JQ(kH)Le(e-O)

%m&m-(eo-e)le(gg)-LP(eJ

Os diversos simbolos sao definidos nas equagoes (3.6) —

(3.9). Para obter estas expressﬁes fizemos uso da expansio para uma

onda plana
- - -

ik, ik.r, 4
e T = ame °Zi je(kH)Y:m(mYem(ﬁ‘)

Eliminando os coeficientes c?m gas duas equagaas, obtemos

E D, (= =0
1]
e k'k €m

H H
= - v
onde Dk'k Hk'k - k',fm Em,k
H
pm, €m
e usando o fato de que
20+ 1 - -
v. @R, ) - e P (E.)
fm €m ax (%

obtemos a equasdo (3.5)
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