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Se aplica la teorfa de renormalizacién, visualizada como una continuacién analitica de la expan-
sién de perturbacién, para desacoplar la ecuacién de movimiento de la funcién de Green causal.
A tal efecto se usa el operador densidad grand canénico y el manifold fermiénico restringido
{a,* a,a_) parala expansién de las ecuaciones de Heisenberg en un espacio de Liouville. La expre-
sion de fa autoenergia en la aproximacién de Tamm-Dancoff, derivada a partir de unainteraccién
efectiva que se obtiene l6gicamente mediante proyeccién del superoperador de perturbacién sobre
el subespacio generado por este manifold, se compara con una expansién perturbativa derivadade
laiteracién de la ecuacién de movimiento, lo que permite identificar y sumar diagramas especifi-
cos, en especial los que representan contribuciones dominantes. El presente formalismo permite
obtener informacién, a través de los polos y residuos de las autoenergias Liouvillianas, de even-
tos de ionizacién, excitacién, transferencia de carga, etc., de sistemas extendidos.

INTRODUCCION

En laltima década las técnicas de funciones de
Green o propagadores se han extendido considera-
blemente a dreas como Fisica Molecular Cuédntica,
permitiendo obtener informacién de eventos de io-
nizacion, espectros de excitacién electrénica, pro-
cesos de transferencia de carga, etc. 2, Dado que
la ecuacién de movimiento conduce a un sistema de
ecuaciones acopladas de caracter altamente no li-
neal, su solucién es dificultosa y ain no convergen-
te mas alld de segundo orden en la truncacién de la
expansién de momentos. El camino natural y més
‘adecuado para atacar este tipo de problemas es el
método del dlgebra de superoperadores 3, que per-
mite desacoplar la ecuacién de movimiento convir-
tiendo el problema en uno de naturaleza algebrai-
ca 23 a partir del cual la técnica usual de particién
del espacio de operadores permite hallar solucio-
nes aproximadas en el marco delateoriade pertur-
baciones.

Alternativamente, mediante un “ansatz” apro-
piado para el propagador * es posible determinar
las autoenergias a partir de la ecuacién de movi-
miento.

El objetivo de la presente comunicacién es mos-
trar la equivalencia de ambos procedimientos me-
diante un tratamiento perturbativo de 1a autoener-
gia para el propagador electrénico. Para ello, se ge-
neralizé el “ansatz” de Girardeau ¢, inaplicable a
sistemas extendidos. Ello permitié obtener las co-
rrecciones de la autoenergia a primero y segundo

* Becario CONICET
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orden, las cuales coinciden formalmente con las ex-
presiones derivadas del dlgebra de superoperado-
res. De esta forma, se generé un nuevo procedi-
miento de naturaleza mds directa que el anterior.

Dentro del presente contexto, la obtencién de las
correcciones de 6rdenes superiores a la autoenergi-
a requiere la extensién de la dimensién del “mani-
fold” de la base de operadores.

TEORIA

La amplitud de excitacién se define como la fun-
cién de Green causal [2]

(A AN=i(AGA(O) t20  ©

donde el segundo miembro de (1) es el valor medio
en el sentido estadistico cudntico usual, el cual no
necesariamente necesita ser el de equilibrio. La
trasformada de Laplace de (1) provee la funcién
respuesta del sistema, cuya ecuacién de movimien-
toes?

(E-¢) (AGA Vg =i «(A(0); A;‘(O) »
2)
+ ; c(n | m)«nm;A; Mg

donde el subindice E indica la transformada de La-
place. Los coeficientes c¢(n | m) indican la represen-
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tacién del desarrollo de operadores arbitrarios A,
A* etc., en labase del espacio operador {B_:n=1,. oo}.
Los €, son las energias del sistema no perturbado
Ambos se definen de la siguiente manera

HB =¢ B 3)

efk | r)=(Bk ! ler) @

A

donde H es el Liouvilliano del sisterpa, definido por
el conmutador con el operador H=H +V, donde H_
es el hamiltoniano de Hartree Fock y V la pertur-
bacién. La Ec.(4) representa un producto binario
(no necesariamente un producto escalar).

Laiteracién dela ecuacién (2) conduce a una ex-
pansién perturbativa para el propagador, de la
forma*

(m)
((AGAS )= Z (A AN, (5)
donde
(A AN = ol In)

(E :n 1"%( (B | H B )

¢(n, Iny)..c(n, ;1 n )«B, (0)'A-+(0)))
(.E-(anlﬁoB )) (E( |2 B, ))

donde el simbolo primado en la suma indica que
i#n,.

Para la solucién de (5) se propone un “ansatz” o
funcién de prueba del tipo

(6)

i ((4,(0547(0))

(B-cR(E g3, -3, (B

donde Z (E) son los elementos de matriz de la au-
toenerg1a paralos operadores A, A/*. Esta eleccién
generaliza el “ansatz” de Glrardeau , cuya estruc-
tura se sustenta en la forma del propagador librey
en las propiedades de la solucién de la ecuacién de
movimiento.

Desarrollando perturbativamente el denomina-
dor de 1a Ec.(7) se obtienen las correcciones de la
autoenergia a todos los 6rdenes *. En particular,

(7

(A A g =
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para los 6rdenes mds bajos se obtiene:

(8a)

Zf.l)(E) (E'Sl)( Fj)&u «Ai;A;))(ED

P A o)A (0))
)
. [
(E-ch(E-ck

(8b)

(E- a)(E ) !
i (A0 A ()

#(E)= (A

Mediante la eleccién del producto binario defini-
do por

X1Y)=<X,Y]>, 9)

si el valor medio se toma respecto al estado de Har-
tree Fock, para el propagador electrénico (A, = a;;
A;*=a;")las correcciones a ordenes mds bajos se ex-
presan como:

a. A primer orden, utilizando el “manifold” {a}

(10a)

ijl)(E)=2(ial 1o

b. A segundo orden, el “manifold” debe ser exten-
didoa{a,*a’*a_} k <i<m(aproximacién deTamm-
Dan-coff)
Zf(E):l 3 Gm I kI)kl 1 jm)
R

Y > ol ljoyiplljp)
JXB (10b)

(E-gh(E-gp

CONCLUSIONES

La introduccién de un “ansatz” adecuado, basa-
do en las propiedades analiticas de la transforma-
da de Laplace del propagador causal, ha permitido
desacoplar la ecuacién de movimiento del propaga-
dor de una particula. El presente procedimiento
condujo naturalmente ala aproximacién de Tamm-
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i i
Dancoff de segundo orden para la autoenergia. Las
correcciones a 6rdenes superiores requieren una
extensién adecuada del manifold de operadores, lo
que actualmente est4 siendo implementado. Una
de las ventajas de latécnica descripta es que se tra-
ta de un método directo para la obtencién de las co-
rrecciones perturbativas a la autoenergia, evitdn-+
dose de esta manera la necesidad de usar desaco-

plamlentos renormalizados.
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