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trabathos de pesquisa, No quartzo sintetico crascido hidrotirmicamente. o fator_ de
atenuacio na propagacio elastica foi medido ao longo das direcdes X e Z em funcao da
frequéncia no intervalo de 10 a 90 MHz, usando onda Tongitudinal a temperatura ambi-
ente, Estas medidas_tambem foram conduzidas em quartzo natural, No tocante a vidros
ternirios e quaternarios, tais como (Si0,-B203-Pb0)} e (S102-Bp03-Nap0-Zr0}, as
suas constantes eldsticas foram determinadas_a partir das medidas de velocidades de
onda longitudinal e transversal, Usando o mgtodo de imersao em agua, foram detecta-
das regibes de n3o-homogeneidade local em um bastio de vidro, atraves de medidas da
atenuacio na propagacioc. 0 presente ‘estudo revela que a caracterizagio ultrasonica
apresenta um grande potencial em ciencia dos materiais e na determinagao de proprie-
dades fTsicas de materfais tanto em pesguisa como em processos industriais,

(+ Especialista da Japan International Cooperation Agency, JICA).

ESTUDO NUMERICO DA OINAMICA DO TMMC. Bismarck Vaz da Costa e Antonio Srgio Teizeira
Pires (Departamento de Fisica, Universiaaae'FeﬂernT de Minas Gerais)

A substancia TMMC se comporta come um sistema quasi-unidimensional com interacao de exchange (J:>D)}
gntre vizinhos proximos anti-ferromagn2tica e uma anisotropia (A}. Sob campos magnticos externcs
ela pode ser descrita pelo hamiltoniano:

2
H=J§§n.§m1+n E(s:} -aﬁs:
131 = 5/2

Nos apresentamos alguns estudos numéticos para as equagbes de movimento deste sistema no limite con
tinuo, na regiio de baixa temperatura, utilizando uma expansio de baixa velocidade, ‘

WIDTH OF TIGHT-BINDING BANDS IN DISORDERED SYSTEMS. M. Fabbri (Instituto de Peaquisas
Espaciais, Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e Teenoidgice)

The usual tight-binding formula for bandwidths, derived for crystals, is sometimes employed as an
estimation of the corresponding quantities in disordered systems. Here, a numerical investigatiom of
this procedure is carried out, in an attempt to detect the relavant factors determining the
bandwidth in the presence of a spatially disordered distribution of atoms.

FURTHER INVESTIGATIONS OF THE HARTREE~FOCK LCAD SOLUTIORS IN LARGE MOLECULES. M. Fabbri
(Instituto de Pesquisas Espaciais, Gonselho Nacional de Desemvolvimento Cientifico e Tecnoldgico
Some features of the self-comsistent calculation based in the Hartree~Fock-Roothan (HF-LCAQ) approach
are investigated. First, the concept of a restricted or umrestricted epin configuration, linked with
an open- or closed-shell, is showed to have mo simple consequences as is commonly stated in the
literature. Second, it is numerically established that the initial configuration, needed as an input
in this type of calculation, can cause large smount of errors in the final state. These two effects
are shown to be responsible for the incorrect atomic limit of the commonly employed HF-LCAO schemes,
and can be of some importance when these are applied to large molecules or clusters.

: QUASI-PARTICLE SPECTRUM OF THE HUBBARD MODEL, IN THE WEAK AND STRONG CORRELATION
REGIMES. R, Kishore (Instituto de Pesquisas Espaciais, Conselho Nacional de Desenvolvimento
Cient{fico e Tecnoldgico)

By using & projection operator formalism we obtain a new exact expression for the many particles
Creen's function, As a concrete application of this result we consider the Hubbard Hamiltonian and
obtain the quasi-particle spectrum in the weak and strong correlation regimes. For the weak
correlation, we reproduce the result of Chao et al.! In the case of strong correlation, the
quasi-particle spectrum consists of two Hubbard bands. For each Hubbard band, quagi-particle energy
is obtained exactly up to the first order in the unperturbed band energy.

' K.A. Chao, R. Kishore and I.C. da Cunha Lima, J.Phys. C11, L953 (1978).

112-D.1.4 |ynpyREZAS SUBSTITUCIONALIS E INTERSTICIAIS EM SILICIo: SERIE DE ATOMOS 5d.
J.L.A. Alves (Departamento de Fisica, Instituto de Ci€ncias Exatas, Universidadg Fe
deral de Minas Gerais) e J.R., Leite (Departamento de Fisica dos Materiais e Mecani-

ca, Instituto de Fisica da Universidade de Sao Paule). :

£ feito um estudo sistemadtico dos elementos Hg, Au, Pt, Ir, O8, Re ¢ ¥ como im-
purezas substitucionais e intersticiais em silicio. O m@tode utilizado @ o de espa
lhamento multiplo-Xo associado ao modelo da esfera de Watsom para tratamento dos of




