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Resumo

Nesta tese sdo estudados os espectros atdmicuoisksie do Bromo trés vezes
ionizado (Br IV) e do criptonio quatro vezes iompa(Kr V) e a correlacdo dos
parametros energéticos de um theta-pinch com aetypa do plasma, para isso
medimos o tempo de vOo das particulas que deixaplasma e a eficiéncia de
transmissdo de energia entre o banco de capacitiretheta-pinch e o plasma.
Desenvolvemos um modelo termodinamico simples garauporte a determinacao de
temperatura.

A analise do espectro atdbmico do Kr V foi realizamom a colaboracdo do
Centro de Investigacbes Opticas de La Plata (Cl@m#tina) e os dados experimentais
analisados foram obtidos no Instituto de TecnolatgaLund (Suécia), que usou um
theta-pinch como fonte de luz espectroscopica aanq que os dados do CIOP foram
produzidos usando um tubo de descarga capilar ¢ome de luz.

Com a analise do Kr V foi determinado praticameatis os niveis de energia
para as configuracdes?4p5d, 484p6s e quatro niveis para a configuracio 4&ip
Completamos os niveis de energia que faltavam paraonfiguracdes p5s e
45°4p5p com a determinacdo do tripletp Resta andlise foram classificadas 91 novas
linhas e identificados 21 novos niveis de energisapas configuracdes “4p5d,

A 4p6s, 484p5s, 484p5p e 4s4fd.

Foi feita uma revisdo das configuracbes conheqgumdaa o bromo trés vezes
ionizado. Para verificar a propriedade dos dadpmxentais, estudamos a sequéncia
isoeletronica do Ge I. O estudo desta sequéncieeétizado para as linhas relativas as
transicdes entre as configuracdeSigs4s4p4d e obtidas através do calcalinitio e
pelos dados experimentais encontrados na literatlesta tese apontamos alguns
resultados experimentais para Br IV que estdo esaadedo com o preconizado pelo
meétodo grafico.

Foi determinado de forma direta o tempo de voopdaticulas que deixam o
tubo de descarga e a partir deste resultado obdwe@memperatura do plasma formado
no theta-pinch. Usando dois tipos de sonda, umaesor piezoelétrico e outra
resistiva. Também desenvolvemos uma expressao esmpirica, que € descrita em

funcdo dos parametros energéticos do theta-pinalg geterminar temperatura do



plasma. Os resultados da temperatura do plasmin fopanparados. Este experimento
foi realizado no laboratério de plasma da UFF.

O suporte teodrico desta tese foi obtido com undiggd computacional
desenvolvido pelo professor Robert D. Cowan paleuld® numéricos de estruturas

atbmicas.



Abstract

This thesis we studied the atomic emission specfrahree times ionized
bromine (Br IV) and four times ionized krypton (Kf) and correlation of energy
parameters of a theta-pinch with plasma temperasar¢hat we measure time of flight
particles that leave the plasma and the efficiemicgnergy transmission between the
capacitor bank and the plasma. We developed a sirtidgrmodynamic model to
support the determination of temperature.

Analysis of the atomic spectrum of Kr V was perfednn collaboration with
the Centro de Investigaces Opticas de La Plaf@g@rgentina) and the experimental
data were obtained at the Institute of Technolofgund (Sweden), where the theta-
pinch was used as light source spectroscopic. @PClthe experimental data were
produced using a capillary discharge tube as acsaiftlight.

In the analysis of the Kr V was made the deternonabdf all energy levels for
the 444p5d, 484p6s configurations and four levels for the 4ddpconfiguration. We
find the energy levelSP,, for the 484p5s 484p5p configurations. In this analysis were
classified 91 new lines and identified 21 new epdayels for the 4%lp5d, 484p6s,
454p5s, 484p5p and 4sfdd configurations.

We did a review of known configurations in theetdture for the three times
ionized bromine. To verify the experimental date, studied the isoelectronic sequence
of the Ge |. The study of this sequence was peddrito the lines for transitions
between 4=ip*-4s°4p4d configurations. We study the isoelectronicusege with aab
initio calculation and experimental data found in literat This thesis we present the
possible values experimental for Br V.

We determined temperature of the plasma formedertheta-pinch. Using two
types of probe, a piezoelectric sensor and a nresisWWe also developed a semi-
empirical expression, which was described in teonenergy parameters of the theta-
pinch, to determine plasma temperature. The residilthe plasma temperature were
compared.

The theoretical support of this thesis was obtaiwgld a program developed by

Professor Robert D. Cowan for numerical calculaiohatomic structures.



Sumario

INTRODUGAOD ..ottt ettt et et e et e et et ese et e et eae et e ete e eseeaeeee s eseeteeteeeenseneaee e 1
CAPITULO 1 - CONCEITOS BASICOS EM ESPECTROSCOPIA ATOMICA........ccoovevevernnee. 10
1.1- INTRODUGAO A ESPECTROSCOPIA. .. .itieeit et e e etee et e e e ee e et e e e et e e e et e e et e e et e eennaeesaeaetaaaeeannns 10
1.2 - ANALISE ESPECTRAL ..tttttu et e e e e et et e eeettttt e e e e e e e e eaeeeeeeeeebaba s s e e e e e eaaaeeeeeaebbbban e e s aaaaaaaeaaaaaeees 15
1.2.1 - Analise empiriCa O ESPECIIO........ceeeeaeeieiiiiiite e e ettt e e e s st r e e s s eear e e e s ssaaaereeesanaeaeeeens 15
1.3- SEQUENCIA ISOELETRONICA ... uttttitteeiaitteeteeessttteeeeeessntbeeeaesansseseeaesaanseseeaeesanssteeeaesaannnreeens 19
1.4- IMETODO GRAFICO. ... uttttteeiiititette e s aiiteetee e s ettt e e s aaatbe et e e s smebbe e e e e s anebbe e e e e e antbbeeesannbeeeaeeeannnnes 21
1.5- NOTAGCAO ESPECTROSCOPICA
1.5.1 - Acoplamento LS..........ccceeeeeee.
1.5.2 - Acoplamento jj....ccccccvvvveeeeeees
1.5.3 - ACOPIAMENTO jl OU JK oooiiiiiiiiiii et e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e aaan
1.5.4 - ACOPIAMENTO LK ..ottt ettt e e e e et eeeaaeas
1.6- REGRAS DE SELEGCAQINTENSIDADE RELATIVA DAS LINHAS E PARIDADE .........cccciiiiiiiiiiiiaaaaae e 28
1.6.1 - Regras de selecéo e intensidade relatigalidBas. ... 28
I A o T4 To =T L= PP 32
CAPITULO 2 - FUNDAMENTOS TEORICOS EM SISTEMAS ATOMI COS......cooovveveeeeeeeenn 34
2.1- SISTEMA ATOMICO DE APENAS UM ELETRON ....ctttutuuiaaaaaaaaateetatitttna e e aaaaaaaaaseeeessssrsnnnnaaaeaaans 34
2.2- SISTEMA ATOMICO COMMN ELETRONS ....ctuttttettesiittteeeeeesanttseeeessansteeeessansssseeaessannsseeeessansssneeeess 36
2.2.1 - Aproximacgao de CampO CENIIAL........ccuueeeiiiiiiiiecieee e e e e e e e e e e e 37
2.2.1.1 - Método de Hartree-FOCK (HE).....oivviiiiie et e e 38
2.3- ENERGIA MEDIA DE CONFIGURAGAOD . .....cttetiiitttiteesaaititeeaeesasttteeaessnsaeeaessansbaeeeessannneeeeessnnnsnes 39
2.4- FORGA DE OSCILADOR E TEMPO DE VIDA......ciuttiiteeeeiitieeeeesestbeeeeeessssteeaesssntbeeeeesssnnbneeeessnsnnees 39
2.4.1 - Forga de 0SCIlador (OF) ..c e 39
P =T ¢ 4 0T N o (= To I T PP TP PRTPPP 41
CAPITULO 3 - ESTRUTURA DO CALCULO COMPUTACIONAL DO ESPECTRO ATOMICO
..................................................................................................................................................... 42
3.1- CALCULO DAS FUNGOES DE ONDAL. ... ..iiiiiitttitttutuuu e aaaaataeeeesstensanssana e s aaaaeaaeeaesssbannnn e aaaaaaaas 42
3.1.1 - O Programa RCN ...ttt e et e e e e e e e e e e e e e bbb e e e e e e 43
3.1.2-— O Programa RCNZ .......oii oo eeeeeems ettt e e e e e e e e e et e eeteaaaatassnanseeeeeeeaeenaennes 45
3.2- PROBABILIDADE DE TRANSIGAO E FATOR ANGULAR ... uttiiteeesiitiieieeeesstieeeeeesssntbeeeessnsnneeeeessans 46
R T e T O B o] oo | =0 0 = L € 46
3.3- AJUSTE DOS NIVEIS DE ENERGIA DAS CONFIGURAGOES .......uuviiiieeiiiiiiiieeeesitieee e e nineeee e e 47
3.4- CALCULO DOS COMPRIMENTOS DE ONDA.......uttiiieeesiuttieeeeesaaitteeeeessastreassssssseeeesssnssneeeesssssseees 48
3.5-OPROGRAMARCE ..ottt ettt e e e e ettt e e e st e e e e e e nbbeeas 49
CAPITULO 4 - DESCRICAO EXPERIMENTAL DO APARATO ESPE CTROSCOPICO............ 51
i R | N 1 2 (0] n 1 L7 T PSPPI 51
4.2 - THETAPINCH ...ttt ettt e a o e oo o222 e e ettt e et baba e e e e e e e aeeeeeeeeeaensbbsbaa i a e e e e eaaaaas 53
4.3- ESPECTROGRAFO DE3 METROS ..ccttttuuuuuaeaaaaatateettsttunass s aaaaaaaaasaaaeeessstnnnnnaaaaaaaataeessssssnnnnnn 56
4.3.1 - Descricao do eSpectrOgrafo 08 3 M .. ueeecieiiiieee ittt re e e e 57
o T = To (=l o [T 1) = Lo T J PR 57
4.3.4 - Sistema de vacu0 d0 eSPECIOGIafO . cceeeeeciiiiiiiieiiieieee e 62
4.3.5 - Placa de emuISE0 fOtOGrafiCal........commmmeeiieiieiiiieiiiiiie e e e e e e e e e e e e e e e e s rnneeeeeeeees 64
4.3.6 - Alinhamento do €SPECIIOQIafi........cccccmeerrrriiieiiiiiieiie e e e e e e e e e e e e e 64
4.3.7 - Registro das liNhas @SPECIIAIS ......cuuvieeiiiiiiiie e e e e e 65
4.3.8 - O MICrofOto-0ENSItOMELIO. ....cciiiiiiieiieie ettt ee e s eareeeee s 66
4.3.9 - Confeccao da tabela eSPeCtrOSCOPICA. cuuueriiiiiiiiiiiiie ettt e eeaeee s 67
4.3.10 — ClasSIfiCACAD IONICA....... .ot ceeeee ettt et e e e e e e e e e et e e e e e e e e e e e s e s s e nnnnnnnbeees 68
CAPITULO 5 - ANALISE ESPECTROSCOPICA DO CRIPTONIO V ...oooviiiiiciecieeeeeeeeeeeee 70
5.1- INTRODUGAO HISTORICA .. . eteeiitee et e et e ettt e et e ettt e et ee e e e et e e et e e et e e eat e e st e eataeesnsessnnanesnss 70
5.2- MOTIVACAO PARA O ESTUDO DO ESPECTRO DEIRV ...civiiiiii et emmm e 71

vi



5.3- PROPOSTA DE ESTUDO PARA BXR V ..ottt ittt ettt ettt mmrem st e et s et e e s et esaeesnesanaes 72

5.4 - EXPERIMENTOS . ....cititttttttttita e e e e e e e e e et eeetebe b b e s o e e o2 e e e e e et eeesebaba s e e e e e e aaeeeeaeeennsssbnbaaaaeeeeeas 79
5.5- INTERPRETAGAO TEORICA ... .utiitieiiiuiiietteesaitttteaessaetteeeassasseeeaessantbseeeesaansbbeeaessaannreeeessnnnnes 80
5.6- RESULTADOS PARA OS NIVEIS DE ENERGIA E COMPRIMENTQSE ONDA ......cuvitieeriiiiieeeeessiineeeeenns 84
5.6.1 - CONIGUIAGCAD ZBPBS..........eceeeeeeeeeeee et ammeme sttt s et en e e eneaeee s 84
5.6.2 - CONFIGUIAGCAD ZBP5 ........cveeeeeeeeeee ettt s ee et s e e eesaenaeas 85
5.6.3 - CONfIQUIAGCAD ASABO ... emeee ettt n e 85
5.6.4 - CONfIQUIACEES Z4D5S € ABIDEP ...o.vieeeeeeeeeeeeteeeeeee et s s et eee et e en et eeneeeeneeeeeas 85
5.7- RESULTADOS DA FORGA DE OSCILADOR PONDERADAGF) E DO TEMPO DE VIDA.......cuveeieeeeeereaaannn. 93
5.8 - CONCLUSAD . ..ttt ettt e oo et e e e e e e e ettt et ba b b o e e e e e e e ee et eeebe bbb e e e e e e e eaaaeeeennbnnnnnan 99
CAPITULO 6 - DETERMINACAO DIRETA DA TEMPERATURA DO PLASMA........ccccoc....... 101
B.1- INTRODUGAD. ...ttt et e e et e e e e et e e et e e et e e et e e et e st e e eetaeeesaneetnaeeannns 101
6.2- DESCRICAO DO EXPERIMENTO DA TEMPERATURA DO PLASMAL......uiiiieeiiieeeieeeiteee et eeennaeeenn 104
6.2.1 - SONAA COM SENSOI PZL ...eeiiiiiiiit ettt ettt e e e e e e e e e et eeeeeaaaaaaaaaaaaaas 106
6.2.2 - SONUA FESISVA.....eeiieiiiiiiiii e eceeett ettt e e sttt e e s st bt e e e s anbbe e e e e e s annnaeeeens 109
6.2.3 - SONAA MAGNELICA. ... .uuueeirriiiiirmeeeieieie e e e e raeaeeeee s e st s s s s nearraaerrrreeraaeaaaaaeeeaesanns 111
I S g F= L {0 (o1 =] =] (o o RSP RPT R 112
6.3~ ANALISE E RESULTADOS. ...ceiiitttetteeeiiutteeteeesaattttteeesssbeteeassastbseeeeessasbeeeeeeesabbseeesessasreaaanans 112
6.3.1 - SONAA PZt © FESISHVA ....uuvvriiiirrmeeeiiiiiiiiir e e e e re e e e e e e e s e s s e s rrrerraaeaaaaaeeaaesaanan 112
6.3.2 - SONAA MAGNELICA. ... .uuueeireiiiirrmeeeaeiei e rreeraeaeeaesa e st e s s anaa——aaerrrrerraaaaaaaaeeaaesanns 117
6.3.2.1 - Determinag&o da temperatura usando o modermodindmico e parametros
EXPEIIMEINEAIS ...ttt ettt e e e e e e e e e et oottt ettt et eeaaaeaeeeeaaasaa e e nnanbbebbeeeeeeaaaaeaaaaaeaaeaaaannns 123
6.3.2.2 - Classificacéo ibnica relacionada com anfgeratura do plasma.........cccccceeeeeeeennnnnnn. 128
5.4 - CONCLUSAOD . ...t eeeeetttt oottt e o oo o2 et et e et e et b e b b e e e e e e e e e ee et eeeeeeassbaba e e e e e aaaaens 130
CAPITULO 7 - ANALISE REVISADA DO ESPECTRO DO BR IV. ...cioviieieeeeeeeeeeeeeeeeeen 131
7.0 INTRODUGAD. ... .tttteeeeesittteeee e e s sttt e e e sttt e e s sttt et e e e e anbbe e et ee e an bbb e e e e e s snnbeeeaesesanneeaessnnnnnneeeas 131
7.2- ANALISE DO ESPECTRO DABR IV ..ottt sttt e e et a e e 131
7.3- RESULTADOS E DISCUSSOES . ..cceiiutttiteeeiitteeteeeessitteeeeesesbeeeaessssbaeeeeessstbeeeeesaansteeeeesssnnsens 135
(0101 U 17 1TSS PP PPS PRSPPI 142
PERSPECTIVAS. .ottt ettt ettt sttt e e sttt et e e e sttt et e e s e st ee e e e s s s bt beeeeesanbabeeeeesannnnneeaenan 143
REFERENCIAS ..ottt emee s s st s sttt s s sttt et e s et s sttt st s et s st 144

Vii



Introducéo

O nascimento da espectroscopia aconteceu em fieBido Isaac Newton
descobriu que um feixe de luz do Sol que atravessav prisma de vidro se abria ao
sair, revelando ser constituido de luzes de difesecores, dispostas na mesma ordem
em gue aparecem no arco-iris. Newton denominoaigasf coloridas de bandas. Para
verificar que essas cores ndo foram acrescentaglasppprio vidro, Newton fez o
feixe colorido passar por um segundo prisma. Coesaltado, as cores voltaram a se
juntar, formando um novo feixe de luz branca, iqa@inicial. Ao conjunto de bandas,
Newton chamou de espectro [1]. Mais de cem anosisie/illian Hyde Wollaston e
Joseph Von Fraunhofer, notaram no espectro contiowsml, a auséncia de intensidade
em certas faixas estreitas de comprimento de @wlgue chamou de linhas escuras do
espectro do sol. Wollaston [2] foi inspirado haenx@ncia de Newton e usou uma fenda
muito estreita (da ordem de 0,01 mm) para percgbero espectro solar apresentava
linhas negras sobrepostas as cores brilhantesntitar [3] encontrou as novas linhas
do espectro solar durante seus estudos para gparfesuas lentes e calibrar seus
instrumentos 6ticos (prismas e redes de difragae).optou em usar a luz do sol ao
invés de uma vela brilhante e ficou surpreso a@mnar uma série de linhas escuras
gque atravessam 0 espectro do sol, pois estas Indttasstavam presentes nos espectros
de luz de velas. Apesar de algumas linhas escuremmt sido identificadas
anteriormente por Wollaston, Fraunhofer descobvid knhas individuais no espectro
do sol, sendo estas conhecidas como linhas de oBarnHoje sabemos que as linhas
de Fraunhofer chegam aos milhares se consideraamoegioes invisiveis do espectro
luminoso.

Em 1882, Henry Augustus Rowland inventou uma maxgire fabrica redes de
difracdo. A difracdo cria um espectro, quando hade sobre ela. Ele construiu uma
rede de difracdo em superficies cOncavas, difer@rie de seus antecessores que
construiram redes de difracdo em placas planass Estles de difracdo cOncavas
produziram espectros de excelente resolugéo espredRowland usou suas redes para
produzir um mapa do espectro do sol que foi 10 veazais preciso do que qualquer
outro. Trés anos depois Johann Jakob Balmer des@hei da série do hidrogénio, que
€ conhecida como série de Balmer ou linhas de Babjpe € a designacdo de uma das
seis diferentes séries notaveis das emissfes dw&te hidrogénio. A série de Balmer



pode ser calculada usando a formula de Balmeréguea equacdo empirica descoberta
por ele em 1885. Cinco anos depois Johannes Rydiesgobriu outra formula
empirica, apresentada pela primeira vez em 18&faef@rma final apareceu em 1890.
Rydberg queria encontrar uma formula para prevga asnhecidas linhas de emisséo
da série de Balmer, e estender as predi¢cbes p#ias @éries ainda ndo descobertas.
Diferentes versdes da féormula de Rydberg [1] focaiadas para gerar diferentes séries
de linhas, incluindo as séries: de Lyman, BalmascRen, Brackett e Pfund.

A primeira linha no espectro ultravioleta da s@&eLyman foi descoberta em
1906 pelo fisico da Universidade de Harvard Theedgman, que estudava o espectro
ultravioleta do hidrogénio gasoso eletricamentetado. O resto das linhas do espectro
foram descobertas entre 1906 e 1914,

Quando Niels Bohr produziu sua teoria do modelomnaté em 1913, a razdo
pela qual as linhas espectrais de hidrogénio stamjua formula de Rydberg pode ser
explicada. Bohr postulou que o salto do elétrortoono do hidrogénio devia ser entre
niveis de energia quantizados. Quando um elétamsita de um nivel de energia para
outro nivel de menor energia, o atomo emite radiagdetromagnética com
comprimento de onda que €é proporcional a diferéleganergia entre estes niveis.

Desde entdo, os estudos espectroscopicos contiavangando e contribuindo
muito para 0 nosso conhecimento sobre a estrutdrai@ de materiais encontrados
nao somente na terra mas também no sol e no espaiEstrelar. O estudo da estrutura
de niveis atbmicos de energia tem aplicacdes erersd#is areas da ciéncia, na
astrofisica, por exemplo, usa-se a espectroscamia geterminacdo de velocidades
radiais estelares e galacticas e na determinagimigssidades de linhas de emissao de
objetos como nebulosas planetérias e galaxiasingipal aplicacdo da espectroscopia
no caso das estrelas € o estudo da composicaocquilas fotosferas estelares atraves
da medida de suas linhas de absorc¢éo [4]. A eggeopia da regido do infravermelho
tem aplicacdo na producdo e controle dos farmgoos,exemplo, no controle de
qualidade de medicamentos contendo diclofenacmt@sgio [5]. A espectroscopia tem
aplicacdo até na industria de cosmeticos, senddaysara o controle de qualidade de
matérias primas e produtos acabados [6]. Existerhéea aplicacbes da Espectroscopia
de RMN (CWFP) na medida de umidade em semente®os §f].

As fontes de luz sdo muito importantes para oslestaspectroscopicos e para a
estrutura atbmica e atualmente sédo aplicadas eas\éneas. Existem diversas fontes e

uma das mais antigas sdo as do tipo produzidasertos materiais, que quando



absorvem radiacdo reemitem luz visivel. Esse fenénéechamado de luminescéncia.
A luminescéncia estd subdividida em: fluorescéncidpsforescéncia,
quimiluminescéncia e a bioluminescéncia. Quandanegsso ocorre imediatamente
apos a incidéncia da radiacdo, chamamos o fenddeefloorescéncia e se a re-emissao
persiste alguns segundos ou até mesmo algumasdepais de cessada a incidéncia de
luz temos o fenbmeno conhecido como fosforescémkiduminescéncia é um dos
espetaculos mais fascinantes de conservacdo dgieen€ompostos luminescentes
possuem a propriedade de absorver energia quarmpesdos a alguma forma de
excitacdo (radiacdo ultravioleta, raios-X, bombandento de elétrons, etc) e converté-
la em radiacdo emitida na forma de fétons, de congmto de onda que vao do
ultravioleta (até13000 A) ao infravermelho. Esse tipo de fonte prolliz com baixa
intensidade e esta fora da nossa regido de interggs € no ultravioleta de vacuo (1 a
2000 A).

Os métodos baseados em fluorescéncia e fosforéacijcsdo aqueles nos
quais a excitacdo da molécula é conduzida pelargisode fétons. Como
consequéncia, os dois fendmenos sdo muitas veassifidados como métodos
fotoluminescentes. Neste caso, a molécula € imeate excitada e promovida para um
estado eletrbnico de maior energia, cujo retornestado fundamental € acompanhado
pela emissdo de radiacdo eletromagnética. Contédonportante salientar que a
absorcdo do foton em fluorescéncia e fosforescéewielve transicdes eletronicas
diferentes. A energia eletronica responsavel palasicdo fluorescente nado envolve
uma mudanca no numero quantico do spin do eléeqassa do niveloS— S;. Por
outro lado, uma mudanga no numero quantico de dpirelétron acompanha as
emissodes fosforescentes, envolvendo transicoebiqasi de elétrons provenientes de
um estado excitado tripleto (com spin diferent@@aginal) para um estado fundamental
singleto (. — &).

O terceiro tipo de luminescéncia, a quimilumines@®r9] estd baseada na
emissao de luz de uma espécie excitada que € gevaclarso de uma reacdo quimica
ao contrario dos processos fotoluminescentes agitados, onde a molécula emite luz
apos absorcao de fétons. Ja a bioluminescénc&d@finida como a emisséo luminosa
decorrente de reacdes catalisadas por enzimasfdbg€tameno esta presente desde os
seres unicelulares até seres superiores, porénordesgdo em mamiferos, anfibios,

répteis e plantas superiores. O caso mais conhdeidmoluminescéncia € o dos vaga-



lumes (ou pirilampos). H& evidéncias de que el#igarh os sinais luminosos para se
comunicarem com 0s parceiros do sexo oposto.

Quando a luminescéncia emite luz por consequércagb sendo despedacado
ou quebrado é chamada de triboluminescéncia [10Alttiboluminescéncia acontece
guando algumas substancias cristalinas sdo esngdarkendo com que alguns elétrons
saiam de seus campos atdomicos. Estes elétrons tkiceam-se contra as moléculas de
nitrogénio no ar. Quando eles colidem, os elétt@msmitem energia para as moléculas
de nitrogénio, induzindo-as a vibrar. Neste est@@agitacao (excitacédo) e para livrar-
se do excesso de energia, as moléculas de nitogénitem luz - geralmente luz
ultravioleta (invisivel), porém elas também irdoiterama pequena quantidade de luz
visivel. Este &€ o motivo pelo qual, todas as bdlass acucaradas produzem uma luz
fraca quando quebradas.

Um outro tipo de fonte muito usada em tratamentmit®h e aquecimento de
fornos na industria siderargica, turbinas a gasotoras [12], € a combustdo [13]. A
combustdo € um processo quimico no qual uma sulistéeage rapidamente com o
oxigénio e fornece calor. A substancia originalhdmada de combustivel e fonte de
oxigénio é chamada oxidante. A combustdo ocor@ndm o combustivel, mais
comumente um combustivel fossil, reage com o oxig@a ar para produzir calor. O
calor gerado pela queima de um combustivel fossiubsddo na operacdo de
equipamentos, tais como caldeiras, fornos e motodemto com o calor, sdo criados
como subprodutos da reacdo exotérmizeCQ; (diéxido de carbono) e 4 (agua).
Alguns exemplos de reacdes que produzem combudtioCdy (metano) + 2Q —
CO, + 2H,0 + calor e 2H+ O, — 2H,0 + calor.

Outro tipo de fonte de luz muito importante € cspia, que além da aplicacéo
na espectroscopia tem um papel importante em vaeitoses das industrias metallrgica

e eletrbnica [14,15] e € uma promissora fonte eegia [16,17,18].

A Reacdo exotérmica é reacdo quimica que libeoa.cal



Como a fonte de luz empregada neste trabalho éectessiste de um plasma
pulsado, discorreremos um pouco sobre este integestado da matéria, ao qual eu
prefiro referenciar como o estado luminoso da neatéym plasma [19] é um gas
ionizado constituido de atomos neutros, elétromsdie ions positivos. Para se formar
um plasma € necessario fornecer aos atomos ensufiiiente para que eles se
dissociem, produzindo ions. O mecanismo de ion@acéle ser térmico, por radiacdo
ou por descarga elétrica. A energia de ionizaca@atdmo depende da sua estrutura
atdmica sendo superior a energia de ligacdo dmelétais externo. Os elementos mais
facilmente ionizveis sdo os metais alcalinos matemtes e os mais dificeis sdo os
gases nobres. A forma mais facil de se produziplasma em laboratério é através de
descargas elétricas.

O plasma pode ser produzido por distintos tipodees elétricas continuas ou
alternadas de baixa frequéncia (60Hz). Incluemesgentipo de descargas elétricas, a
descarga townsend, a descarga em arco, a desuargedcenteglow). As fontes de
energia elétrica que produzem o plasma com maitmeperaturas sao as fontes
pulsadas de alta frequéncia como o theta-pinch pinchr. Espectros de atomos
altamente ionizados séo obtidos também em fontas beam foil

As fontes de geracao de plasma através de des@tgea ordinaria [20] usam
eletrodos e uma fonte de energia elétrica. O plaénmaoduzido em um ambiente
fechado, onde no seu interior € colocado gas. Cmefovai aumentando a diferenca de
potencial (ddp) entre os eletrodos, ocorre umaasigac A ddp cria um campo elétrico
que acelera os elétrons pré-existentes no gasregéadiao anodo (eletrodo positivo) e
os ions em direcdo ao catodo (eletrodo negativsbasEfontes de descargas geram
residuos dos eletrodos no plasma, pois os eletresdaporam quando aquecidos,
tornando-as muitas vezes improprias para estudosctesscopicos devido a baixa
pureza do espectro. Além disso, estas fontes gespectro de ions de baixo grau de
ionizag&o, ndo excedendo ao espectro de ions umanieado na maioria dos casos. A
fonte de descarga conhecida como catodo oco [2Mha& das mais utilizadas quando
nao se requer altos graus de ionizagao.

A descarga Townsend é invisivel e gera baixa dadsidle atomos excitados.
Ela é caracterizada por suas pequenas correntesisgpde uma pequena diferenca de
potencial entre os eletrodos, da ordem de 100 Yifd@me a tenséo no tubo de descarga
€ aumentada, ocorre um aumento brusco na correntearias ordens de grandeza.

Neste momento a descarga toma um aspecto de dedoargnosa conhecida como



descarga do tipglow. Num nivel superior de energia a descarga entramayo regime
de descarga, conhecido como descarga em arco, comeate subindo até a centenas
de amperes, acompanhada de intensa emissao d&0JuA([figura 1.1 mostra a curva
caracteristica da tensdo versus a corrente em wseara elétrica, nela pode-se

identificar as regides Townsend, luminosa e arcagra descarga elétrica em gases.

A ‘ B [ c

rup

Tensao DC

min

Corrente DC

Figura 1.1 — Curva tensao versus corrente de umarmnte elétrica. Regides: A —

Descarga escura; B — Descarga luminosa e C — @@sear arco.

O beam foilé uma fonte de luz usada em fisica atdmica péaudasa estrutura e
dindmica de ions atébmicos de alguns elementos ¢&annteados estados de ionizacéo,
na regido de comprimento de onda que vai desd®« r@é 5000 A. Nessa fonte um
feixe de particulas de algum elemento de interésaeelerado, normalmente por um
gerador de Van de Graffsobre um fino alvo[{10 pg/cm), que pode ser de carbono.
A interacdo dos ions com o alvo agita as cama@a®ricas do feixe de ions, fazendo
com que muitos dos ions sejam excitados. Depasogieixe de ions deixam o alvo,
emitem fotons, e algumas vezes elétrons. As erseegés intensidades destas particulas
tem informacdes espectrais sobre o projétil. Um dggectos mais importantes da

espectroscopia deeam foilé a habilidade para medir tempo de vida atbmi2g [2

'0 Gerador Van de Graaff é uma maquina eletrostgjia utiliza uma correia mével para produzir e
acumular tensdo muito alta, na cavidade de umaaesfe metal, necessarias em aceleradores de

particulas.



Para se estudar o tempo de vida usando uma folteate foilusa-se a variagao
da intensidade de uma linha espectral com aumentiistiincia a partir do alvo pois ela
€ equivalente a variacdo da populacédo do nivelimmaom o tempo. Assim, a partir
da medicdo da intensidade versus distancia, amigdia do nivel excitado pode ser
determinada. A intensidade é medida por um detéatioelétrico.

A fonte debeam foilgera atomos altamente ionizados, assim como @a-thet
pinch. Mas ao ser comparada com o theta-pinch atagfonte de baixa intensidade e
ndo € uma fonte totalmente limpa, pois o alvo thim um pequeno numero de
particulas dentro do feixe de ions.

Um theta-pinch consiste em: um banco de capacittwegual a energia a ser
transferida para o plasma € armazenada; um sisteriaaveamento tipo spark gap, que
seja capaz de suportar intensas correntes e atta8ets; uma fonte de alta tensédo para
carregar o banco de capacitores, uma linha dentias&o, uma bobina e finalmente um
tubo de vidro colocado dentro da bobina. A dindndiesenvolvida pelo plasma em um
theta-pinch pode ser resumida como segue. Quandessarrega o banco capacitor, é
gerada uma corrente elétrica na bobina que gera&ampo magnético azimutal. A
interacdo da corrente com o campo magneético fazquero plasma fique confinado na
regido central do tubo. Essa tendéncia de uma idgsda corrente intensa atraves de
um plasma a se comprimir lateralmente é conheamaoc‘efeito pinch”. No theta-
pinch, a corrente € azimutal (no sentido theta eordenadas cilindricas) e o campo
magnético é axial, na dire¢do z. Ja no z-pinchgreente € axial (na direcdo z em um
sistema cilindrico de coordenadas) e 0 campo miagrestimutal.

O plasma gerado no theta-pinch tem algumas caistatas interessantes que o
distingue da demais fontes. E uma fonte luminosaproduz um plasma limpo, onde
sao obtidos altos graus de ionizacao, aléem demsarfonte pulsada de alta frequéncia e
ter um baixo custo. Ele torna-se muito atrativeapaplicacoes, tais como fonte de luz
para o estudo espectroscopico [23] ou para o us@laema para tratamento de
superficies, especialmente para estudar a depasiciiones finos [24, 25, 26].

O tratamento de superficies usando plasma acoatenes de uma técnica onde
se introduz plasma, formado por um determinadorgsuperficie de um material com
0 objetivo de lhes conferir propriedades espedfidantre as quais se destacam: dureza
superficial elevada, maior resisténcia a fadigaiomeesisténcia ao desgaste e maior

resisténcia a corrosdo. A nitretacdo € uma técgiga usa O nitrogénio, ja a



carbonitretagdo utiliza o carbono e o nitrogéni@a earbonizagdo usa carbono e
hidrogénio [27] para fazerem tratamento de supesfic

O interesse em dados espectroscopicos de gasseserdevido a aplicacdes na
astrofisica [28], na fisica de laser [29] e diagicds de fusédo [30]. Neste ultimo campo,
o estudo de linhas de intercombinacao (as linhastdecombinagao violam as regras
de transicdo do acoplamento LS, em que ndo héi¢dassentre termos de diferentes
multiplicidades mas obedecem as regras de Lapd®iieAs linhas de intercombinacao
sao produzidas por transicdes de energia maisdas\eendo portanto, visiveis apenas
em espectros de altas energias) € importante patagndsticos de plasma astrofisico e
de laboratério devido a transicfes proibidas [32].

Mesmo com todos 0s avangos ocorridos na especpiasaoda existe muito
para se pesquisar. O estudo de parametros atorooos niveis de energia, forca de
oscilador e tempo de vida caracterizam uma linhpedrsl e sdo de extrema
importancia ndo s6 para a fisica atbmica como tampara a fisica de plasma. Na
fisica atbmica, € importante saber a probabilidsslgransicdo e o tempo de decaimento
de uma determinada transicdo. Ja na fisica de plasfiliza-se o estudo da
espectroscopia para se saber a densidade e a amnpeato plasma, também é usada

para se determinar impurezas presentes em um plasma

No capitulo 1 foi realizada uma introducédo espsctipica. O capitulo 2 esta
descrito a parte tedrica envolvida neste trabafhccapitulo 3 descreve a parte do
calculo e os programas usados na obtencdo daem@igspectro. No capitulo 4 é
discutida a parte experimental. No capitulo 5 ektacrito a analise espectral do
criptbnio quatro vezes ionizado (Kr V). Nesta as@lforam classificadas 91 novas
linhas e identificados 21 novos niveis de energisapas configuracdes “4p5d,
AS4p6s, 484p5s, 484p5p e 4s4pld e também apresenta os valores da forca de
oscilador e do tempo de vida para as mesmas. Quitai apresenta a variacdo da
temperatura do plasma gerado no theta-pinch quaaltira-se os parametros
energéticos de um theta-pinch. As medidas forafhizeeias de forma direta através de
dois tipos de sonda: sonda resistiva e sonda dmiseat. Também foi desenvolvida
uma expressdo semi-empirica através de um modelodeamico simples, cuja
previsdo de temperatura do plasma é dada em fulgsiparametros energéticos do
theta-pinch. No capitulo 7 esta apresentado asgnd@visada do espectro do bromo trés

vezes ionizado, Br IV. Foram estudados os dadosregmpntais e tedricos da sequéncia



isoeletrdnica do germéanio neutro e foram apresestadvos possiveis valores para as

transicdes entre as configuracdesigse 434p4d.



Capitulo 1 - Conceitos basicos em espectroscopidmatica

Neste capitulo sdo abordados alguns conceitoscdsasenvolvidos na
espectroscopia atdmica. E abordado inicialmentspeatro de linhas, em seguida, a
sequéncia isoeletrbnica, notacdo espectral, tipacdplamento e por ultimo, regras de

selecéo.

1.1 - Introducéo a espectroscopia

Um atomo consiste de um nucleo muito pequeno, cetopde prétons e
néutrons, onde esta concentrada praticamente teda massa (mais que 99,9%). Ao
redor do nucleo estéo os elétrons girando em difesedrbitas, mas essas particulas néo
ficam de maneira desorganizada e girando ao apakmcontrario, elas se distribuem
em camadas, cada uma com o numero determinadétdanel

Todo elétron num atomo é caracterizado por numguésticos. Além disto, os
niveis de energia de Bohr se separam em subcantedadétrons, e 0os numeros
quanticos ditam o numero de estados dentro de satiaamada. Camadas sao
especificadas por um numero quéantico principal dmie-se a existéncia de sete
camadas eletrénicas, designadas pelas letras miasisé, L, M, N, O, P e Q. A
medida que as camadas se afastam do ndcleo, aum@margia dos elétrons nelas
localizados. As camadas K, L, M, N, O, P e Q c@oesem aos numeros quanticos
principaisn=1, 2, 3, 4, 5, 6 e 7 respectivamente.

Em cada camada ou nivel de energia, os elétrodstsdbouem em subcamadas
ou sub-niveis de energia caracterizados pelo nunggréntico angular orbital
£=0,1,2,3,.., representados pelas letras minusculas s, p,.dcém o momento angular
em unidade d& (L?= £ (¢+1) h%. O nimero méximo de elétrons que cabe em cada
subcamada, ou sub-nivel de energia, é determineldangmero quantico, mPara uma
subcamada existe um unico estado de energia, enquanto qaespacamadgs, d,ef,
existem respectivamente 3, 5 e 7 estados de enesg@a sem levar em conta a

existéncia do spin eletrénico.
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Na auséncia de um campo magnético externo, ososstdentro de cada
subcamada sao idénticos. Quando um campo magrétaplicado os estados das
subcamadas passam a ter energias ligeiramenterddsr Associado a cada elétron se
encontra um momento de spin, que deve estar odieia para cima ou para baixo com
relacdo ao campo magnético aplicado. Relacionagkteamomento de spin encontra-se
0 quarto numero quéanticoy, para o qual sdo possiveis dois valores de splid€ -
1/2), um para cada uma das orientacdes de spin.

Para determinar a maneira que os estados sao pid@ncom elétrons, ou seja,
como acontece o preenchimento eletrénico das camasdase o principio de exclusao
de Pauli e a regra de Hund. De acordo com o pimdig Pauli dois elétrons ndo podem
estar no mesmo estado, com exatamente 0 mesmatmde nUmeros quanticos ,

m e m. Como mpode ter2/ +1 valores em, = +1/2, existe um maximo d&(2¢ +1)

possiveis estados para uma dada combinacdo de Assim, as subcamadasp, de f

podem acomodar cada uma, respectivamente, umd®ta) 6, 10 e 14 elétrons. Além
disso, cada orbital que esta sendo preenchido eecitialmente apenas um elétron
com spins paralelos iguais. Somente depois dermaitirbital desse subnivel receber o
seu primeiro elétron comeca o preenchimento de caldéal com o seu segundo
elétron, que terd spin contrario ao primeiro, ésta regra de Hund. Na figura 1.1

apresentamos um exemplo do preenchimento da castetctnica 38 do Fe.

T

m 2 1 01 2

Figura 1.1 — Preenchimento da camada eletronicdda3ée, onde as flechas

indicam os spins do elétron.

Naturalmente, nem todos os estados possiveis mmmoaao preenchidos com
elétrons. Os elétrons preenchem primeiro os mamdaossiveis estados de energia
nas camadas e subcamadas eletrbnicas, como apdEsera figura 1.2. A figura 1.2
representa os orbitais em funcdo da ordem crescentnergia, sendo 2 spins, com
orientacdo distinta, por estado. A energia creste n +{ conforme apresentado na
figura 1.3.
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Figura 1.2 — Orbitais e suas energias.

Regra de Wiswesser
(atomos leves)

E cresce com n+f
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Figura 1.3 — Diagrama mostrando que a energiae€i@so n H.

Quando todos os elétrons ocupam as energias maasl@ossiveis diz-se que
um atomo esta no estado fundamental. O processesffeiamento do &tomo envolve
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remocdo de energia de um sistema. Quando ndo s enargia a ser retirada, a

temperatura do sistema estd em zero absoluto. iNpetatura de zero absoluto, as
particulas ndo ficam totalmente imoveis; estdo eswimento e tem energia cinética.

Entretanto, esta energia no zero absoluto, conh@udenergia de ponto zero, ndo pode
ser removida do sistema, de forma que ainda vaentenca: quando ndo ha mais
energia a ser retirada, a temperatura do sistethasszero absoluto. Por definigdo, o
zero absoluto é precisamente 0 Kelvin (-273,15 °C).

Quando um atomo recebe energia, o seu elétron ert@sno salta para outro
nivel de maior energia, portanto mais distante @wden. Quando o elétron volta para o
seu nivel de energia inicial ele cede a energierianmente recebida sob forma de uma
onda eletromagnética (luz), ou seja, o atomo cedmexgia perdida pelo elétron
emitindo um féton.

A interacdo entre fotons e atomos com elétronsvarnas oOrbitas acontece
principalmente por trés processos: absorcao, emegdontanea e emissao estimulada,
como apresentado na figura 1.4. Um foton pode Bsorgido por um atomo e, em
consequéncia, um elétron passa de uma Orbita péna @e energia maior. O foton so
pode ser absorvido se a sua energia € igual &dgfarde energia entre a do estado final
e a do estado inicial. Se houver absorcao se dizodgitomo fica num estado excitado.
Um elétron pode passar espontaneamente de uma pdod outra de menor energia e,
com isso, 0 atomo correspondente emite um fotoquaatguer direcdo. O foton emitido
tem energia igual a diferenca de energia entre astido inicial e a do estado final.
Esse processo é chamado de emissdo espontaneaamaldo espontaneo e é o
processo pelo qual a maioria dos atomos com exckEssmergia passam a estados de
menor energia. Um elétron também pode ser estimydadum foton de energia igual a
diferenca de energia entre os estados a passamdeodrbita para outra de menor

energia. Esse processo é chamado de emisséo astamul

E 2 - - -
A AN - B Y o
hv hy hv N 2 hy
: \ \

Ey

absorgdo emissao espontanea emissdo estimulada

Figura 1.4 — Representacdo esquematica dos processos de absorcdo, emissdo espontanea e

emissao estimulada.
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Fétons podem ser emitidos espontaneamente dooedtachaior energia para o
estado de energia menor. A diferenca de energiesmonde a radiacdo emitida de

frequénciav, comprimento de ondd e numero de onda , dado por:

E2—E1:hv=¥=hca (1.1)
ou 22 B _1__ (1.2)
hc hc A

onde E, e E, s&o os niveis de energia, cdn>E,.

Desta forma o espectro de linhas é dado em termasiiero de onda:

3

o= (cm™e A emA). (1.3)

Sendo, 1 ci = 0.0001239 eV (1 eV = 1,60210%° J), usado para representar a energia
desde que a energia seja dada pelo inverso do toento de onda.

A regido do espectro eletromagnético de comprinsedéoonda 4 ) abaixo de
2000 A é denominada ultravioleta de va@edo fato de, nesta regido, o ar é opaco
abaixo deste comprimento de onda. Esta opacidatkvido a absorcdo da radiacao
(2000 a 1 A) pelo oxigénio atmosférico, vapor deugdge outras substancias.
Experimentos nesta regido espectral tém que séraw@as sob vacuo. Acima deste
ponto, 0os comprimentos de onda sdo menos absop&losr.

Quando a luz entra num dado meio, 0 seu compringsienda é reduzido por
um fator igual ao indice de refracdo do meio. O mamento de onda No meid, €
dado por:

Ao =NA

vac

(1.4)

onde o indice de refracao (ar seco contendo 0,8@Q por volume a pressao normal
e 15°C de temperatura) é dado por [33]:

2406030 , 15997
130110° -¢g? 389M10° -o?’

n=1+384213010° + (1.5)

ondeo é o niUmero de onda.
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1.2 - Andlise Espectral

Pelo Principio de Recombinacdo de Ritz, dois nideienergia de um atomo
podem combinar de maneira a dar origem a uma tiohaspectro. Em principio isto é
verdade, mas na pratica isto nem sempre aconten® veremos mais a frente nas
regras de selecéo.

As linhas espectrais mais fortes e mais importastes mostradas em um
diagrama de niveis de energia na forma de linhetcas ou horizontais conectando
dois niveis de energia com o correspondente coreptinde onda (em A) escrito ao
lado de cada linha. Este é o diagrama de Grot84hd na figura 1.5 temos um grafico
representando-o, que foi tirado da referéncia [33].

(

100000 — 1234

80000 9.88

60000 — 7.41

ENERGY leVv}

40000 — 4.94

WAVE NUMBER {cm™")

20000— 247

SILICON Z =14

— 000

L.

o EFn

Figura 1.5 — Diagrama de Grotrian mostrando tréesigentre baixos niveis de
energia do Si |; os comprimentos de onda estdo em A

1.2.1 — Analise empirica do espectro

O problema que acontece na espectroscopia expeah&ededuzir os possiveis
niveis de energia de um atomo ou ion a partir geas de linhas observadas. Isto
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pode ser realizado obtendo um diagrama de Grotasicamente, o procedimento é
calcular as diferencas entre os numeros de ondacatla par de linhas i,

(Ai,j =0, —O'j), e observar dentro de uma pequena margem de5&rent), aquelas
que aparecem varias vezes. Nestas condi¢cbes, efmfaly, representa a diferenca

entre um par de niveis, ou seja, uma linha.

Para ilustrar o que foi dito, a figura 1.6 mostnadiagrama de Grotrian para um
atomo hipotético, com quatro niveis de energiageamdliferenca entre os niumeros de
onda o, e g, € igual a diferenga entrg, e g, e correspondem a diferenga entre os

niveis E, e E;, enquanto que as diferengas dos nimeros de @nda, e g, — o, sao

iguais e correspondem a diferenga de energia esitnéveisk, e E,.

E4
Es

01 O, |03 Oy
E, A\ 4 A\ 4
E: v \ 4

Figura 1.6 — Diagrama de Grotrian hipotético coratguniveis de energia.

Da forma descrita acima, consegue-se obter a difarelo nUmero de onda,
encontrando uma linha. E se esta diferenca serpwrfioutras vezes € encontrado um
nivel de energia. Assim consegue-se obter um wizednergia, sem se preocupar em
saber qual € o nivel, ou seja, sem da um nomeepara

Para atomos simples (H e He), a analise empiricxritee anteriormente
funciona bem e somente com ela consegue-se degrminivel e dizer quem ele é.
Entretanto para atomos mais complexos é precisg alguns detalhes para poder
identificar quem € o nivel. Precisa usar as preggiuramente tedricas como ponto de
apoio no trabalho de analise experimental, mas&batem um carater decisivo e sim
excludente, ou seja, ela apenas indica, de maaemaximada, a estrutura atdbmica
procurada e muitas vezes descarta a analise eqdao®ara completar a analise da
estrutura atbmica precisa-se ainda levar em cargaag linhas mais intensas envolvem
normalmente, o nivel fundamental e primeiro exctadois estes niveis sdo mais

populados. Um outro ponto é associar critério dasak de oscilador com a separagao
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entre 0s niveis, ou seja, niveis mais proximamespacados e relacionados a transi¢cdes

pouco intensas tendem a ser 0os de maiores energias.

Uma outra maneira de se deduzir o espectro degianérusar o conceito de

termo (T,). O conceito do termo foi introduzido empiricaneat esta relacionado a
energia de ligacéo negativi () do elétron:

R_E,
Do (1.6)

T = ,
n hc

n

sendoR a constante de Rydberg, € o numero quéantico principah, a constante de

Planck ec a velocidade da luz.

Quanto mais o elétron penetra nas camadas fechadaw é o efeito da carga
nuclear e, como consequéncia, maior sera a engefiagual ele esta ligado ao atomo.

Em relacdo a expressdo para a série de Balmeogéidiio), onde o valor de cada termo
é dado por R/n?), para os metais alcalinos deve haver um aumentndrgia destes

termos, o que pode ser obtido diminuindo o valoddnominador de uma quantidade
proporcional ao nimero quantiéo Assim, o valor dos termos pode ser escrito como
[34, pag. 85]:
R

T, = —(n e L.
onde R é a constante de Rydbeng,é o nimero quéntico principal & é o defeito
quantico, é a correcao (correcdo de Rydberg) tegamo nimero quantico principal n
e cujo valor depende de O denominador ndo é mais um numero quanticoiperfem

valor fracionario, e é conhecido como numero qeanprincipalefetivo (n*), sendo o
denominador igual &n*)’.

A diminuicdo da energia de ligacéo, indicada pellor positivo ded , é devido
a penetracdo dentro do nucleo e a polarizagcdo dteatno campo dos elétrons
externos. O efeito da penetracdo € dominante peacuemos valores dé mas
desaparece com o0 aumento eneste caso o0 efeito quantico depende somente da
polarizagdo. O valor do termo para um dado n é m@aca o orbital s e conforme
aumenta ele se aproxima assintoticamente para ar da hidrogénio. O defeito

quantico para diferentdsem distintos atomos € mostrado na figura 1.7pag, 88].
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&p

b3
Figura 1.7 — Defeito quéantico para orbitas com mesia, para cadd no metal

alcalino.

Em um atomo de N elétrons constituido com cargéenueZe blindada por (N-
1) outros elétrons, ou seja, um carogo cercadon@ds de um elétron livre que se move
no campo resultante do ndcleo e dos elétrons doc@atemos uma carga nuclear
liquida (¢ ), representada por:

7=2-(N-1), (1.8)
onde Z € o numero atdbmico, N € o numero total deals. Para um atomo neutro,
{ =1, para um atomo ionizado uma vez= , €c. A energia dos termos pode ser
escrita como:

TnR—ZZ. 1.9)

(n-o)

Muitas das propriedades de um atomo sdo deterninpel@ quantidade de
carga positiva "sentida" pelos elétrons exteriodeste atomo. Com excec¢do do
hidrogénio, esta carga positiva € sempre menoragearga nuclear total, pois a carga
negativa dos elétrons nas camadas interiores fizafrau "blinda", parcialmente a
carga positiva do nudcleo. Os elétrons interioremdbain os elétrons exteriores

parcialmente do ndcleo, assim, os exteriores "sgng® uma fragdo da carga nuclear
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total. A carga nuclear efetiva (Zef) é a carga efetivamente um elétron percebe
levando em consideracdo a blindagem dos elétrorssimiarnos, Zef=Z - S, onde S é
o parametro de blindagem, ou seja, € a blindagatizaea pelos elétrons no caroco. O

valor do termo pode ser escrito em funcéo da aaugkear efetiva, dado por:

_ 2
SR
n

(1.10)

Como o parametro de blindagem é aproximadamemistantie para variacoes
de Z, tem-se a relagdo béasica para comparacaceti€veta, que consiste em uma
sequéncia de ions contendo 0 mesmo numero dersgimoe veremos na proxima
secao (1.3). A descoberta desta regularidade itai feimeiramente por Moseley para
0s raios X, que diz: a raiz quadrada do valor dondeaproxima-se de uma funcéo linear

do nimero atbmico Z.

1.3 - Sequéncia isoeletronica

E comum se estudar como varia um parametro atdmézaexemplo, energia de
ionizacdo, energia de niveis, comprimento de oetla,., quando se altera a carga
nuclear mas se mantém o numero de elétrons do &amion, isto €, se muda o
elemento quimico mas se mantém o0 numero de elétrBage estudo revela
regularidades na estrutura atdbmica que podem awdlitrabalho de andlise. Tais
regularidades ficam evidentes quando se observangpartamento do parametro
atbmico dentro de uma sequéncia na ordem cresdenpeso atbmico, sequéncia esta
que tem o nome de sequéncia isoeletrbnica. Os tespedos ions de diferentes
elementos quimicos com 0 mesmo numero de elétemdem a serem similares na
estrutura geral. Uma sequéncia isoeletronica ¢uada pelo atomo neutro, portanto de
menor peso atdmico e se inicia com 0 mesmo, segaidomo uma vez ionizado com
peso atébmico diferindo de atomo neutro de 1. Pemgito, a sequéncia isoeletrénica do
Germanio neutro € composta dos seguintes atomise Ge |, As Il, Se Ill, Br IV, Kr
V, Rb VI, etc.

Para uma dada sequéncia os resultados obtidastsgmlados ou extrapolados
a fim de se obter valores ainda ndo determinadosecg@éncia [34]. E em uma

sequéncia isoeletrénica o conjunto dos termosd&dicos, isto €, a estrutura atbmica é
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a mesma, pois os elementos tém o mesmo numereétdens, diferenciando-se apenas
no valor de cada termo (equagéo 1.10).

Os resultados obtidos para a sequéncia isoeletrés@o colocados em um
grafico onde no eixo vertical € colocado a enedgida pelo termo enquanto que no
eixo horizontal sdo dispostos os elementos na seguérescente do nimero atdémico.
A figura 1.8 [34, pag. 89] mostra um grafico tipicobtido para a sequéncia

isoeletronica do Na | em funcéo do valor do termo.

NeT Mg AL SiI PY BV 0
= ] i i | 1
o ‘r = F ¥ o #f
e e e e jd‘_f, . 0’1
Jp 2
5 oo T/R(
+0,3
40,4

Figura 1.8 — Sequéncia isoeletrénica do Na | em&ardo termo.

Varios tipos de sequéncias de elementos sdopdeisausa de regularidades nos
valores dos parametros relativo a estrutura e ®umm@priedades ao longo das
sequéncias.

Uma sequéncia isoidnica inclui atomos ou ions teratites elementos que tém
a mesma carga. Ja o atomo e os ions sucessivan detarminado elemento formam
uma sequéncia isonuclear. E os elementos de ureardeada coluna e subgrupo da
tabela periddica sdo homoélogos, por exemplo, aa@ddC, Si, Ge, Sn e Pb pertencem a

uma sequéncia homologa.
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1.4 - Método gréfico

Os meétodos semi-empiricos fornecem um suporte quokara a estudar os
resultados tedricos e experimentais. O méetodo agr&ferve para se fazer um estudo
detalhado do espectro atbmico numa determinada&seigusendo de grande valia na
interpretacdo dos resultados obtidos experimentdabrena previsao de outros, quando
se imp&em uma variagcao suave e monotonica denseqiegncia. Os graficos em geral,

sao feitos com a carga nuclear liquida) (em funcdo de um parametro energético. O

parametro energético pode ser o valor da energiaieis, ou comprimento ou nimero
de onda, ou a diferenca entre estes valores expaiam e 0S seus respectivos valores
calculados.

Podemos realizar um célculo computaciatainitio, ou seja, um calculo inicial
puramente tedrico, para uma determinada sequénaangara-lo com os dados
experimentais da mesma sequéncia. A analise daérsggs (tedricas e experimentais)
revelam certas regularidades nos calculos tedgoesnem sempre sdo manifestadas
nos correspondentes dados experimentais. O resuliegta comparacdo nos conduz a
obter valores ainda ndo determinados na sequérp&rimental, ou verificar se eles
estéo corretos.

Nesta tese foi usada a técnica descrita acimajcgnaio o desvio entre a
predicdo computacional e o obtido experimentalmemte funcdo da carga nuclear
efetiva para a sequéncia isoeletronica do Ge la paalizar o estudo da estrutura
atdbmica do Br IV. Foi utilizado o método descritor fedlén [34], que produz curvas

mais suaves ao se graficar a carga liquiih €m funcédo deE — E'/Z +C, ondeE é

a energia experimental do nivel estudafio,é a energia experimental do nivel mais
alto da configuracdo fundamentalce € uma constante de suavizacdo. A figura 1.9
mostra a sequéncia isoeletrénica do Ge | paracnloaledrico e a figura 1.10 apresenta
os dados experimentais encontrados na referéngjaQ® graficos (figura 1.9 e 1.10)
apresentam o mesmo comportamento, exceto parald, Bndicando que este ponto

experimental esta equivocado, como mostrado nautai.
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Figura 1.9 — Grafico tipico da sequéncia isoelét@dmnio Ge | em funcdo da energia,

obtido pelo célculo tedrico.
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Figura 1.10 — Grafico da sequéncia isoeletronic&dd em funcdo da energia, obtido

pelos dados experimentais.

1.5 - Notacao espectroscopica

Para descrever o estado de um atomo ou ion [338&in-se 0s numeros
quanticos sendo suficiente para caracteriza-leegsistes nimero quéantico principal n,
namero quantico azimuté| spin s, outros ligados as possiveis projecoesnbosentos
angulares e o numero quantico ligado ao momentalantptal J dependendo do tipo

de acoplamento em questéao.
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Uma configuracdo eletrdnica pode ser definida ap@etos nimeros quanticos
principais e azimutais e por quantos m elétronpacucada orbital. Normalmente é
omitida a designacéo dos elétrons mais internoxgustituem camadas fechadas. Para
exemplificar isso, temos a configuragéo excitad&itio neutro ( 3 elétrons), 12p* ou
2p* omitindo a camada interna®lsnden=2,1=p (I =le m=1).

O momento angular total deum &tomo ou fon sem a acgéo de campos externos
€ uma constante de movimento, portanto J € um lionero quantico para descrever o
estado do &tomo. O momento angular total é resutftadssoma dos momentos angulares
e dos momentos de spins de todos os elétrons awoatds diferentes formas de
adicionarmos estes momentos individuais ddo origea distintos esquemas de
acoplamento [33]. O esquema de acoplamento a seloudepende da intensidade
relativa das varias interacées: (a) érbita-érﬂ;tzbk), (b) spin-spin ou interacdo de troca
(s,s.) e (c) spin-6rbita(l,s). As interagdes do tipo (a) e (b) sdo devido quase
exclusivamente as forcas eletrostaticas, enquamtoag do tipo (c) sdo magnéticas. A
sequéncia de adicdo dos momentos angulares segudam decrescente da energia de
interacdo. A seguir esta descrito cada tipo de laoggnto, onde se discute a
dependéncia das varias interages.

1.5.1 - Acoplamento LS

No acoplamento LS a interacao eletrostatica ergrel@rons € muito mais forte
do que a interacdo entre o spin de um elétron @rgguio movimento orbital.

Neste acoplamento € somado os momentos de spilttareo em um momento

total de spinS = Zs , € todos os momentos angulares de todos os ed¢tesultando
i

em um momento angular orbital totatzzi, obtendo-se assim os Termos da
i

configuracdo. Em seguida acopla junto o momenta ti# spin e 0 momento angular

orbital resultando no momento angular tolat L + S. Para a realizacéo de cada soma
€ usado o teorema geral de adicdo do momento argyokaseguintes valores possiveis

paraJ:
J=L+SL+S-1..[L-S (1.11)

O esquema de acoplamento LS pode ser represertamno ¢
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[+ )+ 0+ L5 +5)+ 8]+ v}~ LS = I (1.12)
ou (.1, )C.(5.5,)3[m (1.13)
A notacdo padrdo usada para este acoplamento @giaale Russel-Saunders,

e tem a seguinte form&*JL,, onde2S+1 é a multiplicidade, S é o momento total

de spin 6=Z§), Jé a projecdo do momento angular totdlI{L+S) e L é o

momento angular orbital total(= Zzi ), onde a sua notacdo € a mesma empregada
i

para 0 momento angular orbital, mas com letras mailsculas
(L=012...- L=SP,D,..).

No acoplamento LS o estado € especificado por quimeros quanticos S, L,
J, M= (MstM_), onde M é a projecdo de S e M a projecédo de L.

A interacao spin-6rbita separa o termo em niveis ama energia diferente por
cada J. Cada nivel ainda contém 2J+1 estadosisste

A figura 1.11 mostra um diagrama exemplificandootagdo espectroscopica
para uma configuracdo sp com acoplamento LS. Nesmplo tem-se um elétron s
com um elétron p, assim 0os momentos angulares sres sdo:s - /= 0e

p - ¢ =1, resultando em um momento angular orbital totak0+1=1 - P. Os
momentos de spin sde:=+12,-1/2 e fornecem os seguintes momentos de spin totais:
— S=12-12=0 dando uma multiplicidade d2S+1= ;1
— S=12+1/2=1 com multiplicidad®S+1= 3

Os termos sdo escritos da seguinte mangéira’P.

Para encontrarmos 0s niveis precisamos saber o mm@egular total.
-ParaL=1eS=0= J =1;
-ParaL=1eS=1=J=2 1 ou O.

Obtemos o0s seguintes niveis:
- Para o termoP: 'P;

- Para o termdP: 3P, , 3P, e3P..
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Figura 1.11 — Diagrama representando de forma esffica a notacdo

espectroscopica para uma configuracdo sp com auepta LS.

A aplicacdo de um campo magnético externo resufta pequena diminuicao
Ou um pequeno aumento na energia de um atomo, jau g&ra uma quebra de
degenerescéncia (efeito Zeeman) e resulta em ssta@tBdegenerados. Assim cada
possivel nivel € separado em varios possiveis weibnide igual separagdo. A
magnitude de separagéo depende da forga do campo.

A interag&o entre o momento magnét(gg ) e o campo magnétio®) faz com

que K, gire em torno deéB . A energia de interagao entre eles é:
AE, =—u, (B=g, %J B (1.14)

onde i, é o magnéton de Bohh, € a constante de Planké a proje¢cdo do momento

angular total eg, € o fator de Landé, dado por:

N e S J(@+1)-L(L+2)+S(S+1)

9, 20T 230741 . (1.15)

Das relacdes de comutacédo pode ser demonstrado dpmendéncia o elemento
de matriz (jm[T| 'm)) sobre os nGmeros quanticos de projecdo (m,mta es

inteiramente contida no coeficiente de Clebsch-Gordue é proporcional ao simbolo

3-j, através da relacéo:
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. i k
([T ety = (-1) '“(_J J .]< T ) (1.16)

Esta relacdo (equacdo 1.16) € conhecida como taadenwWigner-Eckart [37].
O coeficiente ( j[T®|j) é chamado de elemento de matriz reduzidoTdé e é
independente dos numeros quanticos magnéticos me m. As propriedades do
simbolo 3-j tem algumas regras de sele¢édo paranemd quanticos, que precisam ser

cumpridas para que o elemento de matfim(T*’| j'm)) ndo seja zero, séo elas:

m=L+m e|j+jjsL<j+]j" (1.17)

1.5.2 - Acoplamento jj

No acoplamento LS a interacdo spin-6rbita tendeemla pequena quando
comparada com a interacdo eletrostatica entre ésoes. Com o aumento de Z, a
interacdo spin-Orbita torna-se mais importante, lindte em que estas interactes
tornam-se mais fortes do que o termo de Coulomia patas condi¢cdes temos o
acoplamento jj.

No acoplamento jj os momentos de spin e angulatabrfio somados, para
cada elétron individualmente, resultando—se em mtwseangulares totais para cada

elétron |, . Posteriormente sdo somados os divergos obtém-se 0 momento angular

total J .

O esquema de acoplamento jj pode ser representata c
l;+§ =], paracadai; (1.18)

it =3, (1.19)

Jy+j3=J; até Jy,+jy=Jy=J @2

A notacdo padrdo usada éjl,jz)J para dois elétrons e para N elétrons:

17,8)70. (7.8, )T e (7105 M
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1.5.3 - Acoplamento jl ou jK

Este acoplamento corresponde ao caso onde aci&bteraais forte é a spin-
oOrbita do elétron mais interno e a seguinte € eragéio coulombiana direta entre dois
elétrons.

Este acoplamento normalmente acontece quandotroreldais externo tem o
namero quantico angulat grande (elétron f ou g) e sofre fraca interacatrat=, bem
como pequena interacao spin-orbita.

A representacdo deste acoplamento entre doismedéé:

L+5=1], (1.21)
JZ +; =K 1.22)
K+3=J 1.23)

A notacao padréo usada para dois eletror{{{lp S_L) JIZ @}jM e para N elétrons

({[( N 1):| N 1'( —l)CN—l]‘]N—l’LN}K'SN)‘]NM '

1.5.4 - Acoplamento LK

Este acoplamento s6 ocorre quando a interacdoimp@stante é a de Coulomb
direta e a segunda mais importante é a interagaeddpita do elétron mais fortemente
ligado.

O esquema deste acoplamento é:

L+, =L (1.24)
L+5 =K 28)
K+§=J 28)

A notagéo padréo usada ﬂﬁ;l})ﬁ]ﬁ@}jM para dois elétrons e para N
elétrons: ({[( Ly 1)1 n-1 L ]] N ’( N l)CN 1}K S )J M.

Dos acoplamentos citados anteriormente, o LS l&ado para um grande
namero de configuracdes porque a interacao spitadvaria aproximadamente com a

carga nuclear efetiva a quarta poténcia, enquargcaq interacdes orbita-orbita e spin-
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spin apenas aumentam linearmente e conforme o puatémico vai aumentando
ocorre uma gradual transicdo do acoplamento LS pgjaNos trabalhos realizados
nesta tese, foi empregado somente o acoplamenpoik®s elementos estudados tém o
namero atbmico baixo e as transicdes procuradasnafise espectral experimental

foram do tipo transi¢cfes de dipolo elétrico.
1.6 - Regras de selecéo, intensidade relativa dashlas e paridade
1.6.1 - Regras de selecéo e intensidade relativasdahas

Como as transicdes estudadas na analise espeqimimental desta tese foram
do tipo transicbes de dipolo elétrico iremos a Beguwstrar as regras de selecao
ocorridas para este caso.

A forma mais eficiente de uma distribuicdo variddlel carga emitir radiacéo
eletromagnética é através de uma oscilacdo dadtpamo elétrico. O dipolo elétrico é
um tipo de distribuicdo de cargas que é formadodp@is cargas, uma positiv&) e
outra negativa@ de mesmo valor, separadas por uma distahc@a momentum de

dipolo elétrico p para um 4&tomo com um elétrondodzor: p =er, ondee é a carga da

particula e r € a posicao do elétrons relativamaotelicleo.

A radiacdo emitida, sem sistemas atdbmicos, oaworenalmente em pares de
niveis de energia. As regras de selecdo originapesaitindo somente determinadas
variagbes de numeros quanticos entre os estadosliei final associados a cada
transicao.

Em estados descritos pelo acoplamento LS puroivet de energia € descrito
por L, S e J, e as probabilidades de transicOaelipddo elétrico ocorrem com base nas
propriedades de ortogonalidade com respeito asleonadas L, S, J das autofuncdes
gue descrevem os estados [33].

Um atomo em um estado estacionario i pode trangitan outro estado
estacionario j, com a emissdao ou absorcdo de uwn f@m energia igual a

hw=E; —E;. A probabilidade deste atomo sofrer uma transggéice os estados, tanto
com absor¢do como por emissdo de um foton, € prigpad ao elemento de matriz do

operador de dipolo elétrico P entre os estadosialni(;...L,S,J‘E{l//i‘e final
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<...L',S',J" E<l//f‘, para transi¢cdes do tipo dipolo elétrico. Destamp a funcédo de
onda eletrbnica é escrita como:
<‘/’f HPWJ = fw?eﬂ//idf, (1.27)

ondeP é o operador do dipolo dielétricer(), e & a carga na particula e r é o vetor

posi¢ao do elétrons relativamente ao ndcleo.
A funcdo de onda eletrbnica depende das coordsrdelposicdo e de spin de

todos os N elétrons e M nudcleos, sendo separada parte espacial e uma de spin:
[w.erpdr [wp,dr, . (1.28)

Primeiramente serd trabalhado somente a funcdonda pa parte espacial.
Escrevendo a equacao (1.27) em funcdo dos nUmeéosicps:

(n'I'm'|er| nim) = ejw;.,.mrwn,mdr : (1.29)

Em coordenadas esféricas, as autofuncdes espassaisiem a forma:

Yo (r.6,0)= R, (1), (6,90, (1.30)
onde R, (r) representa a parte radial da solugéo da equag&chtedinger e, (6,¢)

€ 0 harmdnico esférico correspondente a solucaaamng

Substituindo as autofun¢des espaciais em coordsmadiericas na equagéo (1.29):
J' R IR, rdrx le.*m.serﬁcosqﬁYlmdQ x lefm.serﬁser‘qﬁY,mdQ x jY,fm. cosdy, dQ.  (1.31)
0

Do ponto de vista de coordenadas espaciais, sonasnpartes angulare(ﬁ,q)) sao
importantes para as transigbes entre diferentegd@st As regras de selecdo para
transi(;éo(l,m) - (I m) seguem das integrais da equacéao (1.31), sobmossdenadas
angulares.

A integral sobre as coordenadas angulares podeasada diretamente a partir

da representacdo dos harmdnicos esféricos, como:

Yin(6.8) = ©,,(6)e™ . (1.32)
Substituindo esta equacéo em (1.31), adotando-ssegmida,cosp = }é(ei¢ +e‘i¢) e
senp :%i (e‘¢ —e“"’) obtém-se as seguintes parcelas de integrais,apacmrdenada

o:

29



17 im'¢( i¢ o g \ams 17 —im'¢( i¢ _ g \ams T -im'g jmg
Ej;e e’ +e d¢,EJ;e e’ -e dg e {e e™dg. (1.33)

Essas integrais ao serem resolvidas geram os seguasultados:

2 ) o

je"m ’e?d™dg = 0, a ndo ser quen= m+1 (1.34)
0

2

e J'e“m"”eim¢d¢ =0, ando serquen=m, ' (1.35)
0

ou seja, para que o valor esperado do momentgpadéodido seja nulo, é necessario que
as transicfes correspondentes satisfacam as segjrestricoes:

Am= 0+1. (1.36)

As regras de selecdo para as transi¢fes assoeiad@sdenada pola# podem

ser obtidas a partir das seguintes integrais:
J'G)l.m.serﬁe,mserwﬁ e J'O,.m. costo, . serdd . (1.37)
0 0

As restricdes para m e m’, dadas pela equaca6)(lddvem ser consideradas
nessas integrais. As solucbes dessas integraisvenvaelacbes de recorréncia e

propriedade de ortogonalidade das funcbes de Lege(rm](cose)). Tais recursos

matematicos mostram que as referidas integraiggeamulam-se a néo ser que | e I,
diferem de uma unidade. Assim, deve-se expressegra de selecdo para o niamero

guantico orbital I, como:

AL=L-L=0tle L=L#0 (1.38)

Deve-se enfatizar que, transi¢ces radioativass@aonecessariamente proibidas
se 0s numeros quanticos m e |, associados a estaciass e finais, ndo satisfacam as
equacodes (1.36) e (1.38). Tais transi¢cdes podemevcoas com emissao de radiacéo
caracteristica de uma oscilacdo de dipolo magnéticauadrupolo elétrico. Esses
outros tipos de processos radioativos sao fortesnesofprimidos sempre que o
comprimento de onda da radiagc&o for muito gran@dado comparado com o tamanho

do sistema radiante.

Agora sera trabalhada a parte de spin da func@mdi eletrbnica. A condigcéo

de ortogonalidade da funcéo de onda de spin estabel
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Julaha)=[w(B.(B)=1e [y.(ak.(B)=0. (1.39)

Uma transicdo é proibida por spin se os estadagaine final possuem
multiplicidade de spin diferentes:

AS=S-S =0. (1.40)

Se houver acoplamento spin-6rbita, a regra de &mlaelp spin pode ser
parcialmente relaxada pois o efeito do acoplamspite-Orbita faz com que os estados

se misturem.

O numero quéantico J mede o momento angular totalndétomo logo a regra
de selecéo para ele € dada por:
AJ=J-J3'=041, (1.42)

sendoJ = J'=0 uma transig&o proibida.

Existem algumas caracteristicas referentes as sidiaes relativas entre as
varias linhas de um multipleto, dentre as quaisseminhas comAJ = AL s&o as mais
intensas e usualmente a mais intensa dentre elggeda que possui 0 maximo valor de
J. Estas linhas sdo chamadas de linhas principaisultipleto e sdo sempre mais fortes
qgue todas as outras linhas. Linhas céh# AL sdo chamadas de linhas-satélites e
usualmente sdo mais fortes para valores intermeslide J. QuanddL # (s linhas-
satélites de primeira ordem\] = ) ®&0 as mais fortes do que as linhas-satélites de
segunda ordemJ = -AL) [33].

Das regras de selecdo para o0 momento angularra & 0, que proibe as
transicbes entre multiplicidades diferentes, namwéto rigida e pode ser violada.
Quando violada, ocorre uma transicdo que produz limha chamada de linha de
intercombinac&o. A probabilidade disto ocorrer ceeaproximadamente conm®Z38].
Essas linhas ocorrem principalmente em ions pesatoe o parametro spin-6rbita é
muito grande e o0 acoplamento LS praticamente acstbag, para estes ions a interacao
eletrostatica entre os elétrons das camadas m&snag com 0 nucleo é pequena
comparada com a interacdo spin-oOrbita. Esta mudaagadem das interacdes ocorre
devido a blindagem do potencial do nucleo pelosaié mais internos, além do fato de
que os elétrons mais externos (que sao os de maaergias) estarem bem afastados

do nucleo.
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Como exemplo da aplicagéo das regras de selec@ssgocitar as componentes
possiveis da transicdo entre os niveis de um t&meoum’D, como indicado na figura
1.12.

°D

R NW

\A A J 2

°p

Figura 1.12 — Diagrama das linhas permitidas dasigcdo entre os termd® e
3
D.

Na figura 1.12, o grupo de seis linhas que aparetasntransicdes permitidas
entre os dois termos é chamado de multipleto. Cipfeto °P - °D consiste de trés
linhas principais do multipletadJ = AL, que s&o as linhas mais intensas; - °P,, °D-
-3p,, °D; - *Py; e de 3 linhas-satélitedJ # AL : D, - °P,, °D1 - °P,; D1 - °Py; sendo
3D, - °P, €°D; - 3P, linhas-satélites de primeira ordesh)(= 0).

As transicdesDs - 3Py, °Ds - °Py e°D, - °P; sdo proibidas pela regra de selecéo:
AJ=J-J'=0zx1.

1.6.2 - Paridade

Uma importante propriedade das funcdes de onda pgarmlade pois as
autofuncbes angulares exibem importantes operac@essimetria associadas as
propriedades de reflexo da funcé&o de onda, as mieasluzem o conceito de paridade.
A paridade oferece informacdes sobre os estadostigo§ associados a0 momento
angular. A figura 1.13 mostra como as coordenadasasetadas com a operacao de

inversao espacial.
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Figura 1.13 — Localizacdo de um ponto P em coodinhasféricas com uma

operacao de simetria de paridade invertida.

Nessa figura, a coordenada esférigad,¢) sdo transformadas no sistema
invertido de nova coordenad@,7—6,77+¢). A aplicagio dessa transformagéo ao
estado estacionario definido pelo harménico esjéhflg(e,¢), resulta na seguinte troca
de variaveisY_(6,¢) — Y, (7- 8,77+ ¢) e a funcéo de onda angular muda de acordo
com:

Yo (m-6,m+ ) - (-1)'V,.(6.9) (1.42)

Esse resultado mostra que os estados estaciom@moparidade definida pelo
fator (-1) . A paridade depende somente do nimero quantted due, estados com |

par tem paridade par e estados com | impar terdgmiimpar.

Quando o operador paridade atua em uma funcéo arbitréridr) ela causa
uma inversdo da coordenada da posicdo através igamorPEf(r): f(—r). Se
P(r)=y(r), isto & w(-r)=y(r), entdo a fungday é par. No caso oposto,
w(-r)=-y(r), a fungéo é impar.

Como I muda de sinal por inversdo em relagdo a origempsequey; ¢,

também deve mudar de sinal quando ocorre inversa@kcao a origem porque senao
as contribuicdes de todos os valores de r da mité@r29) se cancelam. Por isso o
produto das duas fun¢des de onda tem que ter garidgar, ou seja, os estados inicial

e final devem ter paridades opostas.
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Capitulo 2 - Fundamentos tedricos em sistemas atécos

Neste capitulo sdo apresentados alguns conceitesestdo relacionados ao
estudo da estrutura atbmica. Inicia-se abordandcsistema de apenas um elétron e
estende-se 0 modelo a 4tomos ou ions com N elétBonsseguida discutem-se as
aproximacdes nao-relativistica para o campo cenitdizadas para resolver este

sistema. Por fim trata-se a forca de osciladomgtede vida.

Lista de simbolos e constantes

h - constante de Planck & h/277)
€ - carga elementar

a, =h/mé - raio de Bohr
Ry=me'/2n? - constante de Rydberg

I - coordenada radial, medida em unidades de Bajr (

2.1 - Sistema atbmico de apenas um elétron

O estudo da estrutura atdmica de um atomo com létmoe, o atomo de
hidrogénio, € importante, tanto tedrica quanto erpEntalmente para o campo da
estrutura atbmica e molecular. O tratamento teqgar@ este atomo € mais simples do
gue para outros e serve de base para as discudedssstemas atdbmicos mais
complexos. O estudo para atomos de muitos elé&ofeto usando algum tipo de
aproximacdo: a aproximacdo de campo central, aatete perturbacdo, o meétodo
variacional, a aproximacdo Hartree-Fock (HF) de prarauto-consistente, o modelo

estatistico de Thomas-Fermi (HX) [33], etc.
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A energia potencial de uma particula de magsa qual se move em um campo
de forca central esfericamente simétrico, deperateeste da distancia r entre a

particula e o centro da forca. A equacéo de Schgédipara este sistema € igual a:
2m
02y +h—2[E—V(r)]kIJ:O. (2.1)

Como o sistema tem simetria esférica, a equac@vedifial acima fica mais
simples de ser resolvida se for escrita num sistigr@ordenadas que seja apropriado a
simetria do problema, que neste caso € esfériceimAsieve-se escrever o operador

Laplaciano e consequentemente a equacédo de Sajgddm coordenadas esféricas,

isto &,

19(,0w) 1[ 1 9 WY 1 o2w] 2m

— | r°— |+ = ——| sen@d— |+ Z I +=E-V(r)v =0. 292
re ar( or j r Lerﬁae( aej serg? a(ﬂZ} PE [ (r)] (2.2)

Os estados energéticos deste sistema sdo deteosiremblvendo esta equacgéo
diferencial, cujas solu¢cdes podem ser construidgle método de separacdo de
variaveis. Para aplicar este método, é necessac@\ver a funcdo de onda como o
produto de duas func¢des, uma radial e a outra angudmo se segue:

w..[r.8,0)=R,(r)Y,,(6,0), ondeY, (6,9 sdo os harménicos esféricos. A equacéo de

Schrddinger passa a ser escrita na forma:

2
Y%i(ﬂﬁj.kiz ii(serﬁa_Yj+ 1 26_Y +2—T[E—V(r)]RY=O. (2.3)
reaor\_ ar) r?|serdod 00) sed*o¢’ | h

Como a energia potencial de interacdo eletrost&titee as cargas no atomo

2
-e , A
, onde r é a distancia entre

mono-eletrdnico no sistema CGS é dada r) =

nacleo e o elétron , pode-se escrever a partd Galequacédo de Schrédinger como:

n? 19°R, ()] _ e J(E=)
_%?T_T Rn,| (r)+W Rn,l (r)_ En,IRn,I (r) ' (24)

onde o momento angular esta em unidade de (L>= ¢ (¢+1)), com{ =0, 1, 2, 3, ...,
n-1.
Os autovalores de energia dependem apenas de n:

E,=- 1326 (ev) ouE, = —%(Ry). (2.5)
n n

A equacéo 2.5 da os niveis de energia do atomadagénio.
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A solucéo da parte angular da equagao 2.3:

o(g)=e™ e Y"(0.0)= (-1 )m/zg;l((:;::; e"R" (coss), 2.6)

onde R™ (cosd) é o Polinémio de Legendre.

A funcdo de onda para o estado fundamental do d@tio pode ser escrita:

w1 el (2.7)

3

B,

ondea, € o raio de Bohr e r é a distancia entre as pdaic

2.2 - Sistema atémico com N elétrons

O Hamiltoniano que descreve um atomo com N elétpode ser escrito:

I e MO ()} @8)

i=1 =l i>] i'
onder, é a distancia entre o i-ésimo elétron e o nucﬂifaer,‘ri - rj‘ é a distancia entre o

i-ésimo e o0 j-ésimo elétrons e o somatorio devdeser para todos os valores de |
sobre todos os pares de elétrons. O primeiro te&lmnblamiltoniano fornece soma das
energias cinéticas dos N elétrons, o segundo tenvolve a interacdo elétron-nucleo, o
terceiro termo diz respeito a interagdo elétrotr@hée o ultimo termo corresponde a
interacdo spin-orbita, ou seja, ele representar@sobre todos os elétrons da energia
de interacdo magnética entre o spin de um elétreaueproprio movimento orbital,
representado por uma quantidade proporcional atupzaescalar do operador momento
angular orbital e de spin. Nesta equacéo estamdsdtea energia em Rydbergs e as

distancias em unidades de Bohg) (com| e s em unidades d&).
No Hamiltoniano da equacao 2.8 os termos relaitoistde massa-velocidade e
o termo de Darwin, foram omitidos. Estes termosddpm somente dg| e tem efeito

de trocar a energia absoluta de um grupo de niseis, afetar a diferenca de energia
entre esses niveis.

Podemos escrever a equacéo de Schrodinger datsefyuma:

BRI DI I TE R TR

1>]
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onde a funcéo de ond,a(LS) representa uma auto-funcéo do operador de Hamilton

também do momento angular totaf§, do operador de spirS{) e suas componentes

azimutaisL, e S, respectivamente.

As funcbes de onda que sao solucdes da equac@os@d funcdes de 4N
coordenadas (trés espaciais e uma de spin paraucadas N elétrons). Para N>1 nao
existe solucao exata, entdo solucbes numéricasnsficegadas, onde além de uma série
de aproximacdes que sao feitas, as funcdoes de ammdé@m alguns parametros para
serem ajustados aos dados experimentais. A aprodonasada € a aproximacao de

campo central. Esta aproximacao é simples e n&idara os efeitos nucleares.
2.2.1 - Aproximacéo de campo central

Escrevendo a equacdo de Schrédinger omitindo motespin-Orbita, para
podermos usar aproximacao de campo central tem-se:

{—i(mf +%)+iz%}//(|_s): Ey(LS) (2.10)

i=1 i>]

A equacao de Schrddinger, equacéo (2.10), deserasid efeitos relativisticos

e nucleares. Esta equacdo nao tem solucao anaitimeto para atomos de hidrogénio e
ions hidrogendides (N=1). Uma das formas de redal\& usando a aproximacao de
campo central. Este método considera o seguinte:

1 — Um elétron mais externo move-se independenge aliros elétrons no campo
eletrostatico do nucleo e dos elétrons mais inerbesta forma uma funcao de onda
descreve cada elétron em uma dada configuracdo g@deesolvida separadamente,
como no caso de um elétron. Assim, a funcdo de ¢totdé é representada como o
produto de fun¢des de onda de um anico elétron.

2 — Os elétrons se movem em um potencial esferiv@m@métricoU (r). Com isto

pode-se separar a funcdo de onda de um Unicorel@mnoum produto de uma funcao
.1 . L : .
radial ?Pm (r), um harménico esféricy,, e um espinor de Pau,, .

3 — A funcéo de onda total deve satisfazer o ginade Pauli, ou seja, deve ser anti-

simétrica sobre uma permutacao de coordenadaulorel

37



No campo central, a distribuicdo de probabilidaéeum elétron i pode ser
escrita pela funcdo de onda de um elétron, quepgegentada pelo acoplamento

assimétrico do produto spin-orbita:

=R (., (.0, 211)

y(r.6,pm)
onde as funcbes radiais obtidas pelo processo gddfiock devem satisfazer as
condicdes de contorno, para sistema de estadaw$ga forma:

ygaﬂd=o @)1

ymeﬁﬁzo @)1

2.2.1.1 - Método de Hartree-Fock (HF)

O método Hartree-Fock € usado para determinasrg®és de onda e a energia
do estado fundamental de um sistema quantico d@sntorpos.

O recurso computacional que dispomos utiliza o deétde Hartree-Fock, que
baseado em uma uUnica derivada do determinanteatks, Stonstituido de fungdes spin-
orbital para um elétron, e no principio variaciofd®] aplicado a equacdo de
Schrddinger para N elétrons, resulta em um conjdetequacdes integro-diferenciais
nao-lineares acopladas para um elétron, ou sej@meke um conjunto de N pares de
equacdes para os orbitais de spin N. Solucdo desgagdes produz funcdo de onda
Hartree-Fock e a energia do sistema, que sdo apaglies das mais exatas.

O método de Hartree-Fock também é chamado, especitd na literatura mais
antiga, de método de campo auto-consistente (SIGEesesistent field) As solucbes
resultantes das equacdes nado lineares se compodarma se cada particula fosse
submetida ao campo médio criado por todas as guartisulas. As equacdes sdo quase
universalmente resolvidas por meio iterativo. Emmtes simples, os orbitais sdo
otimizados, por calcular a energia de um elétroncada orbital, que se deslocam no
campo medio de todos os outros elétrons, em vazctier a repulsdo instantanea entre

elétrons.
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2.3 - Energia média de configuracao

A energia de uma configuracdo pode ser escritéeemmos de seu valor médio.
A energia média de configuracédo ou energia do celgrgravidade representa a energia
de ligacdo média da configuracdo, quando a interdeaconfiguracdo for pequena. A
energia média de configuracao pode ser enconttealgéa da expressao [33]:

> (23 +1)E,

E, = MIZS“(Z—JH) : (2.14)
onde J é o momento angular total de cada nivél ,eé a energia de cada nivel.

A equacéo 2.14 pode ser usada para calcular um egp@rimental da energia
média de configuracdo, usando os niveis perterselasteeonfiguracdo em estudo. Um
exemplo para o célculo da energia média de cord@@a pode ser dado para a
configuracdo f que tem os termo3 e®D e os niveiPy, 3Py, °P,, D, e'Sy:

Ea= 1/15 [EQPo) + 3ECPy) + 5ECP,) + 5E(D,) +E('S)].

2.4 - Forca de oscilador e tempo de vida

A forca de oscilador € uma quantidade usada paeciiear a probabilidade de
transicdo. Ela foi originada da explicacdo classieaabsorcdo e dispersdo como
oscilacdes forcadas, oscilacdes amortecidas deadsms atdmicos dirigidos por uma
onda eletromagnética, ou seja, classicamente o vedor foi introduzido para
representar um peso estatistico, indicando o nunetativo de osciladores vinculados a
cada frequéncia de ressonancia. JA na mecanictiogu@rusada como uma medida de
forca relativa das transi¢des eletronicas dentrsistemas atbmicos e moleculares. E se

tornou muito usada especialmente em fisica atéeniaastrofisica

2.4.1 - Forga de oscilador (gf)

A probabilidade de transigam(yy) € uma propriedade relativa dos atomos. Ela

fornece a probabilidade de um &omo em um esgadazer uma transicdo a outro

estado,y , e € dada por:
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Wy )= szfz ki (yy} (2.15)

ondem € a massa do elétroa,é a carga do elétrorf,(yy') € a forca de osciladoy, é
0 estado quantico inicialy = [E(y)— E(y')J/h, E(y) € a energia do estado inicial.
Quantidades com apostrofo referem-se ao estado fina

A forca de oscilador ponderada de dipolo elétl(igb) € uma quantidade fisica

relativa a intensidade da linHae a probabilidade de transicéo [33]:

| O gwly) 0 o f (/) = of (2.16)
_8mr'megd . _ .
ou gf =~ 05 = (30376x10)os (2.17)

Nesta equagdayf é adimensional, ondg = (2J+1) é peso estatistico do estado
inicial, o € a energia da transicdo dada pelo numero de((mde{E(y)— E(y') hc -
cm™), h é a constante de Planckis,é a velocidade da lua, é o raio de Bohr & é
forca de linha do dipolo elétrico total. A forca ldéha € determinada de acordo com os
sistemas de acoplamento e os tipos de transic@iséemas atdmicos e ibnicos. A forca
de linha de transicdo entre dois niveis excitadossistema de acoplamento LS é
definida por:

S:‘WJHPIHVJ')‘Z (2.18)
onde P* (primeira ordem) é o operador tensorial no elemeia matriz reduzida, ou
seja, € o momento de dipolo classico para o atamoredades atdbmicagg,) [33].

A forca de linha total € uma medida da forca tdtllinha espectral, incluindo
todas as possiveis transicbes entre diferentesni e diferentes auto-estados. J

Calculando S, ou sua raiz quadrada, podemos olgfier o
s¥2 =Py 3. (2.19)
A funcéo de 0nd$1;<]> pode ser expandida em termos da funcdo de ondande
Gnica configuragaq,,BJ> para os niveis superior e inferior:
[9)= 2 Vel R). (2.20)
Substituindo a equacao 2.20 na equacgdo 2.19, edgem
S ;;ygj (BI|PY|B I, (2.21)
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A probabilidade de um atomo, por unidade de tenfgper uma transi¢éo
espontanea de um estagtb para outro estado com menor energia pode ser el@ado
funcdo da probabilidade de transi¢cdo de Einstein:

P(a)=> A, y3), (2.22)
onde a soma é sobre todos os estgdbscom E(y'J')< E()) e A(;d,y'J') ¢ a taxa de
probabilidade de transicdo de emissédo espontandaindéein de uma transicdo do
estadoyd para o estadg'J .

A taxa de probabilidade de Einstein pode ser ahlditlavés do gf pela seguinte
relacéo [33]:

_8m’e’o’
mc

gA of . (2.23)

2.4.2 - Tempo de vida

O tempo de vida natural de um atomo é uma impirtaropriedade porque ele
fornece o tempo de decaimento espontaneo de umoatomum estado de maior

energia para um outro estado de menor energiamPotele vida naturat(y]) € dado

pela probabilidade de transicao (2.22):
r(40)=[> Ala.y o). (2.24)

O tempo de vida natural € encontrado somente eratamo isolado, sem que

estejam envolvidos processos de excitagdo ou dee&c. Considerando interacdo do

atomo com a material ou radiacédo, o tempo de \edand estado é reduzido.
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Capitulo 3 - Estrutura do Célculo Computacional doespectro

atdomico

Para a realizacdo dos calculos espectroscopicositiigado um conjunto de
programas escritos em Fortran pelo professor Rabhe@owan [33], esses programas
tem os seguintes nomes: RCN, RCN2, RCG e RCE e jantsses programas, foi
utilizado também os programas Elcalc (Energy Cata) e Strans desenvolvidos por
Radziemski e Kaufman. Os programas fornecem infodes sobre as funcdes de onda,
as energias meédias das configuracdes, os parametresyéticos de Slater, os
parametros de acoplamento spin-0Orbita, as integeaigteracdo entre as configuracdes
eletrbnicas, expressando os termos de acordo canopdamentos LS, jj ou outros se
necessarios, os hiveis de energia, os comprimedgosnda, as probabilidades de
transicdo entre os diferentes niveis de energitgreas de osciladores ponderadas e os

tempos de vida. Os programas estéo descritos &.segu

3.1 - Célculo das fun¢bes de onda

Os programas RCN e RCN2 realizam o calculo dagdes de onda radial de
um atomo esfericamente simétrico. O programa RCiMpoba as funcdes de onda

radiais R(r) correspondentes a energia do centro de gravidggg, @s integrais de

Coulomb F* e G¥) e as integrais de spin-6rbitg, (, usando as férmulas do potencial

central:

- Integral de Coulomb direta

FK(ij ) = R (” Jij ) = TT rZEl ‘P )‘ drdr, (3.1)

00>

-Integral de Coulomb de troca

00 00

G*(ij) = R (ij, ji) P (rz)Pj(rl)F{(rz)drldr2 (3.2)
00 >
- Integral spin-Orbita
_ a’t1ldv
Z, _iz( ) dr = jr Olr|F> ) dr (3.3)
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- A energia de Coulomb

Ecoul = Z(ko “ = ngk) (34)

k

onde f, e g, séo os coeficientes das integrais direta e de tesgeCctivamente.

- Energia de spin-érbita

E., :ZdijZnI (3.5
nl

onded; € o fator angular.

- Energia do centro de gravidadg,() de cada configuragao

E.,=E +E, +> E (3.6)

j#i
que é a energia de ligacdo média da configurac@ondelétron no orbitah |,, sendo:

a energia cinética,

S (r)ﬂ‘dz '“—”ﬂp (o, @)

: darr o r
energia elétron-nicleg, = J'(— ZZ/r)|R(r )|2dr (3.8)
0

e as energia de Coulomb elétron-elétron diretateoda respectivamente.

e =r)- 20 'i]sz(n) e (39

4 +1%10 0 0

£’ = F°(ij)—12('i ) 'jjzek(ij). (3.10)

240 0 0

O programa RCNZ2 utiliza as funcdes de onda radal=uladas anteriormente e
calcula as integrais de configuragdo de Coulofb) (entre cada par de configuracio
que interagem e as integrais radiais de dipoloaeligypolo elétrico E, e E,) para cada

par de configuracdes.
3.1.1 - O Programa RCN

Este programa é o primeiro de um conjunto de progsaatilizados para a
realizagcdo do célculo da estrutura de niveis deleterminado atomo ou ion.
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O arquivo de entrada do programa RCN contém asguoatdes do atomo ou
ion a ser analisado, seu grau de ionizagdo, sewrntuatdmico Z, o rétulo de cada
configuracdo, a especificacdo dos orbitais e seg®ectivas ocupacoes eletrbnicas. Ele

fornece como informacéo de saida as funcfes deradaas de cada configuracdo para

um atomo esfericamente simetrizad®y (r)).

No seu arquivo com os dados de entrada € inforrzadibém a opcédo de calculo
como Hartree-Fock puro (HF), ou modelo Hartree-Festatistico (HX) com ou sem
correcgdo relativistica (HFR, HXR,...) incluindoeracao spin-orbita.

Para que o resultado do calculo do espectro esnieenergia seja satisfatorio é
preciso que no arquivo de entrada, as configurag@dnicas estejam escritas com a
correta formatacdo para que os dados sejam coeptamidos pelo programa e
dispostas em ordem crescente de energia, assiomfiguracao fundamental deve ser a
primeira, posteriormente seguida pelas outras dentaeparidade, e depois as de
paridade oposta. Dentro da mesma paridade deveger uma série de Rydberg
simples (exemplo do Kr V: 44p?, 454p° e 434p4d), ou seja, cada configuracdo deve
ser colocada de modo que cada orbital seja arrmmadordem crescente dee para

um mesma na ordem crescente de

i

i
(33}
(F4]

Figura 3.1 — Arquivo de entrada do programa RCN.

Inicialmente o programa calcula o numero de elétramatomo ou ion estudado.
Posteriormente comeca 0 processo de obtencdo dafgguracbes a partir da
configuracdo fundamental do géds nobre, no qual mend atbmico Z seja 0 mais
préximo do numero de elétrons N do atomo ou iondeeZ < N. Adiciona-se a
configuracdo fundamental o nimero de elétrons sédes para que seja obtida a
configuracdo desejada.

O programa calcula as funcbes de onda radiaisndeatomo esfericamente

simetrizado, correspondendo a energia de centigralédade ou energia médi&,()

de uma configuracao eletrénica. Apos os calculasfalacdes, o programa computa as
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integrais radiais de um elétron, como energia @agtenergia potencial e eletro-
nuclear. As funcdes de onda e as outras informadearmazenadas para um posterior
calculo.

O arquivo gerado na saida é escrito em binarltaena-se Tape2n. Este arquivo

contém, para cada configuracdo, a energia do celetrgravidade [, ), as integrais

radiais de CoulombHR"e G*) e integrais de spin-6rbita(). Este arquivo é usado

como entrada no proximo programa (RCN2), onde aflados os niveis energéticos

para cada configuracdo em estudo.
3.1.2 — O Programa RCN2

Este programa é um programa de interface que area arquivo de entrada a
saida do RCN (Tape2n) e um outro arquivo de entcmanado de In2, figura 3.2.
O arquivo de entrada In2 permiti introduzir a opcg@opercentagem adequada

para os parametros de Coulomb*(l,.I,), F*{,.I,), G*{,.1,), R*{}, 1)), ¢)- A
opcdo da percentagem adequada pode ser introdymta usuario. Caso as
percentagens estejam todas 100% é realizado uniac&orico puro, calculab initio,
calculo este obtido de forma puramente matemaéoa s conhecimento experimental
da estrutura a ser calculada. A escolha das pegemmg é importante porque 0s niveis
de energia tedricos concordam melhor com 0s expetars se 0s parametros forem de
5 a 30% menores do que o previsto no célculo tedgaro”. Como regra geral usa-se
reduzir os quatro primeiros parametros para ceec80 dos valores iniciais para a
maioria dos atomos neutros (exceto para os actisideos lantanideos 70%) e estes
parametros devem ser menos reduzido, cerca 92 a@2B% os atomos altamente
ionizados. Para checar se a alteracdo nas integsatisfatoria compara-se o resultado
de saida do programa, que contém os niveis deienmlgulados com o0s niveis de
energia experimentais encontrados na literatura.aSdiferenca entre os niveis
experimentais e os calculados for maior que 10%igaealterar as percentagens dos

parametros e refazer o calculo.

h%)
ba
Lol

g5inp 000 0.0000 00 3390999058080 0.00 07

Figura 3.2 — Arquivo de entrada IN2 do programa RCN
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O programa RCN2 usa as funcdes de onda radiadashginteriormente (RCN)

e as informagdes do arquivo de entrada, para ealaslintegrais radiais de dipolg, |
ou quadrupolo E,) elétricos entre cada par de configuracdes etegrais de Coulomb

de configuracdoR") entre cada par de configuracées que interageparéx de todas
as guantidades requeridas, descritas acima, ogmagcalcula os niveis de energia e 0
espectro do atomo.

O arquivo de saida produzido pelo programa RCN2Znekse ingll. Este
arquivo contém as informacfes a respeito do tipacdplamento que o programa RCG
vai usar LS, jj, jk ou outro e os valores obtidas ¢élculo. Esta saida (ingll) em
conjunto com a saida do programa RCN (tape2n) forrazentrada de dados para o

programa RCG.

3.2 - Probabilidade de transicao e fator angular

As probabilidades de transicdo entre configuraghes fatores angulares de
varios elementos de matriz na teoria da estrututa espectro atdbmico séo calculados

pelo programa RCG. O programa calcula também amsittades das linhas.

3.2.3 — O programa RCG

Para calcular as propriedades mencionadas acpnagecama emprega a algebra
de Racah [33]. Ele resolve a matriz de energia esapta como resultado os
autovalores de energia (niveis) e as autofuncdderdou atomo. O programa também
calcula as forcas de osciladores ponderados (gf) foalas as possiveis transicfes de

dipolo elétrico. Os fatores angulares calculadasgi® sdo: os coeficientes angulares

f. e g, das integrais de Coulomb direta e de trécee G, as integrais de interac&o
spin-Grbita e seus respectivos fatoms os coeficientes,* e r” das interacbes de

configuracdo de Coulomb direta e de troca das raiegadiaisR* , os elementos de
matriz de dipolo magnético e os coeficientes amgalale dipolo e de quadrupolo
elétrico.

O programa resolve matrizes de energia e obtémagovalores, autovetores e
as respectivas purezas de cada nivel, mostrandeantaje com qual o nivel esta

misturado, por exemplo, o nivéP; da configuracdo 44p6s do Kr V que tem uma
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pureza de 53% e esta misturado: 25% com o ARala configuracdo 44p5d e 19%
com o nivel®P; da configuracdo 44p6s. Também calcula a forca de osciladores
ponderada (gf) para todas as transicbes de didétdce possiveis e apresenta os
tempos de vida de cada configuracdo. O programbéiamncalcula a probabilidade de
transicéo entre os niveis de configuracfes de gderldiferentes.

Este programa gera trés arquivos de saida. Ovargiiamado Outgll que
contém todas as informacdes de interesse paramm gt ion) e os arquivos chamados

Outgine e tape2e que sdo usados como entrada empoagrama, o RCE.
3.3 - Ajuste dos niveis de energia das configuragde

Os niveis de energia das diferentes configurag@@snicialmente determinados
pelo programa Elcalc. Mas para a obtencdo dest@spgrama utiliza as transicoes
encontradas experimentalmente e seus respectivopricoentos de onda. Todos os
dados experimentais (linhas espectrais e niveendegia) coletados durante a pesquisa
bibliografica e os novos dados, sao introduzidos wem arquivo com o formato
adequado, mostrado na figura 3.3, para servir cem@da para o programa Elcalc. A
figura ilustra parte de um arquivo de entrada decal€] contendo somente as
configuracdes 4dp? e 484p5d do Kr V. Um arquivo usado para o célculo caepde
todas as configuracbes, conhecidas e as novasasusadcalculo HF. O arquivo é
escrito contendo os niveis de energia dispostosrdem crescente de energia e ao seu
lado coloca-se um numero indicando a paridade @lpdra paridade par e 0 4 0 para
paridade impar). Em seguida colocam-se todas assi¢fes experimentalmente
determinadas por ordem de comprimento de onda eeacoespectiva intensidade da

linha (a marcacéo * indica paridade impar do nieelima transicao).
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4|  dsz24pz 3F0 0.0 0. 000 140 [ref 1]
4=24p2 3Pl 1.0 3742. 860 140 [ref 1]
4s524p2 3P2 2.0 7595.340 140 [ref 1]
4524p2 1oz 2.0 19722.930 140 [ref 1]
4s24p2 1s0 0.0 39203.920 140 [ref 1]
4543 ip2 2.0 129779, 270 040 [Fef 1]
4s54p3 303 3.0 131016.420 040 [ref 1]
4=z4p3 3F0 0.0 147925, 280 040 [ref 1]
4543 3Pl 1.0 148286, 780 040 [ref 1]
45403 3P2 2.0 148668.410 040 [ref 1]
4=54p3 1oz 2.0 163387.170 040 [ref 1]
4543 351 1.0 185063, 540 040 [ref 1]
45403 1Pl 1.0 194041, 060 040 [ref 1] ) :
4] 515,350 0,010 4s54p3 1Pl* 4s24p2 3P0 [ref 1]
4 525.490 0,010 45413 1P1¥ 4s524p2 3P1 [ref 1]
10 536,340 0,010 4543 1P1¥ 4524p2 ip2 [Fef 1]
10 540,350 0,010 4z54p3 351% 4s524p2 3P0 [ref 1]
10 551,510 0.010 4s54p3 35l% 4s24p2 3FP1 [ref 1]
10 563,400 0,010 4413 3S1¥ 4524p2 3p2 [ref 1]
10 373,670 0,010 4z4p3 1Pl% 4s524p2 102 [ref 1]
5 641,880 0,010 4s54p3 lop2* d4s24p2 3P2 [ref 1]
10 645,850 0,010 4413 1P1¥ 4524p2 1=0 [ref 1]
10 674,360 0,010 45403 IPLW 4s524pd 3P0 [ref 1]
10 690,010 0,010 4s54p3 IP2% 4s24pd 3FP1 [ref 1]
10 691.840 0,010 45413 IPL¥ 4s524p2 3P1 [ref 1]
10 603,570 0,010 4543 IP0O¥ 4524p2 3Pl [Fef 1]
9 696,070 0,010 4z54p3 1o2% 4s524p2 1o0e [ref 1]
10 708,850 0,010 4s54p3 3p2% 4s24p2 3P2 [ref 1]
10 FLO.770 0,010 4413 IPL¥ 4524p2 ip2 [ref 1]
10 771,250 0,010 4z4p3 301% 4s524p2 3P0 [ref 1]
4] 775,530 0,010 4s4p3 IP2% 4s24pd 102 [ref 1]
3 F7.820 0 0,010 45413 3PL¥ 4s524p2 102 [ref 1]
10 703,430 0,010 4543 302% 4=524p2 3Pl [Fef 1]
10 794,190 0,010 4s54p3 30l% 4s24pd 3P1 [ref 1]
10 810,230 0,010 4z4p3 303% d4s24p2 3P2 [ref 1]
o 8l8.430 0,010 4413 302% 4524p2 ip2 [ref 1]
10 819,250 0,010 4z4p3 301w 4s524p2 3P2 [ref 1]
3] 898,530 0,010 4s54p3 303% 4s24p2 lo2 [ref 1]
7 G08.630 0,010 45403 302% 4524p2 1o2 [ref 1]

Figura 3.3 — Parte de um arquivo de entrada doranag Elcalc

Os varios niveis energéticos sdo ajustados a plartirm processo iterativo que
procura as transi¢fes que correspondem a todasrdsnacoes possiveis de um nivel
gue se quer determinar com os demais. Em nosspassalores utilizados séo obtidos
de diferentes trabalhos experimentais, entdo oramnog agrega pesos diferentes para
cada transi¢éo de acordo com o erro do experimaiiicado em sua obtencéo.

O programa apresenta em sua saida o valor ajudéadada nivel, assim como o
desvio padrdo e o numero de transicbes que colalborpara a determinacdo do
mesmo. Este processo € realizado para todos os$s niheeridos, das diferentes
configuracbes (pares e impares).Os valores obtdosusados no programa RCE para

obter os parametros convencionais de Slater.

3.4 - Célculo dos comprimentos de onda

Depois de feito o0 ajuste dos niveis energéticasdafiguracdes envolvidas, sdo
determinados os novos valores de comprimentos da das transices relativas aos

niveis ajustados. O programa que determina o ctmjde transicfes para 0s niveis

ajustados é denominado Strans. Este programa afmesemo resultado uma tabela
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com os comprimentos de onda das transi¢cdes concksasficacdes para cada ion em
estudo.

O programa Elcalc e o Strans calculam os niveisngggia e 0s comprimentos
de onda respectivamente assim como o programa RCeferenca é que o Elcalc
calcula os niveis levando em conta toda a estretwarimental conhecida. Ele verifica
se um nivel de energia esta acima ou abaixo deaeu experimental, fornecido pelo
usuario, fazendo transicdes deste nivel com osegt@ abaixo e acima dele. Se
inicialmente ele faz uma pequena correcdo do npeeh baixo ele faz todas as
transi¢cdes deste nivel com os demais e se o ddsledor maior que 10% ele refaz o
calculo colocando o nivel um pouco para cima. Assiienfaz pequenas correcdes nos
valores dos niveis experimentais. E o Strans usaiwess de energia ajustados pelo

Elcalc para calcular os comprimentos de onda.
3.5 - O programa RCE

O programa RCE é usado para ajustar os valoreyades parametros
eletrostaticos tedricosH,,, F*, G, ¢ e R*) de modo a produzir niveis energéticos,

teoricamente computados, em melhor acordo comwessnéxperimentais conhecidos.
No processo de ajuste, o usuario pode fazer conqoalguer um dos parametros seja
mantido fixo, seja liberado para variar sozinhovatiar em grupo onde se mantém as
razdes fixas entre os parametros escolhidos e\emi@sn nas mesmas percentagens, de
tal maneira que a razao entre os valores antepa@sdéda iteracdo permanecam fixos
dentro do grupo.

O ajuste € obtido através de um procedimento ivergodendo ser encerrado
quando os valores dos parametros eletrostaticosmitem apreciavelmente de um
ciclo para o outro ou por especificacdo de um ndmeximo de ciclos. Esse processo
de iteracdo, que esta descrito a seguir, ocorrguatguer acoplamento escolhido no

programa RCG. O ajuste € feito nas integrais radmj,, F*, G, R e Z(r), que
sdo considerados parametros energéticos ajustasejss valores de saida séo

determinados de modo que se obtenha o melhor aoste os autovalores calculados

pelo programa RCG com estes novos parametros @@es de energia experimentais.
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O programa utiliza para o ajuste o método dos nisiquadrados, que mediante
um processo iterativo encontra oS parametros sdiala energia. A equacdo de

autovalor,
H[W)=H W),

é ajustada aos valores experimentais, E‘<sdo os niveis de energia observados).
Escrevendo os valores experimentais das energmbém em uma forma

matricial, pois o hamiltoniano é uma matriz, tengge minimizar o residuo:

R=Y(E*-T*f = (E-T), (3.11)

ondeTX s&o os niveis de energia observad@&s esdo os autovalores calculados.

O valor minimo deR ocorrera no ponto em que sua derivada com respeso
parametros for nula. Posteriormente o programa wdifexenca entre as energias
calculadas e as experimentais e gera o0 arquivaidi £om 0s niveis experimentais

ajustados. Quando a diferenca for menor que unr yaiestabelecido o ajuste dos
parametros de Slater, ou seja, nas integrais sadij, F“, G, R* e ¢ ficaram

bons. Sendo o usuario deve reiniciar um novo d¢azendo alteracdes nos valores das
integrais de Slater. Esses parametros sdo ajusi@#ogiue se obtenha o melhor
resultado possivel entre os niveis de energia lealos pelo programa RCG e 0s niveis
de energia experimentais. A precisdo do ajustensiderada satisfatéria se o desvio
padrdo S, isto é, a diferenca entre as energiasladhs e as experimentais for menor
que 1% do valor médio das energias das configusagfeolvidas no ajustAE, ou

seja, a razao entr® e AE for inferior a 1%, sendo:

(3.12)

onde T" sdo os niveis observados; séo as energias calculada, é o numero de

niveis que estdo sendo ajustadofNg € o numero de parametros eletrostaticos em
ajuste.

Depois que os parametros eletrostaticos sdo apsstates sdo substituidos no
arquivo de entrada do programa RCG, que entdo m@gagzalculos dos parametros
atobmicos chegando a valores mais condizentes comlidase experimentais dos
mesmos. Desta forma sao calculados de maneiraesepirica os tempos de vida e as

funcdes de osciladores ponderadas para o elemento.
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Capitulo 4 - Descri¢cdo experimental do aparato espgoscopico

Neste capitulo sdo descritos 0s recursos, instriieee equipamentos usados
neste trabalho tese. Os principais equipament@nfoum theta-pinch de 500 Joules
que € usado como fonte de luz espectroscépica espectrografo com montagem de

Paschen-Runge com circulo de Rowland de 3 m.
4.1 - Introducéo

Um espectrografo € um instrumento usado para fatago espectro de fontes
luminosas em uma determinada regido do espectrorakegnético, e através da analise
deste descobrir as propriedades da substanciacmids luz. O espectro € registrado
sobre uma placa fotogréafica. Seus elementos funuaisesdo: a fenda, a rede de
difracéo e o porta-placas.

Para se conseguir a deteccédo do espectro foramvidgdas diferentes formas
de montagem dos componentes 6ticos do espectrogéafelas: Ebert, Czerny-Turner
e Paschen-Runge.

A montagem tipo Ebert consiste de uma fenda dedstpor onde a luz passa, e
vai até o final do espectrografo, onde é reflepdaum espelho colimador e incide na
rede de difracdo, que esta na parte central datedgeafo. A luz refletida pela rede de

difracdo incide novamente no espelho e é reflgtada o detector (figura 4.1).

Espelho colimador

Chapa fotogriifica

Figura 4.1 — Esquema de um espectrografo com memitégo Ebert.
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A montagem tipo Czerny-Turner, representada nadigu2, é parecida com a
do tipo Ebert, mas aqui s&o usados dois espelhoguemeflete a luz incidente e outro
que reflete a luz refratada. A rede de difracdoogeah) girando através do comando de
um computador. Desta forma, ele funciona para thtesequencialmente, por

varredura, as diferentes regides do espectro.

janeks =abdg

i

{ - neda entrada
Fistorrnul el

¥ Jonte

Figura 4.2 — Esquema de um espectrografo com memtéigo Czerny-Turner.

Na montagem de Paschen-Runge, figura 4.3, a luzdampela fonte, passa pela
fenda de entrada e incide na rede de difracdo gfleter a luz no detector. Quando
construiram este tipo de montagem usavam comotdete@rias fotomultiplicadoras
que ficavam fixas e efetuavam deteccOes simultardasespectro gerado. A
fotomultiplicadora transforma a luz incidente nela corrente elétrica, ou seja, ela
converte os fotons da luz incidente em elétronte g®cesso de foto-emissao ocorre da
seguinte forma: A luz entra na fotomultiplicadoraneide em um metal, isto €, a
energia é transferida do féton para o elétron pfdio elétrico. Estes elétrons sdo entédo
acelerados por meio de um campo elétrico até urra placa metalica. Ao ocorrer
colisdo dos elétrons com a segunda placa metalaa efétrons sdo arrancados das
placas e estes sdo acelerados em direcdo a unaapbata, para que mais elétrons
sejam arrancados. Este processo € repetido vé@ias.vAo fim destas colisbes, pode-se
medir o fluxo de elétrons (corrente elétrica). P@io de calibracdes pode-se relacionar
0 numero de fotoelétrons com a intensidade de luz.

Na montagem de Paschen-Runge pode-se usar nodagdotomultiplicadoras
placas de emulsdo fotogréficas, que também realgateteccdo simultaneamente do
espectro. As placas de emulséo fotograficas ses&atilas mais a frente. Este tipo de

montagem tem uma éptica mais simples que as autvatagens.
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Rede de Difragao

Porta placas

Figura 4.3 — Esquema de um espectrografo com memtéigo Paschen-Runge.

4.2 — Theta-pinch

Para gerar &tomos com baixo grau de ionizacaa hesir descarga elétrica
como nas lampadas de vapor de mercurio, sodio, éanContudo para altos estagios
de ionizacao as fontes sao caras.

A fonte de luz usada nos trabalhos desta tese letaPinch. O Theta-pinch &
uma maquina para producdo e aquecimento de pld&&maarre uma grande faixa de
ionizagcdo e produz um espectro relativamente limpoimpurezas. A figura 4.4
apresenta um esquema de funcionamento do theth-pinc

O Theta-pinch do laboratério € formado por trésgdade aluminio paralelas
espacadas por seis folhas de mylar (0,2 mm cadaaskplacas de aluminio formam a
linha de transmissdo que esta unida em um dosmodreor um solendide, que produz
campos magnéticos intensos e um tubo que é intidmuientro da bobina. Dentro do
tubo é feito vacuo e coloca-se gas para gerarsmaglaNo outro extremo da linha de
transmissao encontra-se a chave pressurizadareaamplaca e banco de capacitores.
Este banco de capacitores € composto por 2 caps;ittom uma capacitancia de 15,5
uF, que armazena a energia a ser transferida palesima. O sistema de chaveamento
elétrico (chave pressurizada) suporta intensagm@s (> 100 kA) e altas tensodes.

A chave pressurizada é do tipo spark gap. Ela stnsim um arranjo de dois
elétrodos separados por uma abertura usualmentédande um gas, normalmente
argonio e/ou gas comprimido, projetado para permitia faisca elétrica passando entre
os condutores. No nosso caso a presséo dentradogap foi de 2,5 kgf/cfre usou-se
ar comprimido. Uma valvula magnética, acionadaielnente, controla a saida do gas
na chave pressurizada, e outra valvula controlanteada do géds dentro da chave
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pressurizada e encontra-se normalmente abertatesafechada. Quando a voltagem no
capacitor alcanca um valor prefixado pelo usuaor este que corresponde a tenséo
que ira disparar o theta-pinch, a valvula magnggécativada e o gas que estava dentro
da chave pressurizada sai. Uma faisca elétricarad@enos eletrodos e o banco de

capacitores é descarregado e uma corrente elpassa pela linha de transmissao.

O theta-pinch, representado na figura 4.4, funcidaa seguinte maneira:
Inicialmente carrega-se o banco de capacitoresnpeio de um gerador de alta
voltagem. Este banco é descarregado através db ggpr acionando-se a chave R, e
gera uma corrente que passa pela bobina e esentmproduz um campo magnético
dentro do tubo onde o plasma é gerado e confinado.

O plasma gerado apresenta um comportamento diati@gnéu seja, € um
material que é ligeiramente repelido por campo réagm, e por este motivo ele gera
internamente uma densidade de correptecdmo reacdo a corrente que circula na
bobina, ou seja, qualquer tentativa de aument@dgo magnético dentro do plasma é
contida pela criacdo de um campo oposto de iguehsidade, resultando em um
aumento nulo. Desta forma o plasma apresenta teragmenas na superficie e as
particulas internas nao séo afetadas pelo campoética,

O efeito combinado do campo elétrico induzidodegua vez a corrente elétrica
gerada no plasma) com o campo magnético, compomadi® da forca de Lorentz,
acelera o plasma radialmente para o seu centréinando-o a regiao central do tubo
que o contém (efeito pinch). Isto acontece porqueabalho realizado pela forca
eletromagnética (Lorentz) € convertido em energiatica das particulas ionizadas da
casca. Logo as particulas sdo comprimidas atraagdirthas magnéticas em direcéo a
regido central do cilindro. Apos isto uma parteedargia cinética dos ions é convertida
em energia térmica devido a colisdo das particgliaando atingem a regido do eixo.
Neste momento a ionizagdo aumenta principalmeribeppecesso de trocas de cargas.

Em um unico disparo no theta-pinch ocorre o efpiteh varias vezes, porém
em cada semi-ciclo subsequente a energia envalideui e em cada um dos semi-
ciclos o plasma é comprimido e aquecido até o camggnético confinante se anular.
Depois disso o plasma expande. Sob condi¢cbes adlefjusdo obtidas densidade e
temperaturas elevadas, possibilitando o surgimeéet@ltos graus de ionizacdo e a

emissdo de intensa radiacao.
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Corrente na bobina

/Linhadetransmisséo
Chave R \

Corrente imagem | |

Campo magnético

'y Esbira do Theta-ninch |

Banco de
Plasma Céamara de vacuo capacitores

Figura 4.4 — Esquema de funcionamento do thetaipinc

No interior da bobina encontra-se o tubo de qoarEm uma de suas
extremidades é acoplada uma valvula agulha, queifgea entrada de gas no tubo. No
outro extremo do tubo se acopla um tubo flexivellfw) e apos este temos um tubo
em formato de T, que tem em uma de suas saidgac@di para o sistema de vacuo e a
outra saida é conectada a entrada do espectro@rafistema de vacuo composto por
uma bomba mecanica, modelo Alcatel tipo 2002BBma tbomba difusora, modelo
Lelbold - Do 121/46203. Podemos observar o esqukmabo conectado no sistema de

vacuo na figura 4.5.
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Figura 4.5 — Representacdo esquematica da bobirtaet@-pinch com o tubo e o

sistema de vacuo.
4.3 — Espectrografo de 3 metros

O espectrografo de 3 metros do laboratério de m@afmn uma doacédo do
Instituto de Tecnologia de Lund (Suécia). Este mamuiento veio sem o sistema de
vacuo e durante o meu doutorado o mesmo foi pestiuecionamento. Primeiramente
foram produzidas varias pecas na oficina mecaraca realizar a montagem do vacuo.
Posteriormente a valvula gaveta e a bomba difusoean acopladas no espectrografo.
O sistema de vacuo primario também foi acopladmacdescrito na secédo 4.3.4. A
conexdo do sistema de refrigeracdo para a bomhaodif e toda a parte elétrica do
sistema de vacuo e das valvulas de ventilacdcea@&@de também foram realizadas.

ApoOs toda montagem do sistema de vacuo ter ficaoltgg o sistema de vacuo
do espectrégrafo foi testado e verificou-se quetExn vazamentos e que 0 mesmo
estava sujo por dentro. O espectrografo foi abedimpo internamente, inclusive nos
canais de o’ring que estavam oxidados. Como enmeguartes do espectrografo a
tinta havia soltado e em outras partes ela estama lwolha, 0 mesmo foi lixado e
pintado novamente de preto. Depois de realizada tadlimpeza o vacuo do

espectrégrafo chegou aB0° Torr. Mas foi descoberto que ainda existia vazame
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nas soldas externas do espectréografo entdo faldixapassado cola para solucionar o
problema. Depois de todos os problemas solucionad@suo no espectrografo chegou
a 1,5¢10° Torr.

O alinhamento foi outro ponto complicado da momagao espectrografo
porque a rede foi movida de sua posicao origingd pa atingir menores comprimentos
de onda. O alinhamento do espectrografo esta teserisecéo 4.3.6.

Com o uso deste espectrografo € possivel se ddibetas mais completas,
registrando menores comprimentos de onda ausemteéab®las como as relativas aos
comprimentos de onda experimentais para o criptGnéforam tiradas na Argentina e

na Suécia.

4.3.1 — Descri¢do do espectrografo de 3 m

O tubo que é colocado dentro da bobina do thethp@ conectado a um
espectrégrafo Hilger de incidéncia normal de 3 nedpectrografo usado possui uma
montagem tipo Paschen-Runge. Este sistema possirete cOncava de ouro que
permite observar regides mais baixas do espe@tmeiagnético (< 500 A). Sua 6ptica
possibilita a obtencdo de espectros na regido tavidleta de vacuo (VUV),
compreendida entre 24 a 2352 A aproximadamente.

O espectrografo é dotado de um sistema mecéanicpepumeite a obtencédo de
varios espectrogramas em uma mesma placa de enfolsf@pafica, com altura do
espectro regulado em uma mascara que varia des5rman de largura. Para a largura
da méascara de 4,5 mm, que foi utilizada no expetimeo nednio, obtém-se até 8

espectrogramas em uma mesma placa de emulsao.

4.3.2 — Rede de difragéo

A rede de difracdo é cdncava coberta com uma cad@dairo. Sua funcdo é
difratar e focalizar a radiacdo incidente, ao mesentpo fazendo o papel de uma lente
condensadora, focalizando a luz no porta placasquencontra no raio de curvatura da
rede, eliminando a aberracdo cromatica. Esta redkfichcdo tem raio de curvatura de 3

m com 1200 linhas/mm.
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Numa rede de difracdo sem reforco (blazed) a emehgpersada distribui-se
pelas diferentes ordens de difracdo, com o maximiaténsidade a ocorrer na ordem O.
O ideal seria concentrar a energia dispersa numca ordem de difracdo que néo seja a
ordem 0 A utilizac&do de redes com reforgo contribui paste ebjetivo.

O reforgo (blazed) na rede de difracédo, represamadfigura 4.6, produz uma
eficiéncia maxima para um especifico comprimentoodda, isto é, uma rede de
difracdo com um blazed em 250 nm opera mais efmmeante quando a luz com o
comprimento de onda de 250 nm incide na rede. A deddifracdo com blazed difrata a
luz de entrada como outra qualquer, entretantoamatie com blazed as ranhuras sao
fabricadas de tal forma que elas formam angulosuwonespecifico valor. A magnitude

do angulo de blaze determina o comprimento de qudaa rede sera mais eficiente.

Figura 4.6 — Representacao da rede de difracaaefonto (blazed).

O poder de resolucéo da rede (R) € um numero eaiido a propriedade de
separar, ou resolver, um registro de duas radiagéescromaticas de intensidades e de
comprimentos de onda aproximadamente iguais. @ricrile Rayleigh € geralmente
usado para encontrar o poder de resolucdo. Edéri@restabelece que a separacao
minima entre duas radiacbes de comprimentos de pridamos se da quando o
maximo de um dos registros estiver posicionado fromo do outro registro. Quando
este critério € satisfeito temos:

R=—=—=mN, (41)

ondem € a ordem da difracabl, é o numero total de ranhuras na largura da rétle a
diferenca no comprimento de onda & é a diferenca no numero de onda
correspondente. O poder de resolucdo também pods@éo como:

Wseré
A

onde W ¢é a largura da red&de2 o angulo de difracéo.

R=mN=

: 4.2)
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A disposicdo das imagens da fenda de entrada solpl&ca de emulséo
espectroscépica é uma funcdo do comprimento de dadadiacdo incidente, regida
pela equacao da rede e representada na figura 4.7:

mi = a[sel{d + J) + ser{g)], (4.3)
ondea é a distancia entre as ranhuras da rede de diffegd nosso espectrografo essa
distancia é igual a 1/1200 mmg, € o angulo de blazed da redegzeé o angulo de
incidéncia da radiacdo sobre a rede (em nosso ¢agd pois a incidéncia da luz na

rede é normal).

Legenda: 1 — fenda de entrada; 2 — rede de difr&;éawmrificio de enfoque; 4 — porta-placas; 5 maé

do porta placa; 6 — regido de disperséo; 7 — lcidémte e 8 — circulo de Rowland.

Figura 4.7 — Espectrégrafo com montagem Paschegér@om circulo de
Rowland de 3 metros de diametro.

A dispersao da rede de difracdo é dada%a%r Entretanto a dispersao reciproca

€ mais usada em termos praticos. O fator de ptawaéguinte expressao:
dd _dAd_ di _acod6+9)
dx d Pdé mF

ondel é a distancia desde uma referéncia arbitrariadd@ncia normal), a posicao onde

: (4.4)

o comprimento de onda da radiacdo aparece B é a distancia que a radiacéo

dispersada percorre desde a rede até a placazbtalno circulo de Rowland (onde
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P=2R, onde R é o raio do circulo). Assim o fator de placa destpectrégrafo em

primeira ordem é 2,75 A/mm.

A seguir sdo mostrados os calculos dos comprimedéo®nda maximo e
minimo, em 12 ordem de difracdo, para o espectidgrdeterminou-se a partir deles a
disperséo reciproca. Na figura 4.8 tém-se as reptagdes da rede de difracdo, da
fenda de entrada, da ordem zero e dos comprima&t@osnda maximo e minimo

correspondendo as seguintes posicoes:

1 — fenda de entrada

2 —Amax

3 —Amin

4 — ordem zero

A1; = 140 mm, corresponde a distancia da fenda atémprimento de onda
maximo.

A43= 8,5 mm, distancia entre 0 comprimento de ondama até o ordem zero.

As3>= 820 mm, distancia entre o comprimento de ondanmaie maximo.

Rede de difragéo

Figura 4.8 — Esquema da rede de difracdo com agdessda fenda de entrada

com os comprimentos de onda maximo e minimo.

Os angulos compreendidos pelos arcos sao:
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RAG =AS (4.5)
A,, 85x107

A6, O ; =28x10rad
A +A -3 -3 -3
a6, 02 : » _85%10 +3850><10 _8285X10° _ ) 1 %rad

Comodserd =mA encontramos 0s respectivos comprimentos de onda:

7
), = dsemng, = 310
120

.
A, =dsel\@, = 1:210(1

Sendo assim o fator de placa em 12 ordem é:

se{28x107) 0236A

ser{2762x10°) 022725A

DA _ A — Amin _ 22725- 236

— = = 2,75,&/ mm
AS AS 82(

Logo este espectrografo tem uma disperséo de 2[imA

4.3.3 — Fenda

A radiacdo produzida pelo efeito pinch penetra speetrégrafo através de uma
fenda reguléavel. A abertura da sua fenda (a) femmutorno de um. Esta abertura foi
calculada levando em conta a regido a ser obsedwrdate os experimentos. Como a
regido de interesse esta entre 300 a 900 A, feicusacomprimento de onda médio 600
A para se calcular a abertura da fenda.

A figura 4.9 representa a fenda e a rede de diragdlistancia entre elas de 3

m, e a metade da largura da rede, 26 mm.

fenda: ____——ypg———" redede difracéao

=4

— _/
YT

3m

Figura 4.9 — Abertura da fenda

61



Calculando a tangente do angulo de incidéncia temos

_26x10°°

tgd =867%x107 (4.6)

Como o angulo € muito pequeno, temos tp@= serd. Assim na equacao de

difracdo encontramos a abertura da fenda:

aserd =mA 4.9)
-10
= 600x10™" _ (4.8)
867x107°

4.3.4 — Sistema de vacuo do espectrografo

O espectrégrafo funciona a baixa pressdo e nezefsitm vacuo de f0OTorr
para seu bom desempenho. Este espectrégrafo alwarayeegido de 25 a 2000 A e
nesta regido o ar € opaco pois a radiacdo € atlagpelo oxigénio, vapor de agua e
outras substancias, por este motivo que precisersentro do espectrografo um bom
Vacuo.

O sistema de vacuo, que esta acoplado ao espedtrogrconstituido por uma
bomba mecéanica e uma bomba difusora. A bomba negadmio stage EM28, chega a
uma pressdo final de fOmTorr. A bomba difusora, Leybold, permite obteram
pressdo de 10mTorr.

No sistema de vacuo primario do espectrograforept@sentado na figura 4.10:
Ligado a bomba mecénica foi acoplada uma valvuleed¢ilacdo e um bellow que nédo
deixa passar a trepidacdo da bomba para o resfant@stema, e em seguida foi
colocada uma valvula solenoide. A véalvula solen@d®portante, pois se faltar energia
elétrica, ela fecha e isola o restante do sisteem®amba primaria, que precisa ser
ventilada para néo jogar 6leo no sistema. Depois&ala solendide o sistema de
vacuo foi dividido usando uma conexao tipo “T”. Udes extremidades do T foi ligada
a uma valvula manual e estd acoplada a bomba difudta outra extremidade foi
acoplado outro T. Uma das saidas deste segunddigata ao porta-placas, através de
uma mangueira, sendo que na entrada do porta-plac@® colocadas outras duas
valvulas: uma de ventilacdo do sistema e outra igafar o porta-placas do restante do
sistema de vacuo. Estas vélvulas sdo importantés,quando o sistema esta fazendo

vacuo ela permite o acesso ao porta-placas, pacalgear e tirar as placas, sem a
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necessidade de quebrar todo o vacuo do espectédgrajutra extremidade do T foi

ligada ao espectrografo através de uma outra maaguentre a mangueira € 0

espectrégrafo foi colocado outra valvula de isadagdum medidor de vacuo Edward,

para poder medir a presséao dentro do espectrégrafo.

O sistema descrito acima é conhecido como “by pasis’ele permite fazer um

vacuo primario (18 Torr) no espectrografo direto, sem passar pelabbodifusora.

Depois que se alcanca uma presséo deTHlr, o vacuo é feito passando pela bomba

difusora e depois dela por uma valvula tipo gagemesta acoplada ao espectrografo.

Porta placas

espectrografo

il

X 1

Bomba
difusora

\Valvula
solenoid

Bomba
mecanica

medidor
de vacuo

Figura 4.10 — Esquema do sistema de vacuo do eSgexib.

A figura 4.11 representa um esquema do sistemariemgrgal, incluindo o

sistema de vacuo do theta-pinch e o espectrogfplado ao seu sistema de vacuo.

Nesta figura ndo estdo representadas todas adasalyue foram usadas no sistema de

vacuo do espectrografo e foram mostradas na figda

Entrada
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Transmisséo
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Figura 4.11 — Representacdo de todo o sistemaimeerl constituido pelo

espectrégrafo, seu sistema de vacuo e o theta-=pinch

4.3.5 — Placa de emulséo fotografica

Os espectros obtidos sao registrados sobre uma @daemulsdo fotografica. As
placas de emulsdo fotografica que foram usadas uém@m emulsdo especial para
comprimentos de ondas curtos, ou seja, do azullteavioleta de vacuo. Elas s&o
constituidas por um substrato de vidro recobertoupta fina camada de uma emulséo
sensivel a luz. Nesta emulséo cristais (sais d@)psansiveis a luz se encontram em
suspensao e estes ficam espalhados em um gel. @aposicdo a luz os cristais que
foram suficientemente iluminados se transformampeata metalica, e os demais que
nao sao iluminados permanecem como sais e sdonatios durante o processo de
fixacao.

Nesta tese foram usadas as placas de emulsdo dfidagidlford Q-2. A
revelacdo das placas foram realizadas usando @deve<odak D-19, por um periodo
de 4 a 8 min, depois o interruptor Kodak (Stop Batbr 40 s e posteriormente o
fixador Kodak UNIFIX por 4 min. Para finalizar almpas sao lavadas em agua corrente

por um longo periodo de tempo.

4.3.6 — Alinhamento do espectrografo

Para se alinhar o espectrografo € necessario (edeade difracdo, a fenda e o
porta-placas estejam todos sobre o circulo de Rwlwlgste circulo tem raio que €&
metade do raio da rede de difragdo. No nosso espeafo o raio de curvatura da rede
de difracdo é de 3 m e portanto o raio do circel®dwland é de 1,5 m.

O blazed, reforco, da rede de difracao foi verdwausando um laser e a
primeira ordem de difracdo para se verificar queas era mais intensa. Depois a rede
foi colocada no suporte de forma que a primeir@mrde difragdo mais intensa ficasse
para o lado do porta-placas dentro do espectragrafo

Para fazer o alinhamento no espectrografo usaidaser, que no nosso caso foi

um He-Ne, de comprimento de onda de 6328 A.
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O alinhamento inicial é realizado sem a fenda esw suporte, deixando a
abertura livre. Incide-se o feixe laser no centeoatbertura e no centro da rede de
difracdo. Para conseguir fazer este ajuste foiausad elevador de feixe com dois
espelhos articulaveis. O laser incide no conjuntéo edpelhos e posteriormente é
refletido para abertura do espectrégrafo. Mexermdoes espelhos adequadamente faz-
se com gque ele fique no centro da abertura simedtaente da rede.

Posteriormente é feito o ajuste da rede de difragédoa ordem zero de difracéo,
que fica no porta-placas. No porta-placas existevisor de vidro circular e nele foi
alinhado o ordem zero. O laser deve estar no cdotkadro circular.

O paralelismo do feixe de luz deve ser verificadocirculo de Rowland, ou
seja, se o feixe de entrada esta no mesmo plarquel@m feixe que esta saindo do
espectrégrafo. Faz-se este ajuste girando, comaaoijdim pouco a rede de difracdo em
seu suporte com as maos. Este ajuste € grossaeireegundo ajuste, o fino, é realizado
pelo parafuso, que fica no suporte da rede.

Para realizar o ultimo ajuste descrito acima fa@idaso feixe da primeira ordem
de difracdo e verifica se ele esta no plano. Isteit® verificando a sua altura na
abertura inicial do espectrografo e depois no oaldrporta placas e na ordem zero.

Posteriormente foi ajustado o foco com o feixe wderkfletido na ordem zero.
Em seguida foi colocada a fenda em seu lugar diozo se ela estava na vertical,
olhando também através do feixe de luz na ordem zer

Por final deve-se fazer o alinhamento da bobinahéta-pinch com o sistema
optico. O eixo da bobina deve interceptar o ced&rdenda, tanto na horizontal quanto
na vertical. Para realizar este alinhamento folasalaser que ja estava alinhado com o
restante do sistema (espectrografo). Faz-se cainziteixe do laser com 0 eixo da
bobina mexendo o theta-pinch primeiramente na bota, para frente e para tras e

para a esquerda e direita e posteriormente sea@judtura.

4.3.7 — Registro das linhas espectrais
Como é habitual para muitas fontes espectrais,nigd mistura de estados de

ionizacdo do gas e das impurezas no gas investigadiinhas de impureza sao usadas

como uma escala para determinacédo de comprimerdgadie A variacdo de estados de
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ionizacdo de impurezas também é usada para dtagsifi ibnica, comparando a
intensidade da mesma linha em registros diferentes.

Para determinar os comprimentos de onda no espa&tradiacdo gravada em
uma placa de emulsao fotogréfica, € preciso detamas posicdes relativas das linhas
contidas na mesma. A leitura da posicdo das lirhasalizada por um aparelho

comparador ou por um microfotodensitdmetro.

4.3.8 - O microfoto-densitbmetro

O microfotodensitdmetro, do laboratério de plasmaUfF, faz a leitura da
intensidade e da posicéo de cada linha na plaeandéséo. A placa a ser lida se desloca
junto a mesa com uma velocidade constante, fazemuoque as linhas passem por um
feixe de luz halégeno e uma fotomultiplicadora.mervalos regulares de tempo séo
adquiridos os valores da posicao e a voltagemtoanidtiplicadora (intensidade).

No nosso caso a leitura de intensidade é feitagasno de 2 um e o resultado é
armazenado em um arquivo de dados para um pospedoessamento. A figura 4.12
mostra o resultado grafico da leitura da intensdeetsus a posicédo, num intervalo de
aproximadamente 4000 um sobre a placa de emulbéidaao experimento sobre o

espectro de emisséo do criptonio.

AX=8um

200
150+

100+

Intensidade

50

04

-—F77
-1000 0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000
Posicéo

Figura 4.12 — Aspecto grafico da leitura de intdade em funcdo da posicdo numa

placa de emulséo.
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A Optica do microfoto-densitbmetro possui uma ladg de halogénio, uma
fotomultiplicadora e janelas para limitacdo da dheminada em que a luz passa pelo
objeto e incide sobre a fotomultiplicadora.

Posteriormente a leitura digitalizada da placait& fa identificacdo dos valores

centrais das linhas que sao determinados por ugrgma.

4.3.9 - Confeccéo da tabela espectroscopica

Com os dados digitalizados da placa de emulsaugréfica é realizada a
introducdo das linhas de referéncia no espectreereddo, ou seja, é feita a
determinacdo das linhas em que o0s comprimentos mila Gejam previamente
conhecidos e estejam presentes no espectro. Ipas®vel se conhecer a dptica do
sistema.

Inicialmente procuram-se as linhas de impurezagasE sdo as linhas de
elementos que estejam presentes no sistema, coataioio, como exemplo de
impureza temos o: carbono, oxigénio, nitrogénidieie. Estes elementos tém algumas
transicOes bastante intensas e a estrutura demnsdtiisletos bem definida.

A identificacdo das linhas de referéncia forneqeosicdo e o comprimento de
onda. Se as primeiras linhas de referéncia forem tlassificadas, novas linhas de
referéncias poderao ser encontradas na placa ded&mu

Para determinar as linhas de referéncia usam-sepdoitos conhecidos para a
Otica do sistema, do espectrografo. O primeiracérdecimento da origem do espectro,
gue no nosso caso € cerca de 8,5 mm de distanoi@ea zero. O segundo ponto que
precisa-se saber é a disperséo reciproca em piraglem de difracdo, que fornece
uma relacdo linear, para a determinagdo aproxint@d@osicdo na placa versus o
comprimento de onda associado, ou seja, pode-s@ uskacao:

A=A, +ﬁx, ®.9

dx

onde x € a distancia medida a partir da origem e no nossoj—/} =275 Aimm.
X

A partir das linhas de referéncia determina-se) eomaior certeza possivel, 0s
comprimentos de onda contidos no espectro obsenkstes comprimentos de onda

sdo determinados por um polindmio que relacionasacfo versus o comprimento de
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onda usando as linhas de referéncia. Ao se obtarlindmio sdo determinados os
valores dos comprimentos de onda das demais li@ggstradas na placa de emulsao.
Com isso, a tabela de dados vinda da leitura dagges das linhas espectrais €
construida naturalmente. Um exemplo de uma taleeleothprimentos de onda € dada
na figura 4.13.

4.3.10 — Classificacao ibnica

Para poder determinar o ion que deu origem a wda linha é preciso fazer a
classificacao idnica. Para realizar a classificagéaca ndo precisa saber quais 0s niveis
do ion estdo envolvidos na transicdo que gerou@ste.

A realizacdo da classificacao idnica é possivedeaobservar o comportamento
da intensidade de uma linha espectral para difeserundicoes de energia da fonte de
luz. No nosso caso, isto se obtém variando a preks&@as ou a tensao de descarga no
banco de capacitores de forma empirica ou se aflstatravés do calculo da
temperatura do plasma, como veremos no capitukioGumentar a energia da fonte
espectroscépica, mantendo a pressao fixa, por dgeoigtem-se ions com maior grau
de ionizacdo. Fotografando diferentes espectrograsra condicdes de energias
distintas, pode-se observar o que acontece comhasIpertencentes a um mesmo ion.
e espera-se que comportamentos similares de idéslesinos diversos experimentos
indiqguem ions iguais. A figura 4.13 apresenta osgranentos de onda, com sua
intensidade e a sua classificacdo ionica. A figuls8 apresenta a posicdo da linha na
placa fotogréafica, os comprimentos de onda (WLV)argstron, os niumeros de onda
(Sigma) em cnl, com sua intensidade da linha (Int) e a sua dleaséio idnica, que

esta dada nos comentarios para o gas argonio.

68



N Posicéo WLV (M) Sigma Int Comentarios
1 8.656 374.06 267332.531 58  0.075 ol
2 9.877 379.68 263376.813 2

3 11.573 387.48 258072.219 51

4 12.860 393.41 254187.047 42

5 13.325 395.55 252811.891 2 .558 ol
6 13.502 396.36 252292.344 2 .37 Arlll
7 13.607 396.85 251985.125 26 .87 Arlv
8 13.972 398.53 250923.016 5 .55 Arlv
9 14.215 399.65 250220.828 4 .63 Arlv
10 12.325 400.15 249904.281

11 14.429 400.63 249605.703 41

12 15.487 405.50 246608.391 210

13 16.246 409.08 244452.516 1

14 16.475 410.05 243873.531 1

Figura 4.13 — Exemplo de uma tabela construidanamdd os comprimentos de onda, a
intensidade e a classificacdo ibnica para o gdmarg
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Capitulo 5 - Analise espectroscopica do cripténio V

Neste capitulo é feita uma analise espectral guderio quatro vezes ionizado
(Kr V). Nesta analise foram classificadas 91 nolalsas e identificados 21 novos
niveis de energia para as configuracdédptl, 484p6s, 484p5s, 484p5p e 4s47d.
Além disso os valores da for¢ca de oscilador e dmptede vida foram determinados

para as configuracdes estudadas.
5.1 - Introducéo histérica

O cripténio quatro vezes ionizado (Kr V) pertenceegiiéncia isoeletrdnica do
germanio neutro (Ge I) e sua configuracéo fundaahén1$25°2p°35°3p°3d" %44 ou
mais abreviadamente #4g?, onde é omitida a designacdo referente as camadas
“fechadas”que fornecem apenas o termo sing®&jo

O primeiro estudo do espectro do Kr V foi realzgbr Fawcett et al. [40] em
1961. Estudando o espectro de linhas de muitassgasizados nobres (Ne, Ar, Kr e
Xe) ele identificou duas linhas do Kr V em 472.16eA708.85 A, sem identificar as
configuracdes envolvidas nas transicfes que praduestas linhas. Posteriormente em
1966, Schonheit [41] estudou o espectro de multigkses inertes ionizados incluindo
0 Kr V e determinou o grau de ionizagédo dos ionsl(KKr V, Kr VI, Kr VIl e Kr
VIII), mas néo classificou as linhas que encontiowin et al. [42] e Livingston [43]
em 1976, usando um beam-foil, classificaram oytagas linhas do Kr V. Em 1980,
Fawcett e Bromage [44] classificaram 30 transic8eado 16 entre as configuracdes
A4 e 434p4ad e 14 relativas as transicBes entfdpfse 4s4p. Mais recentemente,
Trigueiros et al. [45,46,47] e Raineri et al. [48studaram o espectro do Kr V e
obtiveram novos niveis de energia para o criptgo@iro vezes ionizado. Trigueiros et
al. [45,46,47] fazendo a analise dos dados expatarseobtidos usando um theta-pinch
[45] obtive todos os niveis das configuracoegigs 4s4p e 4p e assinalou nove dos
seus doze niveis pertencentes a configuracaip4d. J Raineri et al. [48], analisaram
os dados obtidos produzidos por uma descarga capil@btiveram dois niveis da
configuracdo 4gp4d que faltavam, além de 3 niveis dos quatro afdiguracao
454p5s, e nove dos dez niveis da configuraciéps® e o nivelP, desta duas Gltimas
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configuracdes (44p5s e 4%1p5p) ndo foi identificado. Recentemente Saloma#j [4
coletou e apresentou, de um modo integrado, todaseferéncias mencionadas
anteriormente.

Os dados analisados por Trigueiros e Raineri faganalizados nesta tese para

fazer o estudo dos niveis de energia de algumdgguoacdes eletrnicas do Kr V.

5.2 - Motivacéo para o estudo do espectro do Kr V

As propriedades radioativas dos atomos e ionsdedgrande importancia na
astrofisica, na fisica de plasma e na fisica der.ld$a fisica de plasma € importante
para a determinacdo da temperatura [50,51] e patalaulo de concentracdes de
diferentes constituintes [52]. Em pesquisa de fuadteterminacdo da concentracédo de
espécies contaminantes que tendem a esfriar o plasde grande interesse [53]. O
estudo das propriedades (dureza e resisténciaaada)rdos elementos refratores, que
sdo usados para o confinamento de plasma (Mo, t¢p,[®1,55] sdo especialmente
importantes. Estes elementos refratores podem s&lioos ou ndo. Em fisica de laser
[56] a probabilidade de transicéo e o tempo de s&tadecisivos para predi¢coes da acéo
potencial do laser em meios especificos. Na asttafi[57], usa-se a aplicagdo da
probabilidade de transicao, forca de osciladorégbmpo radioativo para o célculo das
abundancias relativas dos elementos do Sol e des\@utras estrelas.

A descoberta recente de linhas de emissao do Bm\amostras de nebulosas
planetarias [58] reavivou o interesse no estudtededsmento. O espectro da nebulosa
planetaria, NGC 7027, foi analisado por Péquigb8i e tem estimulado o calculo da
probabilidade de transi¢cdo para um numero de liphaibidas de interesse astrofisico,

em particular do cripténio e do xenénio [60].

Como pode-se verificar na literatura, as configdeaceletronicas do Kr V
AS4p” [46], 4s4p [46), 4S4p5Sp [48), 4P [47], 4S4pAd [46,48] e 44p5s [48] foram
estudadas experimentalmente, contudo, esta inctomfiden 2002 [48] foi realizada a
primeira determinacao de gf do Kr V. Mas este esindluiu somente transi¢coes para
cinco pares de configuracBes a sabefdpfs- 44pad, 484p° - 4S4p5s, 484p5p -
AS4p5s, AS4p5p - 484pad e 4p5p - 4sdp Os valores experimentais da forca de
oscilador da sequéncia isonuclear do criptonio s@mtodos conhecidos na literatura.

Somente foram calculados os valores semi-empideoc&00 linhas do Kr Il [61] e 478
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linhas do Kr IV [62] e nenhuma linha foi determinaekperimentalmente e o tempo da
vida néao foi obtido para nenhum nivel de energidheoido experimentalmente.

Devido ao mencionado anteriormente, pode-se percghmportancia de se
continuar o estudo do Kr V para ampliar o conheotmelos niveis de energia, das

transicOes e da forga de oscilador (gf) para o mesm

5.3 - Proposta de estudo para o Kr V

Dando continuidade a uma série de trabalhos eshlg pelo grupo, foram
estudadas algumas configura¢gdes do espectro dodéterminando as linhas, os niveis
de energia, a forca de oscilador e o tempo de \Edte trabalho foi realizado em
parceria com um grupo do CIlOp (Centro de Invesiiyes Opticas de La Plata -
Argentina), com a ajuda e supervisao dos Profes3argueiros e Jorge Reyna.

A proposta de trabalho inicial do Kr V era estudarconfiguracdes #p4f e
4s454d. No decorrer do estudo nos deparamos com algdifiasidades. A primeira
dificuldade é que estas configuracdes tém fortesdndes uma com a outra 4sAf e
4s454d), além de estarem misturadas entre si e comfiguracdo 4f como se pode
observar na figura 5.1.

O segundo empecilho € realizar a analise do mégrdfico, através da
sequéncia isoeletrdnica do Ge |, para as confifesad&paf e 4s4pid. A sequéncia
isoeletrénica do Ge | é composta pelos seguintraearitos: Ge |, As I, Se lll, Br 1V,
Kr V, Rb VI, etc. Foi feita uma pesquisa bibliogcaf e verificou-se que os dados da
sequéncia isoeletronica para as configuracfes oraamas acima estdo incompletos.
Para a configuracdo Zp4f tem-se somente na literatura os valores exgeitais dos
niveis de energia para o Ge | e As II. E para digormacédo 4s4fid ndo se tem nenhum
valor experimental dos niveis de energia para nantalemento da sequéncia
isoeletronica.

Além das dificuldades citadas, a que mais pesoa ganossa decisdo de nao
continuar estudando estas configuracdes foi o dat® estas configuracdes seriam
estudadas a partir de transicdes com as configesad84pdd e 4%p5s e estas
transicdes abrangem a regido de comprimento dedmgao até 600 A e a nossa tabela
de dados para o criptbnio ndo esta com boa cleessdio iGnica na regido de interesse,
ou seja, os comprimentos de onda existem na taedando se pode dizer de qual ion

ele pertence. Durante o meu doutorado, se trabglhoa melhorar esta classificacao
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ibnica. Para isto foi colocado em funcionamentcspeetrografo de 3 m, descrito no

capitulo 4. Para ativar o espectrografo foram aomd todo o sistema primario de
vacuo e a bomba difusora e foram resolvidos os asuyiroblemas de vacuo que

surgiram, abrindo todo o espectrografo para fage limpeza interna e polimento nos
canais de o’ring. Foi descoberto que existiam va&raos nas soldas tig do

espectrégrafo e posteriormente estes foram soladam O alinhamento foi outro ponto

complicado A rede foi movida da usa posicado cenpata se conseguir registrar na
placa espectral, comprimentos de onda menoregegentos angstrons. O novo arranjo
mecanico dificultou muito o alinhamento. Com o aeste espectrografo conseguisse
uma tabela mais completa para a regido de menoregrinentos de onda e com

melhor classificacdo i6nica. Todos os detalhes alacacdo do espectrografo em

funcionamento estéo descritos no capitulo 4.

Resolvemos entdo estudar as configuracé4p8d e 4%ip6s, da paridade
impar e a configuracdo 4<4g, da paridade par.

A figura 5.1 mostra um diagrama de niveis de eaergbm os intervalos de
energia para os termos de algumas configuraco&s §p configuracdes conhecidas e
por nos estudadas, inicialmente s6 com um caleblitio, ou seja, para um calculo
feito de forma puramente matematico sem nenhunh#imdia experimental. Na figura
5.1 as configuracbes hachuradas em preto sdo ddabee estudadas por outros
autores. Nessa figura as linhas continuas repaeseas transicdes conhecidas entre as
configuracdes: 4dp° — 4s4p, 4S4p° — 4€4pad, 484p5Sp — 4s4) 454p5p — 484pad,
A4p5p — 48p5s e 4sdb— 4p'. As configuracbes hachuradas em vermelho s&o
estudadas neste trabalho. Todas as configuracGd®eadas e as estudadas neste

trabalho, juntamente com a configuracatigaf foram usadas no célculo Hartree-Fock.
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Figura 5.1 — Diagrama de niveis de enesadianitio para algumas configuracdes
do Kr V.

As configuracées 44p5d e 4%1p6s foram estudadas a partir de suas transicdes
com a configuracdo fundamental’4 e 4$4p5p. Tanto a configuragéo 24p5d
quanto 48p6s interagem muito com a configuracdo fundame@si#ip’) e com a
configuracdo 4€p5p que tinha os seguintes niveis conhecitds:*Dy, *Ds, 3Py, P,
3S_|_, 1D2, lPl elSQ.

A figura 5.2 apresenta um diagrama de niveis degene transi¢cdes entre as
configuracdes 4dp? - 454p5d, 484p° - 4S4p6s, 484p5p - 484p5d, 484p5p - 484p6s,
4p* - 4<4p5d e 4p- 454p6s, a partir das quais foram encontrados os nofvess de
energia das configuracdes4is5d e 481p6s.
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Figura 5.2 — Diagrama de niveis mostrando as gaesiusadas para se estudar
as configuracées #4p5d e 484p6s.

Para as configuracdes %4p5d e 4%ip6s ndo se tém dados completos na
literatura sobre sua sequéncia isoeletronica qudiean no trabalho de andlise. A
configuracdo 4€p5d somente foi estudada para o Ge I, As Il dISltando os dados
dos demais elementos da sequéncia isoeletrdnipardé configuracdo 4p6s, se tem
resultados disponiveis na literatura para os nfis 'P; para os seguintes elementos:
Ge |, As I, Se lll e Br IV. Todo os demais termasntro da sequéncia isoeletrbnica
para esta configuracdo sdo desconhecidos.

O fato da sequéncia isoeletrnica para as confijes4&p5d e 4%1p6s ndo
estar completa torna o estudo mais complicado.oBto lado, as transi¢cdes entre as
configuracdes 44p5p - 484p5d e 48ip5p - 484p6s estdo na regido de comprimento
de onda de 1200 a 2100 A e isso favorece a anplis® os dados sobre os
comprimentos de onda nesta regido tem boa preeis@éo regido de comprimento de
onda acima de 600 A, a tabela esta com uma basifdagéo ibnica.

Uma vez obtida as tabelas experimentais de comptavae onda e intensidade
das transicOes, inicia-se a busca de transicOessguencaixem, em intensidade e

namero de onda, nas transicbes possiveis entrendiguracdes pares e impares. A
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figura 5.3 mostra dois quadros em forma de matnide na primeira linha € colocada a
configuracdo (impar) e na primeira coluna a outr#figuracdo, seguido de seus termos
e respectivas energias emtrlo exemplo sdo mostradas as transi¢ées entris nias
configuracdes 44p’ e 4%4p6s e transicdes entre as configuracoédpsp - 484p6s.
Em vermelho estdo os comprimentos de onda dasigiass em A que foram
encontrados na tabela experimental com dados sodspectro que se encaixam dentro
desta estrutura de multipletos. Os comprimentosraa que estdo em cor preta ndo
foram encontrados na tabela dos dados experimgptaisipalmente porque estdo na
regido de menores comprimentos de onda (200 atéAp@hde a tabela tem pouca
classificacdo idnica, e na regido que compreen®a2850 A tem poucas linhas do
espectro do criptonio. Entre os niveis das dife®obnfiguracdes é colocado o valor da
linha. O valor acima marcado com a létr@ o nimero de onda em ¢m o de baixo,
marcado com a letfa é o comprimento de onda em A, por exemplo, astrdn entre o
3p, da configuracdo 44p6s e 0°P, da configuracdo 44p’ tem a sua transicéo
ocorrendo em 278,13 A. Para realizar a identifioagé uma linha foram usados os
comprimentos de onda para se procurar os valoréabeda dos dados experimentais.
As transi¢cfes que estdo marcadas por um traceas@icies proibidas entre dois niveis
de energia, por exemplo a transicdo do nilelda configuracdo 44p5p com o nivel

3p, da configuracdo 44p6s é proibida pela regra de sele@do=J - J'= 0+1.
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Figura 5.3 — Diagrama mostrando um quadro de tnabainde se busca
comprimentos de onda experimentais que possam saixan com transicdes

experimenta entre as configuracoe®gs- 454p6s e 494p5p - 484p6s.

A54p6s
3P0 3P1 3P2
358703 | 359542 366898
4 4p°
Py L 359542 L
0? 278,13
P, 354960° 355799 363155
3742,9* | 281,77 281,05 275,36
P, L 351948 359307
7595,3 284,13 278,32
D, L 339818 347175
19722, 294,27° 288,04
'y L 320338 _
39203, 312,17
4S4p5p
D, 79775 80614° 87970°
278928 | 1253,53 | 1240,4¢ 1136,75"
°D, L 75856 83221°
283677 1318,2¢" 1201,62
D3 L L 76900
289998 1300,39"
P, 70020° 70859° 78215°
288683 | 1428,16" | 1411,25 1278,53'
°p, L 68404 75760°
291138 1461,90 1319,95'
S, 64998° 65837 73193
293705 | 1538,51 | 1518,9¢F 1366,28"
D, L 62945 70298°
296600 1588,76" | 1422,16’
P, 75144° 75983 83339
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283559" |1330,77 | 1316,08 1199,97
'Sy L 51875 L
283559 1927,71°

Notas:

Os valores das energias dos niveis expressos padragntais e estdo dados eni'em

os comprimentos de onda das transi¢des estdo em A,

(— ) indica transicdo proibida pelas esgile selecéo de transicdo de dipolo elétrico.

# Niveis de energia experimental encontrados amteeiote e usados para encontrar 0S novos niveis.
® Novos niveis de energia.

° NGmero de onda encontrados para as transicées.

4 Comprimento de onda encontrados para as transigiiesas configuracoes.

Depois que os niveis das configuracéesigsd e 4%4p6s foram encontrados,
buscou-se transi¢des entre os niveis destas coafiies com os da configuracad'.4p
Foram encontradas novas linhas e confirmados ogisnigssinalados para as
configuracdes 44p5d e 481p6s.

Para a outra paridade, foi estudada a configurds#@4d e encontrou-se
parcialmente o0s niveis desta configuracdo, a pal#ir suas transicbes com as
configuracdes conhecidas, 24p4d, 4S4p5s e 4%ip5p. Apds este estudo foram
procuradas transicdes com 0s novos niveis por mdisados, 4gp5d e 4%p6s,
conforme representado na figura 5.4.

400000

350000
T 454paf

300000 +

1  agapsp
< 250000
£ ]
L
@ 200000
)
5 150000+ 4sag Legend
1 Configuracoes
100000 +
] Configuracées
50000 Configuragdo usada no célcul
E N adap? computacional r
0 T T ]

T

Configuracdes

Figura 5.4 — Diagramaemonstrando as transicfes usadas para se estudar a

configuracdo 4s4gd.
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Para concluir a andlise dos niveis estudados,nimrerado o nivelP, para as
configuracdes 4dp5s e 4=1p5p, o qual ainda era desconhecido experimentanzea
entao.

Completada a parte de assinalacdo empirica desliahaiveis, foi iniciada a
tarefa de determinacdo semi-empirica de determinat@® forca de osciladores
ponderados e o tempo de vida de todos os niveibec@os experimentalmente,
incluindo os determinados no trabalho de doutomgatesentado nesta tese. Esses dois
parametros foram calculados usando o codigo numélésenvolvido pelo professor
Robert D. Cowan, onde os dados experimentais dssnile energia foram usados para
alimentar o banco de dados dos programas RCE e RQ@Emeiro deles faz um ajuste
dos parametros atdmicos de energia usado no pragenmodo que este forneca os
valores dos niveis de energia com o melhor acordssipel com os valores
experimentais. Os parametros de Slater ajustadosrgdo colocados na base de dados
do programa RCG que recalcula o espectro e deragignetros atdbmicos entre eles o
tempo de vida e forca de osciladores. O programa &Gprega o método de minimos
guadrados, como sera apresentado no decorreradgstalo. A estrutura dos niveis de
energia calculados fica muito proxima dos valorgzeeamentais, como sera visto no

resultado apresentado mais a frente.
5.4 - Experimentos

A analise espectroscopica do Kr V realizada ndst&e utilizou dados
espectroscopicos (tabelas de comprimento de ofaksifccacéo idnica, caracteristicas
das linhas, etc) fornecidos por dois centros dejyss, o Instituto de Tecnologia de
Lund, na Suécia e o Centro de Investigaciones @ptie La Plata (CIOp) — Argentina.

O primeiro experimento, realizado h& varios arteésgpor Trigueiros e Reyna
no Instituto de Tecnologia de Lund (Suécia), empueg theta-pinch como fonte de luz.
O theta-pinch usado por eles era constituido basonte por um banco com 7
capacitores de 1,1 puF e tensdo maxima de 30 kV,lintna de transmissdo formada
com 3 placas planas de cobre, uma chave pressarigpadspark-gap, um conjunto de
60 bobinas ligadas em paralelo, cada uma delasdu@®s espiras, que envolviam um
tubo de pirex no qual o gas de trabalho foi ionizqdando ocorria a descarga do banco

de capacitores. O tubo de Pirex era conectado aspectrografo Hilger de incidéncia
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normal de 3 m, equipado com uma rede de difracdo1@00 linhas/mm e com reforgo
(blazed) em1380 A. A sua dispers&o reciproca em primeira ordendifracéo é 2,77
A/mm. As linhas foram detectadas usando placasnids@o SWR e fotografadas na
regido do VUV (ultravioleta de vacuo) acima de 4000 experimento que obteve as
linhas do Kr V foi realizado com os seguintes patios: 9 kV, 800 disparos do banco
de capacitores e presséo de base do criptoniontiEodr. Linhas do C I, N III, O Ill,
Kr 1l and Kr 1ll foram usadas com padrao internoaibtes detalhes do experimento
podem ser encontrados na referéncia [63].

Atualmente o espectrégrafo de 3 m, usado por Tirigsi@ Reyna no Instituto de
Tecnologia de Lund (Suécia), esta no laboratéripldsma do Instituto de Fisica da
UFF. Este espectrografo foi reativado pelo grup@ldema e esta descrito no capitulo
4.

No segundo experimento, realizado no CIOp, as $infleaam detectadas no
VUV, mas abaixo de 400 A. A fonte de luz empregilam tubo de descarga capilar,
constituida de um tubo de pirex de 3 mm de diametesno e 20 cm de comprimento,
no qual sdo colocados dois eletrodos de tungst@&cmbertos com indio, através dos
quais foi produzida uma descarga elétrica axializando o gas contido no tubo. O
circuito de descarga usa um capacitor variaveh@% 100 nF) que é carregado a uma
tensao de até 19 kV. O tubo é conectado a um e8geafo de incidéncia normal com 3
m de comprimento. O espectrografo € equipado cora rede de difracdo de 1200
linhas/mm, tendo com isso um fator de placa ouetp reciproca de 2,77 A/mm.
Maiores detalhes do experimento podem ser enca#trad referéncia [64]. A mesma
fonte de descarga capilar também foi usada na aedd visivel, quando o
espectrégrafo, que possui uma montagem tipo Eb&ava equipado com uma rede de
difracdo de 600 linhas/mm, correspondendo a umedi§p reciproca em primeira
ordem de 5 A/mm. Neste caso os comprimentos de astuervados foram
determinados por comparacdo com o espectro intentgrico do®*“Th, medido por
Valero [65].

5.5 - Interpretacgdo tedrica

Nas andlises da estrutura atdbmica do Kr V realgadssta tese foram usadas
predicdes tedricas obtidas por um codigo computati@3] apresentado no capitulo 3

desta tese. Foi empregada a opcao de calculo ektrek com correcdes relativisticas
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(HFR) e as identificacGes experimentais das lifbeem conduzidas pelas predigdes
tedricas obtidas pela diagonalizacdo das matrigesneérgia em termos de parametros
de energia, onde foram escalonados os parameti®katde a 90% do valor inicial para
as integrais eletrostaticas, mantidas inalteradamtagrais de spin-6rbita e impostas
90% para as energias médias.

No final da analise, os niveis de energia deterduisgpelos comprimentos de
onda observados experimentalmente, sdo ajustadosppmgrama ELCAL (Energy
Level Calculation), através de um processo de p#gdo iterativo, onde o0s
comprimentos de onda individuais tém pesos estatisinversamente proporcionais ao
quadrado do valor de suas incertezas [66]. Os snigei energia ajustados por este
meétodo, sdo usados para otimizar os parametrososhgicos, pelo processo dos
minimos quadrados (programa RCE citado no cap8ulcA metodologia de analise
descrita anteriormente permite obter um bom ajdeteparametros atémicos, além de
ser usada para validar os niveis conhecidos expetaimente dentro de uma incerteza
aceitavel. O desvio percentual entre o valor erpamtal e o ajustado é de
aproximadamente 1%. Experiéncias acumuladas indigam um ajuste pode ser
considerado bom se o desvio padrdao é menor quedl¥tervalo de energiaAE)
abrangido pelos niveis sendo ajustados [66], eet@rsubsidios a previsdo daqueles
ainda nédo classificados com boa acuidade. O dgsilvdo fornecido na saida do
programa a cada ciclo de interacdo, da uma nogab dg como esta o ajuste. O desvio
padrdo é calculado levando em conta os niveis @ggien calculados menos o0s
observados dividido pelo numero de niveis sendstagios subtraido pelo nimero de
parametros ajustaveis [33, pag. 466].

Com a inclusdo dos 11 niveis de energia da corfigur 4%p5d, dos 4 niveis
da configuracdo 44p6s, e o novo nivel de energi®, da configuracdo 44p5s, os
parametros de energia ajustados pelo programa REEegstas configuracdes impares
ficaram em bom acordo com os valores Hartree-Féeka a inclusdo dos novos niveis
citados, o ajuste dos parametros energéticos paa devidas configuracbes nao
convergiu para um patamar aceitavel. O desvio pagegia as configuracbes pares
obtido pelo cédigo RCE19, via ajuste pelo métods aoinimos quadrados dos
parametros de Slater foi de 192"tnComo a incerteza do ajuste é medida por meio do
desvio padrdo, que no nosso caso foi menor quepbite-se dizer os parametros

energeéticos obtidos em nossa analise sao bastaa@veis.
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O parametro eletrostatico efetia¢dp,4p) para a configuracdo 484pa integral
de interacdo R4p4p,4s4d), entre as configuracdes dsdpiddpad foram deixados
livres para serem ajustados. Atingida uma conveigéerste procedimento otimiza, ou
seja, melhora seus valores deste parametro fazssmdoque o calculo HFR forneca
valores em melhor acordo com os dados experimerfigisntegrais de interacdo de
configuracdo R4p4p,4s5d) e R4p4ad, 5d4p), que sdo representados pelos pares de
elétrons mais externos que estdo interagindo, sporelendo as configuracdes 454p
44p5d e 4%pad - 484p5d respectivamente, foram escalonados em 0,75elcs
valores de HFR. As demais integrais de interacaconéiguracdo, K4p4p,4s4d) das
configuracdes 4sdp- 44pad, R(4p4p,4s5s) das configuracbes 4s4p4s4p5s,
R'(4p4p,4s6s) das configuracbes 4s4pasap6s, R(4p4d,4p5d), R4pad,4p5d),
R3(4p4d,5d4p) das configuracdes4sad - 484p5d, R(4p4d,4p5s), R4p4d,5s4p) das
configuracbes 4dp4d - 484p5s, R(4p4d,4p6s) e R4p4ad,6s4p) das configuracdes
454p4d - 484p6s, R(4p5d,4p5s) e R4p5d,5s4p) das configuracdes#sbd - 484p5s,
R?(4p5d,4p6s) e R4p5d,6s4p) das configuracdes4sbd - 484p6s e R4p5s,4p6s) e
R'(4p5s,6s4p) das configuracdes4sbs - 48p6s, foram escalonados no céalculo em
0,85 dos seus valores Hartree-Fock.

O célculo HFR mostra que as configuracdes Ztlp 4{ estdo misturadas, ou
seja, a faixa de energia (356572 a 380000)ame compreende a configuracad dsta
situada na mesma regido de energia (313479 a 413680da configuracdo 4sé4d,
conforme indicado na figura 5.1. Esta mistura easeconfiguracdes 4s#fg e 48
também foi observada nos trabalhos escritos pguénioset al. [47] e Raineriet al.
[48]. Devido a essa mistura ser muito grande, medetribuir o termcP para a
configuracdo 4s4@d, como é feita neste trabalho, ou para a corigio 4p. O nivel
3p, é muito misturado e tem uma alta porcentagem ammneonfiguracdo 4sdgd para
o termo°F. A primeira componente é dominante para outresifiide energia com
similar composicdo de porcentagem, consequentemandesignacdo para o nivel é
feita considerando a segunda componente. Tambétavimila em conta as transi¢coes
usadas para a determinacédo do nivel de energiedeao HFab initio. Neste caso a
designacédo LS para este nivel tem pouco signifiiadm. Estes quatro novos niveis de
energia, cuja designacdo nao € definitiva, foramcjgralmente usados neste trabalho
para confirmar os novos niveis de energia da paeigar.

No inicio do ajuste com o programa RCE, foram ndaasti(linkados) agrupados

os parametros da interacao eletrostatica dir§&pB&p) em um grupo e dos parametros
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de spinls, €m outro grupo para as configuracoeidse 47 Isto quer dizer que todos
0S parametros de cada grupo variavam na mesmarpéopm®u Seja, Se um aumenta
10%, todos ou outros do grupo aumentam 10%. Fotidaafixa a energia média {&

da configuracdo 4s4d. Este procedimento foi o mesmo usado no tratdghRaineri

et al.[48]. Com este procedimento o desvio padrdo olitidde 361 crit.

Para o calculo final, os parametros de Coulomb ie-&bita ndo foram
mantidos agrupados, ou seja, eles foram mantidos #m porcentagens distintas uns
dos outros e a energia meédig, ficou livre porque apenas quatro dos 59 niveis da
configuracdo 4s#dd eram conhecidos experimentalmente. O valor @jospara a
integral B(4p4p) correspondente & configuracéo eletroniéafidpu um pouco mais
alto do que o valor HF inicial, como mostrado ngeta 5.4. Este resultado pode ser
entendido considerando que a mistura entre asguoafides 4be 4s4p4d aumenta o
valor puramente tedrico e, além disso, a maiorgardeeis de energia que pertencem a
esta Ultima configuracdo sdo desconhecidos, inflaedo o ajuste para cima. O
parametro spin-orbitg4, da configuragéo £pfoi fixado em 0,95 do seu valor HF. O
nivel de energiaD, da configuracdo 4s34d nao foi incluido no ajuste LS porque sua
inclusdo apresenta uma larga discrepancia entnaloses observados e calculados,
com o valor experimental cerca de 10000*amaior que o valor teérico, e para que ele
pudesse ser incluido no calculo, precisaria serhemdo mais niveis desta
configuracdo. Neste trabalho ndo foi possivel esttoldos os niveis da configuracéo
4s454d uma vez que ela compreende uma grande faixaneigia e duas outras
configuracdes, 4p e 4$4p4f, estdo compreendidas dentro desta regido. Esta
sobreposicao de energia deixa as configuracOesinanists, tornando dificil encontrar
seus niveis. Para encontra-los sera preciso usauparte semi-empirico, da sequéncia

isoeletronica, isonuclear ou homoéloga, as quaisenétem ainda.

Como as integrais de interacdo entre as configasdi e 4s4p4d com a
configuracdo 4€p4f sdo muito forte e influenciam muito no residtalo ajuste, devido
a proximidade entre seus niveis de energia, foramtidas fixas no processo de ajuste
pelo método dos minimos quadrados em escala covaloses Hartree-Fock obtidos

pelo célculoab initio. Desta forma foi encontrado um desvio padréo fiiea?33 crit.

Finalmente com os parametros eletrostéticos otookgpode-se calcular os
valores de gf. Para obter melhores valores pararga fde oscilador, calcula-se o
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elemento de matriz, mostrado no capitulo 2, comatsres dos parametros de energia
otimizados pelo ajuste. Para realizar os ajustaesséo o programa RCE Mod 19 [33],
com a contribuicdo do célculo de matriz atravépigrama RCG Mod 10 [33]. Este
procedimento resulta em um melhor valor paraimero de ondad), que depois é

usado na equacag f :8;722:3&@

S (capitulo 2), e os coeficientgg e y[};:.]‘ sao

usados na equaca®}’ = > > y4 (B ” Plu B3y}, (capitulo 2).
5B

5.6 - Resultados para os niveis de energia e compéantos de onda

A tabela 5.1 apresenta as novas transicfes endastara o Kr V, onde as
intensidades das linhas sdo indicadas a partingeastimativa visual do escurecimento
fotografico das linhas observadas nas placas ddsémdiotograficas, bem como na
amplitude do sinal eletronico da fotomultiplicadata comparador de placas que é
apresentado em um osciloscopio.

Na tabela 5.2 sédo apresentados novos valores deis dé energia determinados
no presente trabalho de tese, niveis estes quenpem as configuracées®4g5d,
454p6s e 4s4@d, além de mais um nivel para a configuracZdpss e outro para a
configuracdo 4€p5p. Estas duas Ultimas configuracdes foram repenite estudadas
por Raineri [48]. Esta tabela apresenta tambémngposicédo percentual dos niveis de
energia depois do ajuste. A incerteza nos valaveqdreis de energia experimental sao
em geral menores que 7 ¢m

Um resumo dos resultados obtidos para as configesado Kr V estudadas

nesta tese esta descrito abaixo:
5.6.1 - Configuracéo 4%ip6s
Todos os niveis de energia pertencentes a est@e@gao foram encontrados e

confirmados a partir de suas transicdes para afiguncedes conhecidas 4§,
454p5p e 4p Os valores experimentais determinados para pietos>Po, Py, °P, e
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para o singletd'P; foram 358703 cr, 359542 crit, 366898 crit e 367958 cr

respectivamente.
5.6.2 - Configuracdo 4%4p5d

Dos doze niveis existentes para esta configuragyamfencontrados onze. Estes
niveis também foram confirmados a partir de suassicdes para as configuracoes
ASAp?, 4<4p5p e 4P e para os novos niveis que encontrados para agomatgao
4s4134d. O nivel’F, foi determinado pelo método dos minimos quadradoso sendo
igual a 352109 cih contudo ndo foram encontradas linhas espectrais @

confirmasse.
5.6.3 - Configuracao 4s4fid

Foram encontramos para quatro novos niveis, a:saerPy, °P, e 'D,, cujos
seus valores experimentais sdo: 283439,@82440 crit, 278653 crit e 289299 cni

respectivamente.
5.6.4 - Configuracdes 44p5s e 484p5p

Estas configuracdes ja haviam sido estudadas powsoautores [48] contudo
ndo havia sido determinados todos os niveis dtetoipP, faltando determinar o nivel
3P.. No trabalho de pesquisa descrito nesta tese fatatarminados os valores
experimental e tedrico para este nivel de energia288526 crit e 285981 cnl

respectivamente.

Nas tabelas 5.3 e 5.4 estdo mostrados os valarsg@ps eb initio para os
parametros de Slater [67], para configuracfes diglgmee par e impar, para que 0s
mesmos possam ser comparados. Nestas tabelas bslosintém o0s seguintes

significados: E,, - energia média da configuracad,-Fntegral de Coulomb direta *G

- integral de Coulomb de trocé,- integral de interacdo spin-oOrbita & Rintegral de
interacdo de configuracdo eletrostatica. As inisgreadiais sdo consideradas

simplesmente como parametros ajustaveis podend@jsstadas de maneira semi-
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empirica de forma a se produzir autovalores degemeom o melhor acordo possivel
com os niveis de energia observados [33]. A comggardos resultados ajustados com
0os do célculo HFR mostra que os parametros de ianefgtrostaticos foram bem

ajustados, visto que o valor ajustado pelo valatrele-Fock (F/HF) € pequeno, visto

gue as discrepancias finais entre as energias walosey e calculadas semi-

empiricamente ndo excederam a 0,02%.

Tabela 5.1 -Linhas classificadas do Kr V.

Int=  Avac o obs o caf Classificac&o
(A) em?)  (em™)
2 294.27 339824 21.1 434p° D, -- 4S4p6s° P,
1 299.18 334246 34.1 ALAR 1D, -- 454p5d°Ds
1 323.27 309339 50.1 48417 1S, -- 484p5d°D,
10  650.27 153782  80.8 4s4p 3D, — 4s4pad 3Py
7 655.05 152660  59.7 4s4p 3D, -- 4s454d 3P,
11  671.70 148876 4.7 4s4p °D, -- 4s4p34d °P,
10  769.31 129987 5.6 4s4p °P, -- 4s454d °P,
10  990.94 100914 7.5 4s4p 3S, --  424p5p°P,
6 111861 89397 7.9 4s4g P, -- 4s4p4d 3P,
4 1131.28 88395 7.9 4s4p P, -- 4s4pad 3P,
5 113157 88373 5.0 A4pad *F, -- 4s4p4d 3P,
5 1169.29 85522  20.0 4s454d *P,-- 4<4p6s P,
9 1184.84 84400  400.0 AS4p5p Py - 4$4p6s P,
5oi° 1199.86 83343 1.0 AS4p5p Py -- 4S4p6s P,
11 1236.22 80892 90.0 4s4pAd 3P, -- 4€4p6s °P,
9 1240.02 80644 3.0 454p5p °D;-- 4€4p5d 1P,
7 1240.48 80614 6.0 AS4p5p °D;-- 454p6s 3P,
12 1253.54 79774 5.0 A4p5p *D, - 4€4p6s °P,
6° 1271.28 78661 2.0 4s434d D, -- 4$4p6s P,
10 1282.62 77965 60.4 A4p4d P, -- 4s4p4d D,
9 1300.39 76900 902.0 454p5p °Ds--  4€4p6s °P,
10 131357 76128  32.0 4s4pAd 3P, - 4€4p5d 1P,
1313.98 76105 5.0 AS4pAd *Py-- 4$4p6s 3P,
1317.58 75897 4.0 44p5p°D, - 4€4p5d P,
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(7.0 454p5p°D, -- 454p6s Py

10 1318.10 75867 <
L 7.0 434p5p°D, -- 4<4p5d Py
41 454p4d3P,-- 4s4pad D,

9 132695 75361 <
L 3.0 A4p5p°D,-- 454p5d °P,
8 1327.97 75303 3.0 4s454d °P; -- 44p5d *Ds
10 1330.75 75146 4.0 AS4p5p Py - 4$4p6s P,
8 1333.70 74979 9.0 A454p5p °D, -- 454p5d 'F;
150 1353.44 73886 3.0 4s4pAd 3P, -- 454p5d D,
10 1358.85 73592  90.0 454p5p °Py -- 4€4p5d P,
9 1366.22 73195 5.0 454p5p °S, - 4$4p6s P,
10 1380.75 72424 2.5 A44p4ad'D, - 4s4p4d ‘D,
9  1387.95 72049 8.1 A4pAd *P,-- 4€4p5p P,
100° 1401.35 71360 59.0 454p5p'D, -- 4S4p6s P,
1403.81 71235 6.0 454p5p P, - 4$4p5d 3P,
1406.46 71100 2.4 4s4p54d °P; -- 4s4p4d P
1410.67 70888 8.0 A4p5p *P, -- 4€4p5d Py
15/ 1416.14 70614 4.0 454p5p °D,-- 4<4p5d 3P,
100° 1422.88 70280  80.0 454p5p °D, -- 4€4p5d °Ds
100° 1423.01 70274 4.0 4s434d D, -- 454p5d Py
10  1430.20 69920 7.0 A54p5p *D; - 454p5d *D,
1438.69 69508 6.1 454pad °py - 4s4p4d Py
1441.74 69361  59.0 4s454d 'D, - 4€4p5d 'F;
9  1449.82 68974 8.0 AS4p5p P, - 4$4p5d D,
8 1456.43 68661 58.0 454p5p °D; - 4€4p5d 1F;
4  1459.68 68508 6.1 A4pad ®P, - 4s4p4d Py
9  1470.78 67991 2.0 454p5p °D; -- 454p5d D,
15/ 1471.85 67942 5.0 4s454d 3P, -- 4<4p5d °F;
150° 1485.52 67316 7.4 A4pAd *P, - 4s4pad P,
9  1487.37 67233 4.2 4sA54d *D; - 4€4p5p3P,
9 151564 65979  80.0 454p5p °D;-- 4€4p5d °F,
10 1518.90 65837 9.0 454p5p °S, - 4$4p6s °P,
(6.0 A4p5p P, --  4$4p5d *D,
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9 1538.55 64996 4.0 4s4pAd 'D,-- 4€4p5d P,
8.0 44p5p %S -- 4€4p6s °p,
11  1545.83 . 64690 2.2 454pad °D,-- 4s4p4d Py
12+* 1555.39 64293 3.0 454p5p°D; --  44p5d 3P,
8 1563.53 63958 9.0 A4p5p°Ds-- 454p5d °Ds
9 1566.03 63856 4.0 A<4p5p *P,-- 4€4p5d D,
20n* 1567.56 63793 5.0 454p5p °P, - 4$4p5d 3P,
10 1581.12 63246 3.0 454p5p °D,-- 4€4p5d D,
10 1581.27 63240  40.0 4s44d D, -- 454p5d D,
5 1588.10 62968  71.0 454p5p D, -- 4<4p5d Py
20w 1589.22 62924 2.0 454p 5p D, -- 454p5d °F;
10 1591.87 62819 9.0 AS4p 5p 3P, -- 44p5d °Ds
5 1597.09 62614 5.7 454pA4d D, -- 4s4p4d P,
120° 1598.09 62575 4.0 454p 5p °Py-- 4€4p5d °D,
20n* 1600.73 62471  69.0 4s44d P-- 4€4p5d °F,
10 161149 62054 6.0 4S4p5p D, - 44p5d 'F;
28.0 A4p5p %S, -- 4€4p5d 3P,

10 1633.18 61230
31.0 454p5p°D,-- 4€4p5d °F,
10 1636.87 61092  90.0 454p5p %S, --  4<4p5d 3P,
8 1669.22 59908 7.2 A4pad *D, - 4s4p4d P,
aw® 1670.20 59873 2.0 A4p5p 3P, -- 4€4p5d °D,
2.0 454p5p °S, -- 4<4p5d D

3 1699.74 58833
30.7 454p4ad °D, -- 4s4p4d P,
6 171430 58331 3.0 A4p5p'D, - 4$4p5d 3P,
2" 171716 58236 7.0 4€4p5p 3P 424p5d °D,
6 173548 57621 3.0 4s454d D, -- 4<4p5d *D;
9 174168 57416 7.0 454p5p °P, - 4<4p5d °D,
3 1766.68 56603 1.0 44p5p°D3 — 44p5d °F
3 1803.06 55461 1.0 424p5p'D,-- 4L4p5d 3F4
ap 9.0 454p5s 3Py --  4€4p5p 3S,

1812.34 55177
6.1 4s434d 'F5 -- 4s4p4d D,
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7 1993.67 50159 7.0 AS4p5s °Py-- 454p5d Py
Aar
A)

11 2066.65 483720 1.0 AS4p5s *Py - 4s4p4d D,
2069.37 483085 8.0 A4p5p'D, -- 4€4p5d °F,
2351.67  42510.0 13.0 A4p5s 3P, --  4s4p4d Py

15 244234 409319 3.4 4S4pad Py - 4s4p54d P,

9 247448 404003 2.0 AS4p5s *Py--  4$4p5d D

10 2652.39  37690.6 90.0 A4p5s P, -- 4€4p5p *P,

8 2710.74 36879.4 9.0 A4p5s *P,-- 4$4p5p °D,

3 271943 367615 1.0 4S4p5s P, -- 454p5p P,

6 3058.63 326849 4.0 434p5s 'Pr-- 44p5p *D;

7 361410 276615 1.0 A4p5s P, --  4s4p4d P,

Notas:

Int = intensidade das linhas observadas por esfimaigual.

2w (wide) = esta linha apareceu mais larga quaiia®em nosso experimento;

b d (difuse) = o contorno de linha ndo aparece mulém em nosso prato, aumentando
0 erro na medida,

¢ bl (blended) = estas linhas se apareceram eneobert

4NGmero de onda calculado.

Tabela 5.2 -Novos niveis de energia das configuracdes Asdpi$4p5s, 484p5p,
45°4p5d e 481p6s do Kr V.

Designacéo Bplcm™) Ecadcm™)? Composicéo de Porcentagen
4sap4d CP)°P, 278654 279047 39 + 51 4P
3p, 282439 282094 17 + 54 4$4p GP)°F + 17 48°P
%P, 283439 283263 36 + 37 4P + 20 4%p5p°P
D, 289297 275335 49 + 30 %D +9 4s4pad ¢S)'D
44p5s P, 238526 238662 100
44p5p 3P, 285981 285975 69 + 21 4<4p CP) 3P
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454p 5d

454p 65

344908
346599
348555
346920
353957
354795
354933
354291
352537
358656
359571

358703
359544
366900
367959

344839
346882
352109

348477
347064
353746
354793
354712
354569
352645
358687
359678

358902
359233
366831
368027

77 + 19 4p5d'D

75 + 17 495d°D + 8 484p5d'F
100

70 + 19 4p5d°P + 11 4%p5d'P
31 + 37 4p5d°P + 26 4%p5d'D
77 + 21 A5d°F

98

76 + 22 4p5d°D

52 + 44 45d°D

51 + 22 Ap5d°D + 16 484p5d°3F
89 + 6 4p5d°D

62 + 21 4p6s°P + 6 484p6s'P

98
53 + 25 4p5d'P + 19 4%p6s'P
100

75 + 25 4p6s°P

a - Valores dos niveis de energia obtidos usang@a@snetros de energia ajustados.

b - Porcentagem abaixo de 5% foram omitidas.

Tabela 5.3 -Parametros de energia (Qwpara as configuracdes impares do Kr V.

Configuracao Parametros Valor HF Valor ajustado  F/HF

4s4p Eav 135914  151734+99  1.17
F*(4p,4p) 65886  49410+798  0.75
a(4p,4p) -609 (FIX)
Cap 4612 5982+ 163 1.29
G'(4s4p) 88181  64605+284  0.73

4 4p 4d Eav 196001 207292+ 76  1.06
ap 4778 4579+ 166 0.96
Cad 271 257 (FIX) 0.95
F*(4p,4d) 52035 43006+ 620  0.83
G'(4p,ad) 62753  49779+314  0.79
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4 4p 5s

4 4p 5d

4 4p 6s

Integral de Interacdo de Configuracéo

4s4p- 4<4p 4d
4s4p- 4<4p 5d
4s4p- 454p 5s
4s4p- 4S4p 65

4<4p 4d - 484p 5d

4<4p 4d - 484p 5s

4<4p 4d - 484p 65

45°4p 5d - 484p 5s

454p 5d - 484p 6s

454p 5s - 484p 65

G>(4p,4d) 38856
Eav 233249
Lap 4947
G(4p,5s) 7434

Eav 341137
Lap 5000

{sd 100
F*(4p,5d) 15961
G'(4p,5d) 10472
G>(4p,5d) 7435

Eav 353751
Lap 5021
G'(4p,6s) 2379
RY(4p4p,4s4d) 72467
RY(4p4p,4s5d) 28944
RY(4p4p,4s5s) 1472
RY(4p4p,4s6s)  -174
R%(4p4d,4p5d)
R%4p4d,4p5d) 15687
RY(4p4d,5d4p) 23399
R%*4p4d,5d4p) 15220
R%(4p4d,4p5s)  -10746
RY(4p4d,5s4p) -3086
R%(4p4d,4p6s)  -5898
RY(4p4d,6s4p) -2573
R%(4p5d,4p5s) 10091
RY(4p5d,5s4p) 2168
R%4p5d,4p6s)  -1361
RY(4p5d,6s4p) 612
R%(4p5s,4p6s)
RY(4p5s,6s4p) 4034

31817+ 661
245066+ 111
5424+ 172
6355+ 475
351640+ 73
4771+ 108
95 (FIX)
11065 632
9002+ 379
70142 590
364550+ 106
5326+ 159
2454+ 524

56715 (FIX)
21708 (FIX)
1248 (FIX)
-148 (FIX)
0 (FIX)
13334 (FIX)
17549 (FIX)
12937 (FIX)
-9134 (FIX)
-2623 (FIX)
-5013 (FIX)
-2187 (FIX)
8577 (FIX)
1843 (FIX)
-1157 (FIX)
520 (FIX)

0 (FIX)
3429 (FIX)

0.82
1.05
1.10
0.85
1.03
0.95
0.95
0.69
0.86
0.94
1.03
1.06
1.03

0.78
0.75
0.85
0.85

0.75
0.85
0.85
0.85
0.85
0.85
0.85
0.85
0.85
0.85

0.85
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Tabela 5.4 -Parametros de energia (Qrpara as configuracdes pares do Kr V.

Configuracao Parametros Valor HF  Valor ajustado  F/HF
48 4p° Eav 0 20706+ 123
F*(4p,4p) 65922  52843+632  0.80
a(4p,4p) 0 (FIX)
Cap 4620 5038+ 190 1.09
4 4p 5p Eav 277370  289532+89  1.04
Cap 5007 5109+ 178 1.02
(sp 1236 1479+ 211 1.20
F*(4p,5p) 21407  22634+489  1.06
G’(4p,5p) 5254 4694+ 108  0.89
G*(4p,5p) 6592 5603 (FIX) 0.85
4p* Eav 297493  315464+560 1.06
F*(4p,4p) 65867 773203149 1.17
a(4p,4p) 0 (FIX)
Lap 4608 4378 (FIX) 0.95
4s 4AfF 4d Eav 323527 338549+ 569 1.05
F4(4p,4p) 66661 56662 (FIX)  0.85
a(4p,4p) 0 (FIX)
Lap 4764 4526 (FIX) 0.95
C4d 280 267 (FIX) 0.95
F4(4p,4d) 52652 44754 (FIX)  0.85
G'(4s,4p) 89119 75751 (FIX) 0.85
G?(4s,4d) 44274 37633 (FIX) 0.85
G'(4p,4d) 64841 54265 (FIX) 0.85
G3(4p,4d) 39533 33603 (FIX)  0.85
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4 4p 4f Eav 328803 328803 (FIX)  1.00

Lap 4982 4733 (FIX) 0.95
Las 3 3 (FIX) 1.00
F3(4p,4f) 26885 22852 (FIX) 0.85
G?(4p,4f) 17764 15099 (FIX) 0.85
G*(4p,4f) 11821 10048 (FIX)  0.85
Integral de Interacdo de Configuracéo
4 Ap?- 4S4p 5p  R%(4p4p,4p5p) 2320 1972 (FIX) 0.85
R*(4p4p,4p5p) 10796 9177 (FIX) 0.85
4 4p*- 4p* R'(4s4s,4p4p) 88154 74931 (FIX) 0.85
4 Ap® - 4s 4F 4d RY(4s4p,4pad) 73529 62500 (FIX) 0.85
R%(4s4p,4d4p) 54272 46131 (FIX)  0.85
A4S Ap? - 4 Ap Af R*(4p4p,4p4f) 32403 22683 (FIX) 0.70
AS4p 5p -4s434d RY(4s5p,4pad) -2381 -1667 (FIX) 0.70
R?(4s5p,4d4p) 7813 5079 (FIX) 0.65
454p 5p - 484pAf R3(4p5p,4p4f)  -9172 -6879 (FIX) 0.75
R%(4p5p,4p4af) 2342 1757 (FIX) 0.75

ap*-4s454d  RY(4pdp,4s4ad) 73105 51173 (FIX) 0.70
4s 4F 4d -4€4paf RY(4p4d,4s4f) 46024 32216 (FIX)  0.70
R%(4p4d,4fds) 26964 22919 (FIX) 0.85

5.7 - Resultados da forca de oscilador ponderadaffg do tempo de vida

Para se obter a forca de osciladores ponderadodeenpo de vida para as
configuracdes 4dp’, 4S4p5p, 4s4fid, 4P e 434paf, 4s4p, 4<4pad, 484p5d,
A4p5s e 4p6s foi realizado um célculo semi-empirico. Eshécwdo utilizou os
niveis de energia experimental e os valores da&npetros encontrados anteriormente
(tabelas 2,3 e 4).

Na tabela 5.5 sdo mostrados os valores corresptasdas transicoes estudadas
da for¢ca de oscilador ponderada para a paridade ipapar. Nesta tabela, o valor do log
gf correspondente as transi¢cdes sdo consideragastin do valor da composi¢édo do
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primeiro auto-vetorEste método de obtencéo produz os valores de gi@iror acordo
com a intensidade das linhas experimentalmenteciuizs.

Os tempos de vida para ambas paridades estdo ela . Os resultados
obtidos do tempo de vida sdo de extrema importapeiacipalmente na astrofisica,
como mencionado, uma vez que nao existem na literagalores experimentais para o
tempo de vida para o Kr V e os produzidos nest& peslem ser usados no estudo do
sol e de estrelas. Como estes valores foram emaclmstipor um calculo semi-empirico,
eles estdo bem proximos dos valores experimerdammp encontrados na referéncia

para o Xe [60].

Tabela 5.5 +orca de oscilador do Kr V.

log(gf) Int Avac o obs o cal Transigéo
(A) cm™)  (cm™)

-1.934 2 29427 3398240 21.1 434p° D, - 4$4p6sP,
2527 1 299.18 334246.0 34.1 4S4p° 1D, - 454p5d D3
2436 1 323.27 309339.0 50.1 434p° 'Sy -- 484p5d°D,
-1.779 6 404.45 247249 97 4 AP 3P, - 4 4p5s'P,

-1.654 6 410.87 243386 471 4 417 3P, - 4 4p5s'P,

-0.523 10 411.45 243043  000.8 43 A7 3P, - 4 4p5s°P,

-0.705 10 415.08 240917  84.3 43 Apf 3P, - 4€ 4p5S°P,

-0.113 15¢ 418.08 239234 182 43 A7 3P, - 4 4p5s°P,

-0.861 10  421.63 237175 081 438 AP 3P, - 4€ 4p5s°P,
-0.705 12d 428.56 233340 255 43 43P, - 4 4p5s°P,
0.025 15 43241 231262 344 43 497D, - 4< 4p5s'P,
-1.169 6 440.37 227082 56 43 4f D, - 4€ 4p5s°P,
-2.379 5 452.08 221200 129 48 497D, - 4€ 4p5s°P,
0.061 7 47219 211779 856 43 Af 'Sy - 4 4p5sP,
0.022 7 49572 201727 640 43 497 'Sy - 4 4p5siP,
-1.840 11lu 536.08 186539 686 43 4 3Py - 4 4pAdiF,
-1.196 11w 539.50 185357 276 48 407 3P, - 4 4padiFs
-1.810 9 547.38 182688 861 43 A 3P, - A 4pAdiF,

-2.465 10 577.28 173226 105625 43 4p5p'D; - 4< 4p4dF;
-2.227 12ul 586.31 170555 108041 4 4p5p'D, - 4€ 4padiF,
-3.230 (4 60391 165588 167369 43 4p5p'D, - 4s4p °Ds

2714 5 619.31 161470 575 43 4p5p°P; - 454 °D,
-1.610 8 619.73 161361 559 43 4p5p°P; - 4s4p °D,
-2.732 3 624.13 160223 140 48 4p5p°D; - 4s4p °D,
-0.909 40. 62453 160120 O 4 Ap5p°P; - 4s54p °Ds
-5.831 8 627.40 159388 147 4 4p5p'S - 4s4p °Py
-1.490 9 628.83 159025 110 43 4p5p°P;, - 4s4(3 °D,
-1.669 9 629.00 158982 575 A< 4p5p°D; - 4s4p °Ds
-2510 6 649.78 153898 54177 4 4p5p°D, - 4540 °D;
-1.682 6 649.78 153898 154032 4 4p5p'P; - 4s4p °D,
-0.849 10 650.27 153782 154016 4 4p5p'P; - 454 °D,
-1.136 10 650.27 153782.0 80.8 4s4p °D1— 4s4pAd °P,
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-1.403
-1.142
-0.812
-5.199
-1.277
-1.929
-1.472
-1.463
-1.584
-2.449
0.048

-1.712
-1.881
-1.384
-1.677
-1.746
-2.227
-2.465
-3.160
-3.193
-2.524
-3.434
-1.276
-1.146
-0.910
-0.893
-0.343
0.079

-2.166
-1.764
-0.343
-1.567
-3.558
-2.118
-1.196
-2.981
-2.308
-1.037
-2.599
-2.949
-0.144
-0.946
-0.842
-0.807
-1.442
0.213

-3.135
-0.774
-1.884
-2.701

10)
12
12
12w
10

(10
10

655.05
655.05
671.70
674.24

676.00

685.98

687.66

689.47

701.9

707.56

750.67

767.35

767.69
769.31

815.62

880.08

940.55

964.77

965.09
990.94

1002.74

1003.37

1016.22

1018.44

1030.40

1070.69

1072.04

1102.19

1117.09

1118.61

1128.04

1131.28

1131.57

1169.29

1184.84

1199.86

1209.63

1214.07

1236.22

1240.02

1240.48

1253.12

1253.54

1253.54

1254.32

1282.62

1284.47

1292.87

1295.08

1300.39

152660
152660.0
148876.0
148315
145929
145777
145421
145039
142470
141330
133214
130319
130261
129987.0
122606
113626
106321
103652
103617
100914.0
99727
99664
98404
98189
97050
93397
93280
90728
89518
89397.0
88649
88395.0
88373.0
85522.0
84400.0
83343.0
82670
82368
80892.0
80644.0
80614.0
79801
79774
79774.0
79724
77965.0
77853
77347
77215
76900.0

738
59.7
4.7
150182
149753
6124
703
274
505
140959
135074
595
129981
5.6
113453
122354
108033
105617
94774
7.5
247
108910
327
98377
96832
410
88.261
995
93.609
7.9
269
7.9
5.0
20.0
400.0
1.0
84566
82774
90.0
3.0
6.0
80004
80087
5.0
81443
60.4
79930
539
79066
902.0

4¢ 4p5p°D; - 4s4p °D,
4s4p °D, -- 4s4p4d °P,
4s4p °D, -- 4s4p4d °P;
4 4p5p'D, - 4s4p 3P,

4< Ap5p'D; - 4s4p °P;

4 4p5p°S, - 4s4p °P,

4 4p5p°S, - 4s4p 3P,

4 4p5p°S, - 4543 °P,

4 Ap5p°P; - 454 °P;

43 4p5p°D; - 4s4p P,

48 4p5p'D; - 4540 'D,

4 4p5p°S; - 4540 'D,
4$ 4p5p°Dy - 4s4p °P,
4s4p °P, -- 4s454d °P,
43 4p5p'S, - 45413 °S,
43 4p5p’S, - 4540 1P,
43 4p5p'D; - 4< 4padF,
43 4p5p'D, - 4< 4p4Ad3F;
48 4p5p°P; - 4543 °S,
4s4p 3S, - 424p5pR,
43 4p5p°D; - 4€ 4padF,
43 4p5p°S, - 4540 1P,
43 4p5p°P; - 4 4pad3F,
43 4p5p°P; - 4 4p4AdF,
43 4p5p°D; - 4< 4p4dFs
43 4p5p°D, - 4< 4p4AdF,
4$ 4p5p'P; - 4< 4pad’F,
43 4p5p°D; - 4< 4p4Ad3F;
4$ 4p5p'Py - 4s4p Py
4s4p P, -- 4s4p4d °p,
4$ 4p5p°Dy - 45 4pAd°F,
4s4p P, - 4s4p4d 3P,
AS4pad °F, - 4s4p4d °P,
4s454d 3P, -- 4<4p6s Py

AS4p5p P, - 4$4p6s P,
AS4p5p Py -- 4€4p6s P,
43 4p5p’D, - 4< 4p4d3P,
43 4p5p°S, - 4 4paAd3P,
4s4pAd P, -- 4€4p6s °P,
454p5p °D;-- 4€4p5d 1P,
A4p5p °D, - 4€4p6s °P,
43 4p5p°P;, - 4 4p4dP,
43 4p5p°S, - 4 4p4ad3P,
4S4p5p °D;-- 454p6s 3Py
43 4p5p'D, - 4< 4p4d'D,
434p4d *p, -- 4s4p4d D,
43 4p5p’D, - 4€ 4p4d3D,
43 4p5p°P; - 4 4p4Ad3P,
43 4p5p’D, - 4< 4p4d3Ds
AS4p5p °Ds-- 4€4p6s °P,
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-1.296
-1.743
-1.421
-0.619
-0.139
-1.013
-2.821
-1.950
-0.807
-1.429
-3.316
-2.197
-0.226
-0.630
-1.166
-0.320
-0.320
-2.801
-1.281
-0.348
-0.609
-1.798
-0.216
-1.148
-1.224
-1.736
-0.811
-2.669
-3.282
-1.815
0.518
-0.914
-2.156
-0.216
-1.341
-1.722
-2.898
-1.349
-2.005
0.296
0.370
-0.268
-2.841
-1.106
0.753
0.570
-1.570
0.026
-1.397
0.437

10
11
10

10

10

9)
10

11
20

14)
15

15w
15w
100l
10)
10
10ul

150
2d

10

15w
3d
12w

20w
10
Sd
20w
10

1201
10

10
10

1301.58
1302.43
1313.57
1313.98
1318.10
1326.95
1327.97
1330.75
1333.70
1334.08
1337.77
1366.22
1382.35
1384.59
1387.95
1393.61
1402.20
1406.46
1410.67
1416.14
1416.14
1423.01
1433.78
1436.20
1452.26
1456.43
1459.68
1485.52
1487.37
1498.28
1499.64
1518.90
1538.55
1538.55
1540.07
1542.91

1555.39 .

1563.53
1566.03
1567.56
1568.91
1588.10
1589.22
1591.87
1597.09
1598.09
1599.82
1611.49
1611.49
1633.18

76830 964
76780 78788
76128.0 32.0
76105.0 5.0
75867.0 7.0
75361.0 4.1
75303.0 3.0
75146.0 3.0
74979.0 4.0
74958 9.0
74751 40.0
73195.0 90.0
2341 5.0
72223 2.5
72049.0 55.0
71756 8.1

71316 59.0
71100.0 110.0
70888.0 6.0
70614 2.4
70614.0 8.0
70274.0 4.0
69746 4.0
69628 7.0
68858 3.0
68661.0 8.0
68508.0 60.0
67316.0 58.0
67233.0 5.0
66743 7.4
66683 4.2
65837.0 4.0
64996.0 80.0
64996 9.0
64932 6.0
64813 4.0
64293 8.0
63958.0 450.0
63856 65291
63793.0 2.2
63738 3.0
62968.0 9.0
62924.0 4.0
62819.0 5.0
62614.0 40.0
62575.0 71.0
62507 2.0
62054 9.0
62054.0 5.7
61230.0 69.0

43 4p5p°S, - 4 4p4d'D,
4 4p5p'D, - 4< 4p4dD,
4s4pAd 3Py -- 4S4p5d P,
4sA54d *Py-- 4S4p6s °P;
454p5p°D, -- 454p6s Py
AS4pAdeP, - 4s4pad D,
454p5p°D, - 45°4p5d *P,
4s4[54d P, -- 454p5d *Ds
AS4p5p Py - 4$4p6s P,
454p5p °D, -- 454p5d 'F;
43 4p5p>S, - 4 4p4d®D,
A4p5p °Py -- 4€4p5d Py
454p5p 3S, - 4$4p6s °P,
43 4p5p°D; - 4< 4p4Ad3P;
43 4p5p'P; - 4¢ 4p4Ad3P,
4 Ap5p°P; - 4€ 4p4d'D,
43 4p5p°P, - 4¢ 4p4dD,
454p5p P, -- 4%4p5d °P,
454p4ad °P, -- 4s4pad P,
AS4p5p Py -- 454p5d Py
43 4p5p°D;3 - 4€ 4p4d D
454p5p °D, -- 4$4p5d D
4 Ap5p°D; - 4€ 4p4d°D,
43 4p5p°D, - 4< 4pad3P,
43 4p5p'P; - 4¢ 4pad3p,
43 4p5p°P; - 4 4pAd°D;
AS4p5p Py - 4$4p5d D,
A4p5p °D3 - 454p5d 'Fs
4s454d 3P, -- 4S4p5d °F;
A4pad *P, - 4s4pad P,
48 4p5p'S, - 4 4p5s°P;
43 4p5p’P; - 4 4p4d'D;
454p5p °D1-- 4€4p5d °F,
A4p5p 3G, - 424p6s 3P,
454p5p Py - 4$4p5d °D,
4s4pAd 'D,-- 4<4p5d 3P,
43 4p5p°D; - 4< 4pad3p,
43 4p5p°D; - 4< 4p4d D,
43 4p5p’P; - 4 4pAd°D,
4¢ 4p5p°D, - 45 4p4dDs
A4p5p°D; -- 4$4p5d 3P,
43 4p5p°D; - 45 4p4d D,
A4p5p °P, -- 4%4p5d °Py
43 4p5p'P; - 4¢ 4p4dD,
4s4p5p D, -- 4<4p5d Py
454p 5p °D, -- 454p5d °F5
454p 5p °P, -- 4$4p5d °Ds
454p4ad °D, -- 4s4p4d P,
454p 5p °Py-- 4€4p5d °D,
4 Ap5p°D; - 4€ 4p4d'D,
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0.127

-0.305
-3.135
-0.765
-2.180
-3.573
-1.381
-2.029
-2.722
-2.029
-1.485

-1.401
-0.562
-1.395
-1.154
-0.177
0.047

-2.655
-0.164
-0.473
-0.943
-1.630
-1.541
-3.118

[eNe)

ONpYyOOW yR2E

10
11

20w
20w
100w
20w

Q= ©
~N o W N

1636.87
1661.72
1698.42

1699.74

1741.68
1764.47

1766.68
1789.65
1796.21

1812.34

1993.67

Aar
(A)

2007.96
2066.65
2069.37
2131.83
2181.60
2192.60
2387.50
2474.48
2490.95
2710.74
2719.43
3058.63
3614.10

61092.0 6.0
60179 28.0
58878 31.0
58833.0 7.2
57416.0 2.0
56674 55.0
56603.0 30.7
55877 3.0
55673 7.0
55177.0 1.0

50159.0 57638

49802 6.1

48372.0 51711
48308.5 1.0
46908 8.0
45838 41201
45608 13.0
41885 3.4
40400.3 2.0
40145 90.0
36879.4 9.0
367615 1.0
32684.9 4.0
276615 1.0

AS4p5p 3S,-- 4€4p5d 3P,
44p5p°D,-- 4€4p5d °F,
454p5p 3S, - 4<4p5d 3P,
A4p5p *P,-- 4€4p5d °D,
434p4d °D, - 4s4p4d P,
A4p5p'D, - 4$4p5d 3P,
454p5p °P, -- 4<4p5d °D,

A< 4p5p'S, - 4 4p5stP,
454p5p°D; - 4$4p5d °F;
48 4p5p'D; - 4 4p5s°P,
454p5p'D,-- 45°4p5d °F;

4¢ 4p5p'D, - 4F 4p5s°P,
A4p5s 3P, -- 4s4p4d D,
454p5p'D, -- 4€4p5d °F,
43 4p5p°S, - 4 4p5s°P,
4$ 4p5p'Py - 4< 4pad'Py
43 4p5p’D, - 4< 4p5s'P,
4$ 4p5p°Py - 4< 4p5s°P;
A4p5s *Py-- 4$4p5p°D,
48 4p5p°P, - 4< 4p5s'Py
A4p5s *P,-- 4$4p5p °D,
484p5s °P, - 4$4p5pd'Py
434p5s P, --  4€4p5p °D;
4€4p5s Py - 4s4pad P,

Tabela 5.6 - Tempo de vida das seguintes configuracbes do KASApP, 4s4p,
As4p4d, 484p5s, 484p5p, 4s4pid, 418, 4S4p5d e 431p6s.

Designacao Bplcm™) Ecadcm™)? Tempo de vida (sec)
A4S Ap° > 0 0 9.995E+33

B, 374286 3771 9.995E+33

%p, 7595,34 7596 9.995E+33

D, 19722,93 19723 9.995E+33

's, 39203,92 39212 9.995E+33
4s4p’ °D, 129658 129666 1.757E-09

3D, 129779 129682 1.932E-09

’D; 131016 131121 2.234E-09
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4<4pad

454p5s

45 4p5p

147925
148286
148668
163387
185063
194041

211336
213932
216420
216874
218746
219381
219823
234120
237720
190279
192949

238526
240926
246798
250993

278928
283677
289998
285981
288683
291138
293705
296600

147887
148307
148737
163416
185101
194002

211237
213923
216543
217047
218560
219424
219702
234328
237509
190449
192864
196544

238662
240843
246771
251059

278710
283851
289688
285975
288768
291233
294002
298482

7.080E-10
7.026E-10
7.879E-10
5.214E-10
5.474E-11
4.805E-11

3.906E-11
3.387E-11
3.845E-11
3.440E-11
3.043E-11
2.861E-11
3.032E-11
2.649E-11
5.520E-11
3.912E-09
4.342E-09
9.995E+33

1.325E-10
6.174E-11
1.147E-10
4.060E-11

5.081E-10
4.237E-10
4.178E-10
3.070E-10
4.055E-10
4.143E-10
4.237E-10
2.566E-10
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P, 283559 283690 3.818E-10

s, 307667 307446 4.508E-10
4s4g4d CP)3P, 278654 279047 3.302E-10
%P, 282439 282094 9.112E-10
%P, 283439 283263 4.773E-10
D, 289297 - -
44p5d  °F, 344908 344839 3.503E-10
3F; 346599 346882 2.972E-10
3F, - 352109 -
3D, 348555 348477 1.779E-10
B, 346920 347064 -
3D; 353957 353746 1.969E-10
3p, 354795 354793 2.066E-10
B, 354933 354712 2.032E-10
%p, 354291 354569 2.057E-10
D, 352537 352645 2.557E-10
'F; 358656 358687 1.486E-10
P, 359571 359678 1.689E-10
44p 6s P, 358703 358902 1.818E-10
3p, 359544 359233 1.759E-10
%p, 366900 366831 1.601E-10
P, 367959 368027 1.126E-10

5.8 - Conclusao

Os parametros de energia eletrostaticos forne@dtwscalculo HFR, depois de
agregar os valores experimentais apresentou umioddsm pequeno entre 0sS
parametros tedricos e 0os parametros experimenédield 5.3 e 5.4), o que influencia
para que tivéssemos um desvio padrdo de apenam23®s resultados da analise do
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Kr V empreendida aqui foram publicados na revistaurdal of Quantitative
Spectroscopy and Radiative.
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Capitulo 6 - Determinacéo direta da temperatura dglasma

Saber o comportamento e as caracteristicas dansisten que se trabalha é
importante para poder controla-lo. Neste capituldeécrito o estudo feito sobre a
variacdo na temperatura do plasma gerado no timth-pjuando se alteram os
parametros energéticos de um theta-pinch. As medida feitas usando uma sonda de
sensor pzt e uma sonda resistiva. Usando os réssltdas medidas de temperatura €
possivel produzir placas espectrais onde as espégigcas sejam introduzidas
gradativamente, e com isso melhorar a acuidadeathalho de classificacéo ibnica do
espectro. Também foi desenvolvida uma expressaa-esapirica através de um
simples modelo termodinamico, cuja previsdo de tatpra do plasma é dada em

funcéo dos parametros energéticos do theta-pinch.

6.1 - Introducao

O plasma formado em um theta-pinch é comprimid@asarezes a cada disparo
do banco de capacitores, uma vez a cada semidaickevolucdo temporal do campo
magneético da bobina de inducéo do theta-pinch.d® c@mi-ciclo a energia envolvida
diminui temporalmente e o plasma é comprimido (HEREPINCH) e é aquecido até o
campo magnético confinante se anular. Depois digdasma expande e em fim escapa
totalmente quando este se anula. Depois disso lo s& reinicia. A compressao
magnética se da em um tempo muito cud@ @ 4 us) e ocorre quando a difusao das
linhas de campo dentro do plasma é pequena. Emuradios ciclos de compresséo e
aquecimento do plasma, o gés de trabalho vai pdgseor varios estagios de ionizagéo,
de acordo com a evolucdo temporal da temperaturplakma, até chegar ao grau
méaximo de ionizacao permitido pela maxima tempesadtingida pelo plasma em cada
semi-ciclo.

O plasma gerado no theta-pinch é usado como umte fluminosa na
espectroscopia, onde o0 gas de trabalho atinge giéas de ionizagcdo. No espectro de
emissao da luz produzida por ele existe uma supegumde muitos espectros devido a
transicbes enérgicas de varios estados de ionizggg@oacontecem em um Uunico

disparo. Devido a esta mistura, a tarefa de claagéio idnica e determinacdo da
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estrutura de niveis de energia destes ions se toen@zendamente dificil. Porém,
sabendo a temperatura do plasma, é possivel obttassificacdo idnica, ou seja,
atribuir a cada linha espectral seu ion correspaede

E importante ter o controle sobre a formacdo dmsrph, ou seja, sobre a
temperatura atingida pelo plasma. Esta temperatefiaird qual o grau méximo dos
ions que serdo produzidos no interior do plasmaor@role energético do plasma pode
ser feito através de uma escolha apropriada dadeadequada no banco de capacitores,
da pressédo do gas de trabalho e dos demais pap&rdetcircuito do theta-pinch como
capacitancia, indutancia, resisténcia da linha rdastissdo e de forma bastante
sensivel, o didametro do tubo de descarga ondeeédnso gas de trabalho, o qual por
sua vez, determina o diametro da bobina de campaoétiao [68].

O controle energético do plasma € decisivo parbizagaa classificacdo do
espectro emitido, sendo crucial para concluir dism@&spectroscopica. A classificacao
ibnica é feita principalmente comparando as difgasnntroduzidas nos espectrogramas
de uma mesma placa espectral, quando alguns pap&negtergéticos sdo mudados.
Idealmente o experimento deve ser realizado de madaa diferenca no espectro seja
causada pela inclusdo no espectro, das linhas tesgEipicas correspondentes as
transicdes do proximo estagio i6nico do gas tramklh Se a modificagdo nos
parametros energéticos for no sentido de se aumentanergia, as linhas que
aparecerem ou forem intensificadas no novo espsetrdo pertencentes a ions com
maiores graus de ionizagao.

Tradicionalmente a classificag&o ionica dos espsaibtidos usando um theta-
pinch como fonte de luz, séo feitas avaliando-semadancas no espectro de emisséo
obtido, quando a presséo do gas de trabalho etensdo no banco de capacitores séo
alteradas. Entretanto as grandes variacbes norm@measadas [69], mudam
enormemente a dindmica do plasma, o que podemrcaosa certa inseguranca na
classificacd@o i6nica obtida. Normalmente o contexlergético é empirico e demanda
uma larga experiéncia e frequentemente ocorremlhescerradas dos parametros
energéticos. Em geral a maneira empirica demandgranade namero de experimentos
até que seja fotografada uma placa espectral adegoajue demanda grande tempo e
recursos. No trabalho de andlise energética denpldsito nesta tese, foram mantidos
todos os parametros energéticos fixos (capacitammdatancia, resisténcia da linha de
transmissdo e diametro do tubo de descarga — mbsiyina) e variando apenas a

tensdo de carregamento do banco de capacitorepressdo do gas de trabalho. O
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resultado do trabalho de investigacdo descritoenespitulo visa exatamente fornecer
subsidios para reduzir o tempo e os custos paengid de uma placa espectral que
permita a conclusdo do trabalho de classificaca@a) a partir do uso de sondas do
tipo resistiva ou sensor pzt. As sondas realizadidas de tempo de voo.

Medidas de temperatura do plasma podem ocorréorde direta ou indireta.
Uma maneira de se determinar a temperatura do alasiiretamente é estimando-a
atraves das intensidades relativas das linhas ds&on[70], isto é, a forca de oscilador,
usando a distribuicdo de Boltzmann. Mas esta detag&o da temperatura depende da
forca de oscilador de um grande numero de linhgsodsis, que em muitos casos estéo
ausentes na literatura. Uma outra maneira de det@ra temperatura do plasma, mas
de forma direta, € usando uma sonda de LangmuirZ}.1Esta sonda é composta por
um fio que entra em contato com o plasma. Nesté éplicada uma tenséo variavel de
-15 a 15 V. O potencial é varrido em uma escaltedgo pré-definida (que pode ser
em ms ou S) e desta forma obtém a corrente. A rderrebtida € relacionada a
temperatura eletrbnica do plasma atraves da egatile Boltzmann. Este tipo de sonda
€ usada em plasmas em equilibrio termodinamicmbém é usada em plasmas fora do
equilibrio [71] pelo método da segunda derivadd E7Bor isso ndo pode ser aplicada
ao theta-pinch pois ele produz plasma pulsado.

Neste trabalho foi proposto um modo direto de madiemperatura media do
plasma em um theta-pinch que esta descrito a setainbém foi desenvolvida uma
expressdo semi-empirica, a partir de um modelo adimAmico, para calcular a
temperatura média do plasma, que usa o resultadmetbcdes diretas de alguns
parametros, como: volume do tubo de descarga,dweabs gas de trabalho, tensédo de
carregamento do banco de capacitores e a eficidacteansmissao de energia entre o
banco de capacitores e o plasma. A temperaturaantmiplasma foi determinada
experimentalmente usando medidas de tempo de \W® tiPos de sonda, uma resistiva
e outra com um sensor piezelétrico (pzt), forandasgara fazer esta determinacdo. A
seguir foi comparada a temperatura do plasma, meatidforma direta pelas sondas
resistiva e piezoelétrica, com a temperatura denpdaprevista pela relagcdo semi-
empirica.

Como no espectro de emissao da luz produzida pela-pinch existe uma
superposicdo de muitos espectros devido a trarssigdérgicas de varios estados de
ionizacdo que acontecem em um unico disparo, @, sajas de trabalho vai passando

por varios estagios de ionizacdo de acordo conolugdo temporal da temperatura do
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plasma, até chegar ao grau maximo de ionizacaoitonpela maxima temperatura
atingida pelo plasma em cada semi-ciclo foi eneolatmo estudo a temperatura média

do plasma.

6.2 - Descricdo do experimento da temperatura do @gma

No experimento descrito a seguir foi medido de fowhireta a temperatura do
plasma usando dois tipos de sondas distintas.

Para a realizagdo do experimento foi utilizadotubo de vidro cilindrico, que
no escopo deste trabalho sera chamado de tubdrgibpncom comprimento de 37 cm e
um diametro de 8,5 cm. O diametro e o comprimenttutio cilindrico sdo importantes
pois estdo relacionados com a eficiéncia na trasssini de energia do banco de
capacitores para o plasma [74].

O tubo cilindrico, figura 6.1, contém duas saidabais perpendiculares ao tubo,
através de dois tubos de vidro, cujas dimensfesce@igprimento 7,5 cm e diametro
interno de 1 cm. Essas saidas estdo dispostas @®0felacdo a superficie do tubo,
onde foram colocadas as sondas de tal modo queidssge alterar suas posigcoes
radiais. Foram realizados os experimentos com tijpes de sondas distintas: uma
sonda pzt e outra resistiva, que estdo descritegair. A figura 6.1 apresenta uma

fotografia do tubo cilindrico com as saidas perpriares ao tubo.

Figura 6.1 — Fotografia do tubo cilindrico com ak&las laterais.

O tubo cilindrico é conectado a um sistema de vaongposto por uma bomba
mecanica, modelo Alcatel tipo 2002BB, e uma bomifisdra, modelo Leybold - Do

121/46203. Na outra extremidade do tubo cilindfaoacoplada uma valvula agulha,
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gue é usada para injetar gas no tubo. A figuradpgesenta um diagrama de ligacdes

Linha de
Transmissao
Bellow

do experimento.

Entrada
de __, P
Gas T
/ U
Valvula Tubs ‘S\[‘l \
Cilindrico aldas  pobina

Bobina Laterais

Pipeline

Bomba
Difusora

Bomba
Mecénica

Figura 6.2 — Diagrama de ligagdes do experimento.

Na figura 6.3 temos uma fotografia do equipamenio as sondas. Nela pode
ser vista o sistema de véacuo, o tubo cilindricbohina, a valvula agulha e o theta-
pinch.

Figura 6.3 — Foto do experimento para medida d@dese voo.
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A dindmica é descrita a seguir. O banco de capasit@ carregado e
posteriormente aciona-se a chave pressurizada k(sgap), que descarrega 0S
capacitores e produz uma corrente que passa pbtade transmissao e pela bobina de
inducdo, gerando um campo magnético predominanteneetal. Considerando um
tempo finito para a difusédo, logo assim que a dgscae inicia, na regido proxima a
bobina o0 campo magnético é maior e vai diminuing@ @ centro onde tem valor nulo.

O campo elétrico induzido acelera os elétrons eseg&o em direcdo a menor
regido de campo magnético, o centro do tubo, asgitasma é comprimindo. Em cada
semi-ciclo subsequente a energia envolvida dimgnem cada um deles o0 processo se
repete e o plasma é comprimido e aquecido. Quarmnpo magnético confinante se
anula o plasma expande e esfria ao atingir as @srdd vaso que o contém. Como
existe um alto gradiente de densidade, logo quempo magnético se anula é formado
uma onda de choque que se dirige do centro paparasles do tubo, através de um
vigoroso movimento radial do plasma. A interacdoptisma com as paredes € tao
intensa que produz estilhacos de vidro, principateeuando o tubo do vidro é de
qualidade inferior ao pirex como é o caso dos ialcsl

Como a expansdo do plasma é radial, as sondas fmimeadas de modo que
fossem sensiveis a movimentos de plasma nestadirEgoram colocadas duas sondas
idénticas, uma em cada uma das saidas radiais edstémcia ao centro do tubo
diferentes, de modo que a onda de choque chegassiaaima das sondas em instantes
de tempos distintos. A diferen¢a de tempo de cledadlasma a cada uma das sondas

€ usada para determinar a velocidade com que aadkiplasma esta se expandindo.

6.2.1 - Sonda com sensor pzt

A sonda constituida com um transdutor piezoelét(zi) converte, como o
proprio nome diz, energia mecanica (presséo) emgienelétrica. A pressédo gerada no
choque do plasma com o transdutor é proporcionalxa de variagdo do momento
linear da coluna de plasma em expansdo, portardpoprional a velocidade de
expansao. A variacao pura e simples da amplitudgr# do transdutor pode ser usada
para determinar a variacao de velocidade quandomafgarametro de energia do theta-

pinch foi mudado. O cristal piezoelétrico, modekragbelo, utilizado no experimento
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tem o formato de um disco de 30x2mm e uma freqaémeiressonancia minima de 1
MHz e foi acoplado em um sistema mecanico (figuy Gue foi construido levando
em conta o diametro do cristal. Este sistema étitoit® de um tubo de aluminio com
comprimento de 4,2 cm. Neste tubo foi colocada bamse e uma tampa também de
aluminio com diametro de 3,4 cm. Na base do citirfdr colado o lado negativo do
cristal pzt com uma fina camada de cola super-hdddzistal foi colado para melhorar
a transmissao do sinal, pois a cola diminui o @ictle ar e a reflexdo do sinal. Do lado
de fora desta base foi feito um rebaixo e neledtado um tarugo de vidro de diametro
de 0,80 cm e comprimento de 17 cm. O comprimenttadao foi escolhido de forma
apropriada para que pudesse mové-lo dentro docilibdrico, alterando a sua distancia
com relacdo ao centro do mesmo. Ja o seu diametrprdporcional ao diametro
interno das saidas laterais do tubo cilindricosésdas tinham o mesmo comprimento e
os tarugos de vidro, das sondas, foram inseridosral@lo tubo cilindrico, onde o
plasma € gerado. Na tampa da peca cilindrica focada uma saida bnc (British Naval
Connector) de baixa tensdo, que é um conectorgads@ coaxial. Para fazer a conexao
elétrica entre o pzt e o bnc foi soldado um fiopdae positiva do pzt até o nucleo do
bnc e a parte negativa do pzt foi conectada a carda bnc quando se colou o pzt na
base da peca.

A leitura do sinal foi realizada conectando um caaxial do bnc até o
osciloscopio digital da Tektronix TDS 1002. A trearéncia do sinal do osciloscopio
para o computador foi feita via porta serial, R8.Zste tipo de porta é ideal para fazer
a interface entre dispositivos que utilizam micrgdcoladores e um computador.

Quando o plasma entra em contato com o tarugodie,viegido 5 marcada na
figura 6.4, ele gera uma pressao no tarugo quandfarida por este até o cristal pzt,
fazendo nele uma pressédo. O pzt ao ser comprimiddup uma tensdo e esta €

transferida para o bnc e depois para o osciloscépio
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Saida BNC
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LEGENDA

PZT 4 1- TAMPA DO DISPOSITIVO.
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x

5

Figura 6.4 — Desenho esquematico da sonda PZT.

Para colocar as sondas dentro do tubo cilindricwgado como referéncia o
centro do mesmo. Assim as sondas foram postasstéandias distintas com relacdo ao
centro do tubo cilindrico e estavam defasadas edpemnte em 1 cm. Essa diferenca na
distancia das sondas, com relacdo ao centro do fabb@om que as ondas de choque

cheguem nas sondas em tempos distintos.

Inicialmente o experimento foi realizado com o g@génio. Verificou-se que
ndo existia diferenca de tempo aprecidvel entresinais obtidos pelas sondas e
concluiu-se que isto se devia ao fato do nitrogéxjpandir rapido. Uma estimativa da
velocidade de expanséo do gas foi realizada e pe@scontrar um gas que expandisse
com uma menor velocidade onde pudesse obter ureeenigfa de tempo mensuravel
entre os sinais.

Para calcular a velocidade foi estimado que o pasam uma temperatura
média de 50 eV e que a energia € dada em funcdoadaa vezes a velocidade ao
quadrado. Pode-se entdo estimar a velocidade dtsufes do gas como a energia
média do plasma pela massa do gas usado. Uma eeasgu-se 0 mesmo valor de
energia média para todos os gases foi encontradoaquelocidade de um gas esta
relacionada com a sua massa. Desta forma o niilogém uma rapida velocidade
(massa atbmica de 14 uma) ao ser comparado coiptéonio (massa atdmica de 83,8

uma) e por este motivo o gas criptbnio foi usada paalizar o experimento.
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O grafico 6.1 apresenta um tipico sinal obtido pelada com sensor pzt. Este
sinal foi obtido para o gés criptbnio com uma tensd banco de capacitores de 8 kV e
uma presséo dentro do tubo del@' Torr. O eixo horizontal apresenta o tempo de
chegada do plasma na sonda e o eixo vertical &deAsdiferenca de tempo da chegada

do plasma nas sondas estéa indicada no graficcaeepte grafico é igual a 1,47 pus.

0,4

Tenséao de 8 kV

Presséo de 1x10™ torr
—— Sonda 1
diferenca de tempo —— Sonda 2

Tenséo (mV)
o
N
|

0,0 |

20,0 40,0 60,0 80,0
tempo (us)

Grafico 6.1 — Tipico sinal obtido pela sonda deseerpzt, com pressdo de

1x10™" Torr no gas criptonio e tensdo de 8 kV no bancoagecitores.

6.2.2 - Sonda resistiva

A sonda resistiva € utilizada para registrar auéx de tensdo gerada quando o
plasma entra em contato com ela.

A figura 6.5 apresenta um desenho esquematicortiagesistiva. Esta sonda €
composta por um tubo de vidro com 23 cm de comprime diametro externo de 0,80
cm. Essas dimensdes foram escolhidas de acord@asatimensodes da saida lateral do
tubo cilindrico, onde as sondas foram colocadas paealizacdo do experimento.

Em uma das extremidades do tubo da sonda, foramogpdsis terminais de
niquel cromo que € um material resistente a cooresdlta temperatura. Esses terminais

tinham formato em L, para que tivessem uma maiea @e contato com o plasma e
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pudessem servir de antena para diferenciar ossmduzidos eletromagneticamente do
sinal de corrente devido ao contato com o plasma.

Os terminais foram isolados eletricamente um dooocdm uma ceramica de
alumina, de 1,5 cm de comprimento e 0,5 cm de di@mEntre a ceramica e o tubo de
vidro foi colocado um preenchimento de cola epd&xivwhite) apropriada para uso em
sistemas de vacuo. Depois de passar pela cerémsitarminais sédo ligados a um cabo
coaxial e este ao osciloscépio digital da TektronXS 1002, que faz a transferéncia

dos dados para o computador.

Tubo de vidro

0 =

Cabo coaxial *

Ceramica

Figura 6.5 — Desenho esquematico da sonda resistiva

Para realizar este experimento foi utilizado o g@®nio, que tem uma massa
atbmica igual a 39,9 uma e por isso ele tem umeciddde de expansao que fornece
uma diferenca de tempo mensuravel dentro das d@sagmpregadas para a tensdo de
carga do banco de capacitores do theta-pinch eedago de base empregada.

As sondas foram colocadas dentro do tubo cilindgio distancias distintas com
relacéo ao centro do tubo e ficaram defasadasiaBpaate em 5 cm, para que pudesse
ter uma melhor diferenga de tempo entre os sinais.

Quando o plasma se expande, ele entra em comEt®s terminais da sonda e
esta registra a evolucdo de tensdo. Como as sesthis defasadas espacialmente, as
ondas de choque chegam em momentos diferentes Askm a sonda que entrou em
contato com o plasma primeiro irh gerar uma coer@hétrica antes da outra sonda.
Mede-se essa diferenca de tempo da chegada dogptesnsondas.

O gréfico 6.2 apresenta um tipico sinal obtido gelada resistiva. Este sinal foi
obtido para o gas argbnio com uma tensdo no baeccapacitores de 9 kV e uma
pressdo dentro do tubo del®” Torr. No eixo horizontal tem o tempo de chegada do
plasma na sonda e na vertical a tenséo. A diferdag¢ampo da chegada do plasma nas
sondas foi de 6,48 s e esta indicada no gréaficsordla 2 € a sonda mais externa com

relacdo ao centro do tubo.
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Gréfico 6.2 — Tipico sinal obtido pela sonda régstcom presséo de 5x10

Torr no géas argonio e tenséo de 9 kV no banco piecdares.

6.2.3 - Sonda magnética

A sonda magnética é utilizada para registrar dugéio do campo magnético
gerado durante a descarga do banco de capaciflee® constituida por um cabo
coaxial ligado a uma bobina com 6 espiras de dignget 3,7 mm montado em uma das
pontas do cabo coaxial. No outro lado do cabo eb@mos um integrador passivo RC
formado com um resistor de 1500 ohm ligado a unaa#g de 10 nF que serve como
filtro de passa baixa e faz um casamento de imp@&om o osciloscépio. A figura

6.6 apresenta uma fotografia da sonda magnética.

Figura 6.6 — Fotografia da sonda magnética.
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A sonda magnética foi colocada por fora do tubldndiico. O sinal foi
registrado pelo osciloscépio digital Tektronix TH02 e depois transferido para o
computador, assim como descrito anteriormente [s@hass das outras sondas.

O sinal magnético apresenta a evolucao temporehohpo magnético da bobina
de inducé&o do theta-pinch. A partir dele foi deieada a eficiéncia da transferéncia de
energia entre o banco de capacitores e o plasmeficncia juntamente com 0sS
parametros energéticos do theta-pinch foram usaosexpressao semi-empirica
desenvolvida através de um simples modelo termodatépara se obter a previsao de

temperatura do plasma, que estd determinada na 66%4.1.

6.2.4 - Sinal fotoelétrico

O transdutor fotoelétrico converte energia luménem energia elétrica. O sinal
obtido por ele é usado para saber em qual momeptasma foi criado e serve para
medir a diferenca de tempo entre 0 acionamentcadodode capacitores e a formacao
do plasma.

Para capturar o sinal de luz foi utilizado um dete silicon detector blue — da
Edmund Optics modelo NT53-378. Ele é um detectoaltievelocidade, maior que 10
MHz e tem uma éarea de 5,1 n© detector usado é fotovoltaico e transforma a
energia luminosa em corrente elétrica, funcionaddoseguinte forma: existe uma
pequena diferenca de energia entre as bandas @weciak de conducao do detector.
Quando uma luz é incidida no detector, e estadoednergia suficiente para excitar um
elétron da banda de valéncia para a de conducgidfaeem um acumulo de carga na
banda de conducéo que gera um fluxo de corrent&cwito externo.

Em paralelo com o detector de luz foi colocado esistor de 470 ohm para
atenuar o ruido. Para conectar o sinal do detectasciloscopio foi utilizado um cabo

coaxial. O grafico com o sinal fotoelétrico estéeapntado na secdo 6.3.2.

6.3 - Analise e Resultados

6.3.1 - Sonda pzt e resistiva

Depois que o campo magnético se anula o plasmendgpFoi considerado um

simples modelo onde a energia térmica, que o plasrtha quando comprimido, foi
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convertida em energia cinética, quando ele expar@nforme o plasma vai

expandindo sua velocidade diminui devido as pdesctransferirem calor para o gas
em sua volta através de colisdo, e consequenteragrtaperatura do plasma diminui
durante a sua expansdo. Outro fator que gera anudithpb de temperatura € um
principio termodindmico que diz que um gas quanxiparede se resfria. Assim as
medidas realizadas dardo valores subestimadosntgaetatura atingida pelo plasma
guando este estava totalmente confinado no ceattolbd de descarga do theta-pinch.

As sondas de sensor pzt e resistiva, cada uma elelasxperimentos distintos,
captam o sinal do plasma em expansdo e atravépdeéese determinar o tempo de
VOO entre as duas sondas que estavam em posicigas thferentes.

Dos sinais obtidos pelas sondas foi encontrad#eaedca de tempo que o
plasma chegou em cada uma delas. Com essa difaterieenpo e a distancia entre as
sondas foi calculada a velocidade de expansao dempl Posteriormente foi
determinada a energia cinética média das particolattdas no plasma:

EC:%m\f,

onde m é a massa dos iong é a velocidade.

Considerando o simples modelo, foi assumido quenargia térmica €
convertida em energia cinética e desta forma dé&teuyse a temperatura média do
plasma gerado no theta-pinch através da equacéo 6.1

3 1
“k,T==mV 6.1
SKeT =5 (6.1)

ondek, é a constante de Boltzmann e m é a massa.

O gréfico 6.3 mostra a temperatura do plasma mi@tada com a sonda PZT
guando a tensdo no banco de capacitores era variadpressdo do gas de base era
mantida fixa. Pode-se observar que a temperatupdadma aumenta conforme a tensao
no banco de capacitores também aumenta. Em prim@icximacao, 0 comportamento
esperado seria uma curva proporcional ao quadradersdo, uma vez que é esta a
escala com que varia a energia armazenada no dargapacitores do theta-pinch [68].
No grafico 6.3, assim como em todos os graficoesgmtados neste capitulo, a barra de

erro foi calculada através dos erros das medidasrignentais pelo desvio padréo.
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Gréfico 6.3 — Temperatura do plasma obtida com sonaa pzt em funcdo da tensao de

carregamento do banco de capacitores para um pldsrmoaptdnio a uma pressao fixa

de 35x107* Torr.

Os graficos 6.4 e 6.5 mostram a temperatura damaabtida com sonda PZT
em funcéo da presséo de base do gas criptonioupaaleterminada tenséo no banco
de capacitores. Foi mantida fixa a tensdo no bdaamapacitores em 9 kV e 12 kV para
os graficos 6.4 e 6.5, respectivamente. Pode-senarsque a temperatura do plasma
diminui conforme a pressdo no gas aumenta e enejparaproximacao a temperatura
deveria variar com a poténcia dé[@8]. O ajuste n&o linear forneceu um valor para a
poténcia de —1,14 e —1,32. Tal resultado pode r#endido levando em consideracao
gue a eficiéncia de transferéncia de energia cramteo aumento da pressao. Pode ser
notado que para pressdes maiores a curva confustaga e fornece valores inferiores
aos medidos experimentalmente. Ao comparar oscgsafi.3 e 6.4 verifica-se que uma

maior energia aplicada no banco de capacitoregderam plasma mais quente.
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Grafico 6.4 — Temperatura do plasma em funcaordsspo de criptdnio, para

uma tenséo de no banco de capacitores de 9kV meaiadonda pzt.
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Grafico 6.5 — Temperatura do plasma em funcaordaspo de cripténio para

uma tensao de carregamento do banco de capad®ikV, obtida com sonda pzt.

Os graficos 6.6 e 6.7 mostram a temperatura damaale argbnio determinada

usando uma sonda resistiva quando a tensdo no li@ncapacitores foi variada e a
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pressdo no gas de base mantida fixa. No graficm@rgive-se a presséo fixa em 5%10
Torr enquanto que para os dados colocados no gréfic a pressédo foi mantida em
9x10° Torr. Pode-se observar que a temperatura do plasmanta conforme aumenta
a tensdo no banco de capacitores. E tem 0o mesmpoc@amento que o0 encontrado
quando foi usada a sonda pzt. Ao comparar estdicagd6.6 e 6.7) verifica-se que

para uma menor pressao o plasma se torna maisquent

90
] Pressao 5x107 (torr)
85 + Resistiva
x
80 -
S 754
L
l_m
4 70 =
.©
2 654
(O]
c
LIJ =
60 -
554 .
0o+
8,0 85 9,0 95 10,0 105 11,0

tenséo (kV)

Gréfico 6.6 — Temperatura em funcdo da tensdo noobde capacitores para

uma pressdo d&x107 Torr, obtida pela sonda resistiva.
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Gréfico 6.7 — Temperatura em funcdo da tensdo noobde capacitores para

uma pressdo d@x107 torr, obtida pela sonda resistiva.
6.3.2 - Sonda magnética

No theta-pinch a corrente produzida quando o badeo capacitores €
descarregado passa pela linha de transmissdo éqialea de inducdo, gerando um
campo magnético predominantemente axial. Logo asgiena descarga se inicia o
campo magnético € maior na regido proxima a bobigai diminuindo para o centro
onde tem valor nulo, considerando um tempo findoap difusdo das linhas de campo
magnética. Como o campo magnético é dependentngmt espacialmente uniforme e
orientado na direcdo z, tem-se segundo as equdedekxwell, que o campo elétrico
induzido s6 tem as componentes azimutais no plang dadas por:

= —L% (lei de indugéo de Faraday),

2C

onde r é a distancia medida ao eixo central danlolsi é a velocidade da qu%éf— =B

€ a taxa de variacdo temporal do campo magnético.
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O campo elétrico induzido acelera os elétrons eseg&o em diregcdo a menor
regido de campo magnético, o centro do tubo, asgitasma é comprimindo. Quando
0s ions atingem a regido central uma parte da ienenggtica deles € convertida em
energia térmica, devido a colisdo das particulasstdN fase a ionizacdo aumenta
principalmente pelo processo de trocas de cargeste rmomento o0s ions estdo com
energia térmica.

O campo elétrico determina a dindmica do plasmadgeio central do tubo),
enguanto no resto, a dinamica esta dirigida petgpocamagnético. Em que cada semi-
ciclo subsequente a energia envolvida diminui e @&ada umdeles o plasma é
comprimido e aquecido e finalmente destruido, ggamdampo magnético confinante
se anula. Neste momento, ele se expande e seasftngir as paredes do vaso que o
contém. Como a escala de energia de um circuito & dEcrescente com o tempo, em
cada um dos varios semi-ciclos produzidos em unsoudisparo da chave de alta
tensdo, a temperatura final do plasma vai decrdsceom o tempo. Em cada um dos
ciclos de compressédo e aquecimento do plasma, a@edsabalho vai passando por
varios estagios de ionizacdo, de acordo com a e&oltemporal da temperatura do
plasma, até chegar ao grau maximo de ionizacaoitwnpela maxima temperatura
atingida pelo plasma em cada semi-ciclo.

Um theta-pinch pode ser representado por um tircRLC conforme o
mostrado na figura 6.7. Nesta figura a absorcdengegia pelo plasma é representada
pela resisténcia jRC representada o banco de capacitores, que tentapacitancia de

15,5 yF, Rc é a resisténcia que delimita o tempo de carga afmaitorl., € a

indutancia do plasma. O sub-indice zero indicaasérpetros do sistema na auséncia de

plasma, sendd, a indutancia do sistemdrg a resisténcia do sistema.

R R L
c R/ (0] (o}
MW < 0090000
e C— L,
Re
I A

Figura 6.7 — Circuito de malha Unica representanddrcuito de carga e a

descarga de um theta-pinch.
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A fonteE; carrega o capacitor C através do resistafrésistor de carga = 300 k

ohm). A constante de tempo é dada po=R. xC (tempo de carga). O capacitor é

descarregado quando o spark-gap (chave R) é acomadeja, fecha o circuito.
O circuito de descarga do theta-pinch é descritm gguacao:

di A
(L0+Lp)a+(R0+Rp)|+Ej|dt-O, (6.2)
ondei € a corrente, a resisténcia total do sisteRa €: R=R, + R, e a indutancia

total do sistema & =L, +L,.

Uma das solugBes possiveis para a equacédo (6.8téana na equacao 6.3 e é
valida quando as raizes sao complexas:

i(t)=i, exp05R/ L) x sef{wt + @) , (6.3)
ondei_, € a amplitude da corrent®, é a resisténcia total do sistema, t é o tentp@, a
capacitancial é a indutancia total do sistemg,é a fase, que ajusta a curva tedrica na
curva experimental & € a frequéncia de oscilagdo natural dada por:

2
W2_1 R

== - 6.4
LC 4L? (6-4)

_ : iy R? o
considerando um regime subcritico, O?_éc?>I’ sendo R a resisténcia dos

componentes metélicos do theta-pinch mais a resistéo plasma.

O campo magnético gerado no plasma é proporciooatrante elétrica (Lei de
Ampere):

§Bm|=yoi ou OxB=y] (6.5)
onde 4, € a permeabilidade magnética do vacu@ a corrente,j € a densidade de
corrente (j =i/A, senddA a area). O campo magnético pode ser expresso por:

B =B, exd— 05R/L)x ser{wt + ¢) (6.6)

O grafico 6.8 apresenta um sinal tipico obtido melada magnética e a curva
em vermelho é da expressao tedrica que esta sgredada (equacao 6.6). O grafico 7-
a, mostra uma tipica curva da variacdo campo miagnétn funcdo tempo sem formar
plasma. O decaimento da curva € devido a resist@atguns miliohms) da linha de

transmissao do sistema. Ja o grafico 7-b apresecdanpo magnético quando o plasma
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€ gerado. O seu decaimento € maior por causa idtéresa adicional do plasma. Pelo

decaimento é possivel determinar a eficiénciaatesferéncia de energia para o plasma

pela comparacdo entre as curvas com e sem plasnsaguir serd mostrado como

determina a eficiéncia.

Campo magnético (Tesla)

0,54
-1,0

41,5

2,0
1,5-
10
0,5-

0,04

Sinal sem plasma

—— curva ajustada

—— curva experimental

Campo Magnético (Tesla)

-15

2,04

1,54

1,04

0,5+

0,0+

-0,5

-1,0 1

Sinal para presséo de 6x10” Torr
—— curva experimental
—— curva ajustada

Tempo (ps) Tempo (ps)

Grafico a Grafico b

Gréfico 6.8 — Sinal do campo magnético: a) Sem &géo de plasma; b) Formando

plasma.

A equacdo 6.6 é ajustada na curva experimentalabtgen as resisténcias do
sistema (gréafico 6.8-a) e do plasma (grafico 6.8b)ajuste foi realizado através do

programa ORIGIN, e os parametros R, L,¢&Lge i,, foram ajustados de forma que se

obtivesse um melhor acordo entre as curvas teéreogerimental. Os valores da fase e
da amplitude foram obtidos diretamente do sinal edrpental. Ja o valor da
capacitancia foi medido no banco de capacitores eomcapacimetro eletrénico. O
primeiro parametro liberado para variar é a indeitague tem um tipico valor inicial de
100 nH. O segundo parametro liberado é a resisténe tem um valor inicial de 10
mQ . No préximo passo do processo de ajuste, a fasarmsplitude sdo liberadas para
variarem juntas com a indutancia e a resisténaa. fifh todos os parametros sao
liberados para variar.

Quando o ajuste da equacdo 6.6 € feito para aa cexperimental sem a
formacdo do plasma, conforme mostrado no grafi@&b6.impbe-se quéRk-=0 e

encontra-se a resisténcia do sistdRjaque neste caso é igual a resisténcia ajustada pelo

programa. Por outro lado, quando ajusta-se a equ&aéano grafico quando ocorreu a
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formagéo do plasma, conforme mostrado no gréafi@ag.encontra-se a resisténcia

ajustada equivale a resisténcia total do sisteRg), (que inclui a resisténciaRy )
devido a energia absorvida pelo plasma e a resiatéo sistemaR,) devido a energia

dissipada pelo sistema.

A quantidade de energia que é transferida do bdeaapacitores para o plasma

€ medida pela eficiéncia na transmiss&Q [74] que é definida como a razédo entre
energia entregue para o plasma pela energia totalzanada no capacitor e € dada por:
$ 2
_ J-I R,dt _ R,
ev? R+R,

onde V representa a tensdo de carregamento do bencapacitores € é a corrente

(6.7)

n

dada pela equagéo 6.3.

Mas C. Teske et al. [75] adicionou um termo expecrad, representando a
fracdo de energia dissipada no circuito do thetatpiA fim de obter dados confiaveis
sobre a eficiéncia na transferéncia, o termo expuiakndo pode ser negligenciado
porque o primeiro semi-ciclo, apresentado na cdovaampo magnético em funcao do
tempo, é responsavel por aproximadamente 5% daiardissipada, pois no primeiro
semi-ciclo ocorre a pré-ionizacdo do gas e nem semele ocorre pinch. Assim a

eficiéncia na transmissdo de energia do bancopiitares para o plasma é dada por:

,,:&ex{_t_p} R -Roexﬁ{_t_pJ
Ry Ty Ry Ty (6.8)

7

onde 7, € o tempo de um periodo de oscilagdo na curvavdhigéo do campo
magnético;t, € o tempo que leva para o plasma ser formado slep@ o campo

magnético se inicia. Para medir este tempo reggstraimultaneamente a curva de
evolucdo do campo magnético e a curva fornecidaupodetector fotovoltaico citado

anteriormente, que obteve a emissao de luz quamptisma é formado. No gréfico 6.9
a curva em vermelho mostra um tipico sinal fornregdlo detector quando orientado
de modo a observar a luz que vinha radialmentelasma gerado pelo theta-pinch.

Neste grafico foi incluida uma sinalizagdo paranidiear o intervalo de tempo, de

atraso entre o disparo do banco de capacitoresf@nacdo do plasma. Para as
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condi¢des do plasma produzido com gés cripténio gora tensdo de 9 KV e pressdo
de 3x10” Torr observou-se que o plasma foi formado na neetiadprimeiro semi-ciclo,
guando comparou-se este sinal com o sinal do canggmético, curva em preto. Este
procedimento foi realizado para as distintas cdietigdo sistema de geracdo de plasma.
O interesse no sinal do detector fotoelétrico eraeste para saber em qual momento o
plasma foi criado, ou seja, para medir a diferetigdempo entre o acionamento do
banco de capacitores e a formacédo do plasma. N&igneocupamos com a resposta

espectral do detector fotoelétrico e nem com asatiaacao.

Tensdo de 9 kV e presséo de 3x10” Torr
3 — Sinal fotoelétrico 3
— Variagdo do campo magnético

tempo que demora para o plasma ser formado

Intensidade de tenséo (V)
(ejsal) oonsubew odwe)d

T T T T T T T T T T T
-20 0 20 40 60 80 100

Tempo (us)

Grafico 6.9 — Sinal do detector fotovoltaico consinal do campo magnético,

para uma tensdo 9 kV de e uma presséo de3kaf com o gas criptonio.

O grafico 6.10 mostra a influéncia da pressaoraasteréncia de energia do
banco de capacitores para o plasma. Este grafi@sea a curva de eficiéncia para
duas diferentes tensdes no banco de capacitor.uAR< da eficiéncia exibem um
maximo em torno de 0,09 Torr e elas caem abruptenpama pressées menores do que
0,05 Torr. Observa-se que para uma mesma pressfioiéncia na transferéncia de
energia é praticamente a mesma, ou seja, a teesdsghro quase nao influencia na
eficiéncia, este mesmo comportamento também & \aak®rna referéncia 68, para

distintas tensoes.
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Gréfico 6.10 — Curva de eficiéncia em funcdo dasgfie para duas diferentes
tensdes no banco de capacitor, 8 kV e 10 kV.

6.3.2.1 - Determinacdo da temperatura usando o modetermodinamico e

parametros experimentais

Para determinar a temperatura foi usado um madettodinamico simples cuja
idéia béasica consiste em atribuir um percentualiotézacédo de 100% quando ha
formacdo de plasma pelo efeito pinch. A energiastexida do banco de capacitores
para o plasma é igualmente dividida entre seusdensodo que cada um dos atomos
do gas de base recebe uma mesma energia, tornrarchida um deles um ion. O
modelo descrito a seguir dara conta de fornecemaeratura média do plasma formado
e terd como parametros a eficiéncia de transfaa@&ecenergia, o volume e a pressao de
base do gas de trabalho, a tensdo de carregameateapacitancia do banco de
capacitores e por fim o numero de semi-ciclos omoeve formacdo de plasma. A

. . . : 1
energia potencial elétrica armazenada no bancapkcitores valé) . = ECVZ, e uma

fracdon Ug é transferida para o plasma ser formado ao loegodbs os semi-ciclo de
uma Unica descarga do banco de capacitores. Aiamaéglia por semi-ciclo depositada

dentro do volume do plasma por semi-ciclos onderedormacao de plasma é:
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2
U :,7UE =,7%CV
P
N N

[ C

, (6.9)

onde C é a capacitanciay € a tensdogé a eficiéncia eN, € o numero efetivo de
pinch produzido em uma Unica descarga do bancapkcitores, ou seja, 0 niumero de
semi-ciclos efetivos quando o plasma é formado.

Dividindo a energia média por semi-ciclo pelo nimde particulas dentro do
volume encerrado pelo tubo de descanfya)(tem-se:

U, _nCVv? 1 _ nCV?

N, - 2N, nv,, - 2N v ,n p’

(6.10)

onde a densidade do plasmaé dada em funcdo da pressdo de bpsdo gas de

trabalho e pelo nimero de Loschmidt, cujo valoShé n, = 2,6868x10°°m*. Como a

camara de descarga usada é cilindrica, o gas érahwepor um tubo de pirex com

2

. A , I :
comprimentd e didametrad o volume {,,) € dado pow, = 721 . Nos experimentos

descritos nesta secdo usamos um tubo de descamgaca@mprimentol =37cm e

didmetrod = 85cm. Logo:

v, = 284x107°m° (6.11)

Como a temperatura do plasma depende da energ@adésulas individuais a
energia absorvida pelo plasma é convertida basit@ma energia térmica e assumindo

uma equiparticdo de energia obtém-se a seguiated@®lpara a energia térmica:

3 U
—k.T =-_P B
ST = 1#)
ou
2
K T=—C" N (6.13)
3NanVoI p

0] termogNL € definido pelas caracteristicas do theta-pinclugoe para 0 nosso
anVoI

caso a capacitancia do sistema é de ib,® o volume é dado pela equacédo 6.10 e a
equacao 6.12, relacdo semi-empirica, fica escaitgeduinte maneira:
2
kT = 696,08><1O"19\|<l—,7, (6.14)
<P

para energia térmica em joules ou
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Vv
ke T =43506 N em eletron-volts. (6.15)

c

Nestas equacdes a tenséo esta em kV e a pressad@m

O modelo tedrico usado acima é simples. Entretal@@ode ser usado se as
condicOes relativas dos parametros energéticos&@iado grandes e serve como guia
para se escolher a presséo e a tenséo de tralzahognseguir a temperatura desejada,
como mostrado na sec¢édo 6.3.2.2.

No grafico 6.11 sdo comparadas as temperaturaglasede forma direta pela
sonda de sensor pzt e a temperatura do plasmandeela com o uso da expressao
semi-empirica dada pela equacédo 6.14. Observe gjwalores estdo proximos e que
ambas as curvas tém o comportamento similar, @) aggpmperatura meédia do plasma

tem comportamento quadratico com a tensdo de eane&go para ambas.

18

j Gas Kr

16 Pressao de 3,5x10™ torr
] * Mag

1] - PZT

Energia - kT (eV)

T T T T T T T T T
6 8 10 12 14

tensao (kV)

Gréfico 6.11 — Comparacao entre as temperaturédashbtom as medidas do tempo de
voo e pelo modelo termodinamico para uma pressamrip@®nio de 35x10™ Torr e

tensoes variadas.

Os gréficos 6.12 e 6.13 mostram a temperaturdafoma em funcao da pressao

obtida de forma direta através da sonda pzt e meldelo termodinamico. Observa-se
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em cada gréafico que as curvas tém o mesmo compamtarsimilar apresentando uma

poténcia na pressdo em torno de menos um.

60
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Grafico 6.12 — Temperatura do plasma em funcarelssdo para uma tensdo de

carregamento do banco de capacitores de 9 kV.
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Grafico 6.13 — Temperatura do plasma em funcaaessfo para uma tenséo de

carregamento do banco de capacitores de 12 kV.
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Nos graficos 6.14 e 6.15 é mostrada a temperatorplasma em funcdo da
tensdo de carregamento do banco de capacitores Eistvas foram obtidas de forma
direta, através da sonda resistiva, e pelo modalonadinamico. Observa-se que as
curvas também tém o mesmo comportamento, ou sea@eratura do plasma medida

com relacdo a tenséo cresce na mesma proporgao.
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105 1 ®  Mag
100 ® Resistiva
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Grafico 6.14 — Temperatura em funcédo da tensdoamedode capacitores, para uma

pressdo d&x107 Torr e obtido com o gas argénio.
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Gréfico 6.15 — Temperatura em funcdo da tensdoamoddde capacitores, para uma

pressdo d®x107 Torr e obtido com o géas argonio.
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As medidas da temperatura do plasma obtidas peldelm termodinamico e
pelas sondas ndo dao exatamente 0s mesmos valoess,sempre apresentam
comportamento similar. Nas medidas diretas do tedepeoo, nenhuma aproximacao e
feita, e se mede a velocidade com que as partiestas deixando o plasma na regiao
ao redor das paredes do tubo de pirex usado comaraale descarga. Esta velocidade
fornecera certamente um valor subestimado paranpet@tura do plasma quando
confinado a regido central do tubo, uma vez quangtasma se expande ele esfria e
também devido as perdas como as relacionadas cemszao de fétons. O modelo
termodindmico apesar de simples descreve bem oartempento da temperatura do
plasma fornecendo valores proximos ao que podevesficado em termo dos
potenciais de ionizacdo e dos ions que sao geramgdasma. Ele fornece um valor
superestimado para a temperatura do plasma quamfioazio, pois ele considera que
toda a energia do banco de capacitores é trarsfpach aquecer o plasma e nenhuma
para forma-lo. Ha perda de energia por emissdoudleelperda de energia térmica
devido a transferéncia de calor ocorrida pelo ¢ontérmico das particulas com as
paredes do tubo. Em todos os graficos e resul@adesperatura fornecida pelo modelo
termodinamico foi maior que a temperatura fornegielas medidas direta de tempo de
VOO.

Ja a temperatura do plasma determinada pela saedasiva e pzt, da o valor
para velocidade térmica das particulas depois gplasma expandiu que € menor do
que a velocidade térmica quando o plasma estavinada devido ao efeito pinch.
Uma concluséo plausivel é que a temperatura méedladp plasma quando confinado
estaria compreendida entre os valores obtidos compo de voo (sondas pzt e
resistiva) e o produzido com o modelo termodinamieoeles apresentam uma

discrepancia em torno de 5%.

6.3.2.2 - Classificacao ibnica relacionada com amt@eratura do plasma

Para realizar a classificacéo ionica precisa-senduir cada um dos espectros
individualmente, fazendo uma associacdo de seymea#sos ions. A classificacao
ibnica é feita tradicionalmente de forma empirajastando os parametros energéticos
do theta-pinch de modo a tentar aumentar o estégico incrementando ao espectro

global, o espectro da espécie ibnica de um nivekmrgia acima, para cada um
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incremente de energia, ou seja, de maneira “papsssD”’. Levando em conta a
expressdo semi-empirica, equacdo 6.14, encontreldanpdelo pode-se estabelecer
uma relacéo que forneca uma escala para a vadasioarametros de energia do theta-
pinch, em particular da presséo e da tensao, ddiencontrar a energia necessaria para
ionizar a espécie idnica subsequente para o gtialmho.

Ao manter a pressao constante e variar somentsadaeo banco de capacitores
podemos observar que a eficiéncia na transfer@&ecenergia é praticamente a mesma,
grafico 6.10. Entdo na equacdo semi-empirica, aspoefoi considerada constante e
para esta condicdo tem-se a mesma eficiéncia msféréncia de energia, assim a unica
condicdo mudada no sistema € a tensdo do ban@pedeitores. Encontra-se a seguinte

razao entre as temperaturas:

2 2
o1, = V_12 O kgT, = V_22 KeTy
keT, 'V, Vi

Esta expressdo fornece uma melhor operacdo dome@od energéticos do
theta-pinch. Assim calculando e fazendo poucas dmaedpreliminares é possivel
planejar um experimento completo para alcancar speafico estagio idnico e realizar
um experimento de espectroscopia.

Um experimento foi planejado para fazer a analsggeetroscopica do nebnio.
Foi mantida a pressao fixa em 80 mTorr e inici@-gxperimento com uma tensao de 8
kV. Para estas condi¢cdes foi encontrada uma eticiéde 47% e a temperatura do
plasma foi de 54 eV. O estagio de ionizacdo mé&xabimo para o plasma de nebnio foi
Ne Il, que tem um potencial de ionizagdo de 40\@6cenforme apresentado na tabela
6.1. Para excitar ions Ne lll, cujo potencial deizacéo € de 63,46 eV, a equacado 6.16

assegura que pode-se usar uma nova voltagagu#l a:

v, =9x |90 _ 1106y
4096

Logo para poder ionizar mais um grau de ionizagable Il precisa-se aumentar a

tensdo do banco de capacitores para 11,5 eV. Ramacar o seguinte ion, Ne IV,

precisa-se aumentar a tenséo para 14,5 eV:

V, =115% iz 142eV.
6346
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Tabela 6.1 — Potencial de ioniza¢do do neodnio.

lon Potencial de ionizagao (eV)
Ne | 21,56
Ne Il 40,96
Ne Il 63,46
Ne IV 97,12

6.4 - Conclusao

O método de medir a temperatura do plasma de falineta descrito neste
trabalho pode ser aplicado com sucesso para degraitemperatura media do plasma
no theta-pinch e assim planejar um experimento sggearoscopia e obter a
classificacdo ibnica desejada. Este € um métoamiskeole dos parametros energéticos
de um theta-pinch é inédito e tem a virtude de calaima alternativa a maneira
exclusivamente empirica, na base da tentativaceqere era feira até entdo. O calculo
da temperatura do plasma com a expressao semiiemmpencontrada pelo modelo
termodinamico, produz um excelente acordo com sglteglos diretos da temperatura
dentro da faixa de energia de nosso interesse tespeipico que vai de dez a cem

elétron-volts.
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Capitulo 7 - Analise revisada do espectro do Br IV

Neste capitulo é apresentada a analise revisadapdetro do bromo trés vezes
ionizado, Br IV. Foram estudados os dados expetagere tedricos da sequéncia
isoeletronica do germanio neutro. Nesta analiséfic@r-se que alguns valores das
transicdes entre as configuracée®gse 434p4d néo estdo em acordo com os valores
tedricos encontrados no calculo Hartree-Fock. Neatealho sdo apresentados novos

valores para estas transicoes.
7.1 - Introducéo

O bromo trés vezes ionizado foi estudado iniciali@gor Rao et al [76] e Joshi
et al [77]. Eles estudaram as seguintes configesagddap’, 4s4p, 44p (4d, 5s, 6s,
5p) na regido de comprimento de onda de 310-242Mds nem todos os niveis de
energia foram encontrados. Para a configuracdcafuadtal 4%p? foram encontrados
todos os niveis de energia, para a configuracio ésthente 6 dos 10 niveis de energia
pertencentes a esta configuracdo foram encontrgmirs, a configuracdo Z&p4d
somente 5 niveis dos 12 foram obtidos, para a gomftdo 48p5s todos os 4 niveis
foram obtidos e para a configuracéd4bp dos 10 niveis de energia somente 4 foram
obtidos. Posteriormente Joshi et al [78] revisoesiados anteriores e classificou novas
linhas. Para realizar o estudo ele fez transic@somfiguracdo fundamental para as
demais, ou seja, transicbes entrédgse 4s4p, 454p 4d, 484p 5d, 484p6d, 484p5s,
As4p6s e 4%IpT7s, encontrando 61 niveis de energia, dos q@disrdm novos.

7.2 - Analise do espectro do Br IV

Inicialmente foram coletadas todas as referérdaal#eratura. Para se realizar a
revisdo das transicdes entre as configurac&dgids 434p4d do Br IV foi estudada a
sequéncia isoeletronica do germanio neutro quergasta do seguinte atomo e ions:
Ge |, As ll, Se Ill, Br IV, Kr V, Rb VI, Sr VII, YVIII, Zr IX e Nb X. Para todas as
transicbes estudadas entre as configuragbes formontados 0S seus respectivos
valores experimentais na literatura para quasestoddons da sequéncia, exceto para o
Rb Vle Sr VII.
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Predicdes teoricas da estrutura energética daéseiquisoeletronica do Ge |
foram obtidas pelo codigo computacional Cowan [88).realizado o calculab initio
composto das seguintes configuraceddpfs 4$4p5p, 4s4fid, 4P, AS4Apaf, 4sap,
4s°4p4d, 484p5d, 484p5s e 481p6s. O calculo foi feito usando o método Hartreek
considerando todas essas configuracdes porquengdaagem bastante umas com as
outras, principalmente as configuraces 44dp 4, 4€4p4f que interagem muito
entre elas, como foi discutido no capitulo 5.

A analise da sequéncia isoeletrbnica para o cakhlmitio € apresentada no
grafico 7.1 para as transicoeéB; - °Ds, °P1 - °P2, °Ps - °P,, °P1 - °Dy, °P2 - °Dy, 3P - °Dy,
3p, - °D, e3P, - °D,, pertencentes as configuracbesigse 4$4p4d. Pode-se observar
que todas as transi¢cdes calculadas apresentam mpodamento monotdnico similar

para todas as transi¢des graficadas.

4s’4p’ - 4s*4pad
36000 m °P-D,
] ' ° o ° ° o © 3Pl-SF’2
34000 - ° 35 3
° Pz' Pz
] v °P-D
32000 | ° s g !
Pz' D1
3 3
30000 < 3P0_3D1
Al 1 3P1_3D2
§ 28000 L v v v v ® P-D
7 . v n u . .
& 26000 v - 1 e s b
9] [d
4 ‘v =
24000 H
L
22000
T T T T T T T T T T T T T T T T T

Asll Selll BrlV KrV RbVI SrvIl YVIII ZrIX NbX
Sequéncia isoeletrdnica

Grafico 7.1 — Calculab initio da sequéncia isoeletrdnica do Ge .

A sequéncia de valores experimentais para as ¢@essidentro da sequéncia
isoeletronica do Ge | esta ilustrada nos gréafic8s 7.3 e 7.4 para as transic8s -
°D3, "Dz - °Dy, °P2 - °Dz € °P1 - °P2; °Po - °Dy, °Py - °Dy, °P2 - °Ds, °P2 - °Dy; € %P2 =Py,
D, - D, e 'D, - 3P, respectivamente. Podemos verificar que estes emlaéo
apresentam um comportamento consistente com o oobta calculo ab initio,

apresentando uma forte divergéncia principalmeata p Br IV. Pode-se perceber uma
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anomalia no comportamento da transit@o- °P; para o Kr V no gréfico 7.2 ¥, °P,
no grafico 7.4. Por este motivo que foi resolvéth@ontrar novos valores para as linhas.

34000 —
33000 v v Vv v
32000 4 v
310004 v 7

. 30000 |

€ 20004 H

£, 28000 4°24p° - 4s%4pad

B 27000 7 . . - 1D2 ) 3D3
26000 * e 'D,-D,
25000 3p2 - 3D2
24000 | v 3P1 - 3P2
23000 e
22000 ——

Asll Selll Briv. Krv RbVI SrvIl YVIII ZriX NbX
Sequéncia isoeletronica

Grafico 7.2 — Sequéncia isoeletrbnica para o Geigndeutro com o0s valores
experimentais das transic&, - °Ds, 'D; - °Ds, 3P, - D, e °P; - °P, e ocorridas entre
as configuracées #4° - 44p4d.
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Grafico 7.3 — Sequéncia isoeletrbnica para o Geiondeutro com o0s valores
experimentais das transicé#% - °Dy, °P; - °Dy, °P, - °Ds e°P; - °D; ocorridas entre as
configuracdes 44p’ - 4€4pA4d.
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Grafico 7.4 — Sequéncia isoeletrbnica para o Geigndeutro com o0s valores
experimentais das transic6ég, — °P,, 'D, - D, e 'D, — 3P, ocorridas entre as
configuracdes 44p’ - 4€4p4d.

O comportamento das curvas tedricas para os ionsrodela sequéncia
isoeletronica devem ser similares devido ao fattetlan a mesma estrutura eletronica.
Tal similaridade deveria também se repetir paraomportamento experimental.
Entretanto este comportamento ndo ocorre parald Brincipalmente. Comparando as
curvas tedricas e experimentais percebe-se qualoes das transicdes ocorridas entre
as configuracdes 24p” - 4$4p4d apresentam um valor menor do que deveriaater p
gque o comportamento monotdnico da curva isoelatadidsse verificado também
experimentalmente, como € o normal de acontecervétificado que as transi¢cdes
entre 'D, e P10 da configuracdo 44p” para°®Dj=s2:1 € °P=; e da configuragéo
4s°4p4d tem um comportamento irregular.

A identificacdo dos possiveis valores das transigoe guiada pela predicdo
tedrica obtida pelo coédigo computacional juntamercmen analise experimental da
sequéncia isoeletronica.

A tabela 7.1 apresenta a pureza dos niveis naolo&d initio para o Br IV.
Todos os niveis da configuracdo fundamental esid@iicamente puros assim como 0s

niveis da configuracdo 4p4d exceto para o nivéP; que esta misturado com outros
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dois niveis na mesma proporcado e para o fivetjue esta misturado com o niveh
da configurac&o 44p5s.

A pureza para os demais elementos da sequéneiatrémica € maior que 90%
para todos os niveis da configuracdo fundamentaia ® Se Il os niveis da
configuracdo 4gip4d tem uma pureza maior que 80%. Para o Kr fezpwdos niveis
da configuracdo 44p4d é maior que 80% exceto para os nitRj® °D;. Para o Rb VI
os niveis da configuracdo 4p4d se encontravam com uma pureza maior de 70%,
exceto para 6P, 'D,. Os demais fons, Sr VII, Y VII, Zr IX e Nb X apesgam uma

pureza maior de 70% para todos os niveis da canfi§o 484p4d, exceto para'®,.

Tabela 7.1 — Pureza dos niveis de energia dasgcoafides 44p’ e 4$4p4d do Br IV.

A 4p°

*Py 95% + 1% $4p” (1S) 1S + 1% 4@d (1D) 3P
sy 95% + 4% 4P (1S) 1S + 1% s24p(3P) 3P

P 97% + 1% 4p4d (1D) 3P + 1% s04p4 (3P) 3P
P, 94% + 3% $4p” (1D) 1D + 1% 4fp4d (1D) 3P
D, 94% + 3% 4p” (3P) 3P + 2% 4@d (3P) 1D
A5 4pAd

*Py 73% + 17% $4p5s (2P) 3P +10% sAp(2P) 3P
°p, 29% + 29% Sp4d (2P) 3P + 23%4p4d (2P) 3D
D, 59% + 24% Sp4d (2P) 3P + 9% sdp(2D) 3D
P, 62% + 29% s4p (2P) 1P + 4%dp5s (2P) 1P
'D, 55% + 42% s4p (2D) 1D + 2% s4p (2P) 3P
°p, 70% + 11% $4p4d (2P) 3D + 10% sdp (2P) 3P
D 86% + 12% s4p (2D) 3D+ 1% $4p4d (2P) 1F
D, 44% + 49% $4p5s (2P) 3P + 6% s?p(2D) 3D

7.3 - Resultados e discussoes

Foi realizado um estudo da transicdo entre os varigeis das configuractes

45417 e 444p4d usando o método grafico da sequéncia isorletr& verificou-se que
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algumas transi¢des correspondentes ao Br IV estaadf interpolagédo monotdnica da
curva. Os gréficos 7.5 - a, — b, — ¢, — d, — e —d e — h apresentam a interpola¢édo dos
dados da sequéncia isoeletronica do Ge | paraasi¢besP; - °Dy, *P; - °Dy, °Ps -

3Dy, 3P, - 3Dy, Dy - °Dy, °P; - °Ds, D5 - °D3 e 'D;, - °Da1. Através da interpolacéo foi
possivel propor um novo valor para as linhas guesgmtam um comportamento
irregular. Estes valores propostos estdo apresentadtabela 7.2. Nos graficos 7.5 — a,
—b,-c,—d,—e,—f,—ge—henatabeladghdeo é o nimero de onda (€h ¢ é a
carga nuclear liquida e c € a constante de su@adzacijo valor estd ao lado de cada

representacéo da transicao.
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Gréfico 7.5 — Interpolacdo dos dados da sequésa@dtronica do Ge |.

Tabela 7.2 — Novos valores propostos para as lidbds 1V.
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Grafico h

Transi¢oes o/(Z+c) cnit Possivel valor da
AL4p>-4<4pad transicao A)
°P, —°P, c=1,5 | 30831,247 589,72
°P, —°P, c=1,6 | 30463,4088 586,18
'D,—°P, c=2,1 | 26864,468 610,23
°Py —°D; c=1 36147,689 553,29
°P, —°D; c=1,5 | 32223,1584 564,25
°P, —°D; ¢=1,6 | 31178,1416 572,75
°P, —°D, c=1,4 | 32346,8946 572,50
'D,-°D, ¢c=1,8 | 28471,1122 605,57
°P, —°D3 c=1,4 | 33126,1435 554,84
'D, —°D3 ¢=1,85| 28327,636 603,44
'D,-°D; ¢=1,9 | 27724,1213 611,35

140



A seguir é apresentado o grafico 7.6 para a traask, - °D; com o valor do
nivel corrigido neste trabalho. O possivel valoreapntado para a transicdo €

interpolado muito bem com os demais na sequérméeisonica.
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Gréfico 7.6 — Apresenta o possivel valor paramsttdio®P, (454p°) - D,
(45°4p4d) do Br IV.

O experimento para obtencdo do espectro do bromdosesdo preparado. A

partir dele sera construida uma tabela e seravabsdéentificar os niveis e as linhas,

levando em conta os valores obtidos neste trabalho.
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Conclusao

Nesta tese foram realizados estudos espectrossOpa@ determinar novos
niveis de energia e comprimentos de onda. Foi adtud estrutura atbmica do cripténio
quatro vezes ionizado (Kr V) para as configuragi®$p5d, 484p6s, 484p5s, 484p5p
e 4s4p4d. Determinou-se 21 novos niveis de energia araled 91 novas linhas
espectrais classificadas. Além disso, os valordsrga de oscilador e do tempo de vida
foram determinados de forma semi-empirica parast@$aconfiguragdes conhecidas.
Estes valores sédo de extrema importancia poisteratlira ndo existe os seus valores
experimentais. Para a analise da estrutura atOforean usadas predicOes tedricas
obtidas por um cédigo computacional desenvolvido@awan, onde foi empregada a
opcao do calculo Hartree-Fock com correcdes réithas.

A revisdo da estrutura atbmica do Br IV foi reali@zausando a sequéncia
isoeletronica do germanio neutro. As transicdeeart niveis das configuracdes4s
e 434p4d foram obtidas para o célculib initio e para os valores dos niveis
experimentais encontrados na literatura. O calcalo initio apresenta um
comportamento monoténico e 0 mesmo comportamemerideser apresentado para os
dados experimentais, entretanto estes dados néeeapam este comportamento, pois
as transicOes correspondentes ao Br IV estdo farmtdrpolacdo, ou seja, teve um
distinto comportamento para o ion Br IV. Devido steefato foram propostos novos
valores para as transicbes do ion Br IV e esteanfoobtidos através de uma
interpolacdo da sequéncia isoeletronica dos daqmienentais.

Foi realizado um estudo sobre a variacdo da teahpear média do plasma
gerado no theta-pinch quando se alteram os pamsnetiergéticos de um theta-pinch,
ou seja, foi determinada a temperatura média da@ano theta-pinch de forma direta.
As medidas foram feitas usando dois tipos de samda, resistiva e outra com sensor
pzt. Foi desenvolvida uma expressao semi-empiripardar de um simples modelo
termodinamico, para determinar a temperatura denmm@aem funcédo dos parametros do
theta-pinch, volume, pressédo no tubo e tenséo moobde capacitores.

A temperatura média do plasma no theta-pinch wohteda pelas sondas,
resistiva e pzt, apresenta um valor subestimadgugorl velocidade térmica das
particulas depois que o plasma expande é menounala gelocidade térmica quando o
plasma estava confinado devido ao efeito pincha d&mperatura determinada pelo
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modelo termodinamico apresenta um valor superedtnp@ara a temperatura, pois o
modelo considera que toda a energia do banco deitaies é transferida para aquecer
o plasma e nenhuma para forma-lo e ndo considepardas de energia ocorridas por
emissdo de luz e a perda de energia térmica devilansferéncia de calor ocorrida
pelo contato térmico das particulas com as paréddabo. A temperatura média real

do plasma quando confinado estaria compreendid® @st valores obtidos com o

tempo de voo (sondas resistiva e pzt) e o produzndoo modelo termodinamico.

A temperatura do plasma, antes deste estudo, Bnaada e um experimento
espectroscopico era realizado de forma empirican @ouso das sondas pode-se
planejar um experimento de espectroscopia, sendsiva produzir placas espectrais
onde as espécies idnicas sejam introduzidas gvadsnte, e com isso melhorar a
acuidade do trabalho de classificacéo i6nica deasp e obter a classificacdo ibnica

desejada.

Perspectivas

Brevemente espera-se produzir espectros do criptémiespectrografo de 3 m
para poder obter linhas na regido de menores comaptos de onda (200 a 600 A),
linhas estas que estdo na tabela que existe, masst&#o com classificacdo idnica. Com
estas linhas classificadas ionicamente pode-selastas configuragdes inicialmente
propostas nesta tese para o Kr \F4df e 4s4pid).

Um outro experimento que ja esta sendo montadods apexperimento do
criptbnio sera realizado € a obtencéo do especttramo. A partir deste experimento
serad construida uma tabela com as linhas espectoaisromo e suas respectivas
classificagBes ibnicas. Com esta tabela os niveiengrgia e as transicdes que foram
corrigidos nesta tese, através da interpolacdodad®s experimentais, poderdo ser
classificados.

Acreditamos que estas perspectivas se tornaradadalbrevemente e todos os
experimentos serdo postos em pratica com a noveeiraade se determinar a
temperatura do plasma no theta-pinch desenvohedtarese, ou seja, 0s experimentos
serdo programados e realizados de forma que emseag&ncia de experimentos um

anico ion seja inserido.
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