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Introducao |

No estudo do espalhamento classico, o angulo de
espalhamento pode ser determinado conhecendo-se
a energia cinética da particula incidente E, o seu
parametro de impacto » e o potencial de a¢do sobre
o sistema V. Se o potencial depender apenas de R,
a express3o para o angulo de espalhamento ¢,
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i R(1-b*/R*-V(R)/E)"

y=7- 2bj (1)

No entanto é possivel também obter o potencial a
partir dos dados do &ngulo de espalhamento. Uma
das maneiras é através do método de inverséo de
Firsov, onde (1) é invertida fazendo-se as devidas
mudancas de variaveis e manipulagdes algébricas e
transformada em®®?,
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Como s é uma fungéo de re,
V(R) = E(1- ) (3)

Pode-se determinar o potencial a partir do angulo
resolvendo-se a integral em (2) e substituindo esse
resultado em (3).

Resultados e Discussao |

Quanto maior a energia menor o angulo de
espalhamento, pois menor sera a influéncia do
potencial sobre a particula incidente, sobretudo na
parte atrativa de longo alcance. Para pequenos
angulos pode-se fazer uma aproximagdo em (1)

obtendo-se uma funcdo analitica para ,z(b)w] e a
expressdo para inversdo torna-se,
2E ¢ y(b)db
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Tal aproximagéo foi testada para o sistema H-H
descrito pelo potencial de Lennard-Jones. Os
resultados da inversdo e o potencial original estao
dispostos na Figura 1.a.

347 Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica

S~ N w =

(R)IeV
N\X
V(R)ieV

Vo+ Yoef
5 —
06 08 1 12 14 16 18 2 22 24 28 0 05 1 15 2 25 3 35 4

R/ Angstrom R I Angstrom

(@) (b)

Figura 1. (a) Inversdo para aproximagdo em baixos
angulo, (-) original, (+) inversdo em 4 eV, (0)
inversdo em 1eV. (b) Inversdo sem aproximacao, (-)
original, (o) invertido.

O método aproximado para inversdo torna-se
mais efetivo para maiores energias. Para 1 eV a
convergéncia em relagdo ao potencial original
comeca em 1,09 Angstrom e para 4 eV comega em
0.87 Angstrom.

Na inversdo sem o0 uso da aproximagao para
baixos angulos, surge uma dificuldade por nao
existir a funcdo analitica y(b), tendo a necessidade
de parametriza-la numericamente. Entretanto a
precisdo dos resultados dessa inversao (Figura 1.b)
ndo dependem da energia e cobrem toda a regiao
do potencial, inclusive a parte repulsiva, diferente do
método aproximado que descreve de forma
satisfatéria somente a parte atrativa de longo
alcance.

Conclusoes |

O método de inversdo de Firsov apresenta
resultados bastante satisfatérios na recuperacéo de
potenciais a partir do angulo de espalhamento,
servindo também como suporte para inversao no
espalhamento quantico. !
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