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RESUMO

O objetivo deste trabalho é estudar a dinAmica e o controle da fotodissociacédo de
uma molécula diatbmica submetida a um potencial rugoso, o qual é aplicado em diversas
areas da ciéncia para modelar processos naturais, através da introducdo de uma
perturbacdo dependente do tempo e de um termo dissipativo. O estudo faz uma anélise
inicial das altera¢des que ocorrem na dindmica de uma molécula submetida ao potencial
de Morse rugoso, em seguida o sistema € perturbado através da introducédo de um campo
elétrico, € mostrado um estudo no potencial sem a rugosidade que consiste na criacdo de
um mecanismo para gerar trajetdrias estaveis em regides de transicdo de energia, faz-se
uma aplicacdo deste resultado visando o controle do processo de fotoassociacdo. Para o
potencial de Morse rugoso forcado estuda-se a dinamica do sistema, a qual revela o
aparecimento de novas regifes de estabilidade na vizinhanca do minimo de potencial, a
probabilidade de fotodissociacdo molecular para este sistema é analisada com énfase no
controle dos parametros (constantes do termo rugoso) . Por fim introduz-se a dissipacao e
é feito um estudo da convergéncia das diversas condi¢des iniciais para regides
especificas do espaco de fase 0 que mostra que a rugosidade pode ser utilizada como um

mecanismo de atracdo de trajetorias.

Palavras-chave: Potencial rugoso. Dissociacdo molecular. Fotoassociacao. Dissipacao.



ABSTRACT

The objective of this work is to study the dynamics and the control of the
photodiscitation of a molecule submitted to a rough potential, which has been shown to be
applied in diverse areas of science to model natural processes, through the introduction of
a time and time dependent perturbation Dissipative. The study makes an initial analysis of
the changes that occur in the dynamics of a molecule subjected to the rough Morse
potential, then the system is disturbed by the introduction of an electric field, a study is
shown in the potential without the roughness consisting in the creation of A mechanism to
generate stable trajectories in regions of energy transition is made an application of this
result aiming the control of the photoassociation process. For the forced roughness morse
potential, we study the dynamics of the system, which reveals the appearance of new
stability regions in the vicinity of the minimum potential, the probability of molecular
photodissociation for this system is analyzed with emphasis on the control of the
parameters Of the rough term). Finally the dissipation is introduced and an analysis is
made of the convergence of the various initial conditions for specific regions of the phase
space which shows that the roughness can be used with a trajectory attraction
mechanism.

Keywords: Rough potential. Molecular dissociation. Photoassociation. Dissipation.



LISTA DE PRINCIPAIS ABREVIATURAS, SIGLAS E SIMBOLOS.

sin - seno
COS - COSeno

Substituicdo de ponto no lugar da virgula: 0.05 significa 0,05
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1 INTRODUCAO

A aplicacdo de um campo elétrico variavel com frequéncia de onda na regido do
infravermelho fornece energia a uma molécula através da interacdo com o dipolo
produzido pelos atomos presentes, por volta de 1970 este mecanismo comecou a ser
aplicado em reacBes quimicas e foi constatado que o tempo necessario para realizar
determinado processo quimico é inferior em relacdo a quando a mesma quantidade de
energia é transferida de outras formas [1].

Em meados de 1975, R.V. Ambarstsumyan, et al. comprovaram de forma
experimental que a dissociacdo molecular através da aplicacdo de forte campo de laser a

partir da absorcao de multiplos fotons é eficaz na separacao de is6topos. A experiéncia foi
. I , . . 32 34
realizada inicialmente com moléculas de SFg e produziu os isétopos S e S em

concentragdes que estdo relacionadas diretamente com o laser aplicado. Novos estudos

nesta area se desenvolveram de forma intensa apdés os lasers gasosos tornaram-se

acessiveis e comprovou-se a eficiéncia deste método para outras moléculas como BCls,

CCl4, NO, entre outros [2-9]

Os pesquisadores direcionaram os esforcos para modelar este fenbmeno através de
ferramentas tedricas com o objetivo de aprofundar os estudos, desta forma, aplicaram os
conceitos da mecanica quantica, visto que essa teoria descreve com mais rigor sistemas
microscoépicos, porém, encontraram grandes dificuldades matematicas sendo assim
obrigados a aplicar abordagens classicas ja conhecidas para que o estudo nessa area
fosse aprimorado [10 -16].

O potencial de Morse proposto em 1927 tem sido bastante aplicado como modelo de
potenciais interatdbmicos. Noid e Stine mostraram que através de um ajuste experimental o
potencial de Morse modela de forma satisfatoria a interacdo entre atomos em uma
molécula diatdbmica [14].

Modelar a formacao de diversas estruturas através de potenciais tém se mostrado
uma técnica bastante eficaz no estudo de fenémenos naturais e que pode ser aplicadas
ndo soO na fisica mas em varias areas.

Na década de 1960, os pesquisadores Tikahv Alper e John Stanley Griffith
propuseram que as doencas encefalopaticas espongiformes transmissiveis (TSEs) sao

causados por agentes infecciosos compostos unicamente por proteinas. Em 1982,
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Stanley B. Prusiner anunciou a descoberta do agente infeccioso e ainda que o mesmo é
composto por apenas um unico tipo de proteina denominando-a Prion Protein (PrP) que
pode ser infeccioso (ma formacao) ou ndo, o que Ihe rendeu o prémio Nobel de Fisiologia
e Medicina em 1997 [17-18].

Transicdes estruturais de proteinas estdo associadas ao coeficiente de difusédo, na
ma formacdo do Prion este parametro € muito mais lento em comparacdo com a
formacéo natural, Hao Yu, et al. comprovaram de forma quantitativa a hipétese de que o
cenario energético na ma formacgédo do Prion € composto por minimos e barreiras de
potencial o que o torna mais aspero em relacdo ao processo de formacao natural [19].

Este trabalho fard uso do potencial de Morse forcado classico [20], como modelo
padrdo para o estudo da interacdo entre o campo externo de um laser com uma molécula
diatbmica.

Visando o estudo de potenciais rugosos sera introduzido um termo oscilatério com
dependéncia espacial, o0 que serd denominado aqui como rugosidade. Além disso, sera
abordado tépicos de dinamica néo linear para que seja possivel estudar o comportamento
do sistema.

A nocao de cenario energético rugoso € um conceito importante para o estudo da
dindmica de diversos processos em sistemas nao lineares como, por exemplo, a
formacdo de proteinas, a reacdo de grupos terminais em polimeros, e ainda, pode ser
utilizado para explicar a disposi¢céo atdbmica de metaiscom estrutura cubica de face
centrada depositada em uma superficie cubica de corpo centrado [21-22].

Um sistema é dito ndo linear quando o conjunto de equacfes que o compde sao nao
lineares as quais podem ser algébricas, diferenciais, integrais, entre outras. Quando as
equacdes nao lineares representam a evolucdo temporal do sistema ou de alguma
variavel que se assemelhe ao tempo o sistema € conhecido como sistema dinamico,
mesmo que ndo apresente qualquer aplicacdo em mecanica [23].

Sistemas lineares e néo lineares séo usados para modelar uma grande variedade de
fendbmenos tanto sociais quanto cientificos, como por exemplo, problemas na economia,
crescimento populacional, fisiologia dos nervos, regulamento de batimentos cardiacos,
entre outros [24-29].

O interesse em estudar sistemas dinamicos é bem antigo, surgiu quando Isaac
Newton resolveu modelar determinados fendmenos naturais através do desenvolvimento

de equacdes diferenciais com o objetivo de fazer previsdes a cerca do seu movimento.
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Embora muitos sistemas naturais sejam deterministicos, ou seja, possuem solucdes
completamente definidas para qualquer instante de tempo, por volta do século XIX o
matematico Henri Poincaré notou um comportamento distinto ao aplicar as leis da
gravitagdo universal de Newton ao estudar o problema de trés corpos.

Na década de 1960, este mesmo comportamento foi novamente observado por
Edward Lorenz ao estudar fendbmenos associados ao clima. Como muitos da época,
Lorenz acreditava que a eficiéncia de um modelo estava associada com a abrangéncia do
método, ou seja, quanto mais proximo aquele modelo se aproxima do real.

Pensando nisso, Lorenz produziu um método constituido de doze equagdes lineares
gue modelavam de forma satisfatéria as influéncias do clima e como resultado descobriu
gue uma ligeira alteracdo em um par de varidveis levava o0 sistema a apresentar
resultados totalmente divergentes.

Com o avancgo dos estudos nessa area ao longo do tempo este fendbmeno mostrou-se
evidente em diversos sistemas do universo ficando conhecido mais tarde como
comportamento cadtico.

O estudo da dinamica do sistema proposto neste trabalho sera realizado através da
formulacdo introduzida por Hamilton, a qual garante que todas as equacbes de
movimento do sistema sdo equacdes diferenciais ordinarias de primeira ordem no tempo
para variaveis independentes. O espaco cartesiano de dimensdes, cujos pontos Ssao
representados pelas variaveis independentes, é chamado de espaco de fases [30].

Um ponto no espacgo de fase define o estado do sistema (posi¢cdo e velocidade da
particula) num dado momento, um teorema de existéncia e unicidade garante que para
um instante definido existe uma uUnica solucdo para as equac¢des de Hamilton e mais,
duas trajetorias dinamicas nunca se cruzam.

Os sistemas mais simples que podem apresentar comportamento cadtico sdo
aqueles com um grau e meio de liberdade cujo espaco de fase possui trés dimensoes,
sendo uma delas o tempo. Para sistemas Hamiltonianos a energia total € conservada ao
longo do movimento, dai tém-se de fato apenas trés variaveis independentes, o que limita
0 movimento a uma superficie tridimensional denominada superficie de energia.

Se for fixado um plano transversal a esta superficie e marcado, a posicdo de uma
dada orbita toda vez que ela passar por esse plano, é possivel estudar as caracteristicas
do movimento olhando diretamente os pontos nessa seccdo transversal, que recebe o

nome de seccao de Poincare, a qual expde trajetorias regulares — pontos fixos e curvas
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invariantes (toros) — e regides de trajetorias cadticas e que podem ou ndo ser circundadas
por curvas invariantes.-.

Se uma particula estd sobre uma regido cadtica do sistema e ap0s sua evolucao
temporal passa a estar confinada em uma regido do espaco de fase da seccédo de
Poincaré, tal que possua energia positiva, diz-se que a particula ndo sente mais a
influéncia do potencial e, portanto ocorreu a fotodissociacao.

O objetivo deste trabalho é estudar o potencial de Morse forcado e os efeitos que
uma rugosidade na vizinhanga do minimo de potencial produz na dindmica do sistema.
Também deseja-se controlar a fotodissociacdo cadtica através dos parametros de
controle, 0os quais caracterizam-se por serem um conjunto de constantes especificas do
sistema, e por fim estudar o comportamento das trajetorias do sistema quando existe
dissipacgao.

Com a introducdo da dissipacdo torna-se necessario utilizar outros métodos de
dindmica nao linear, neste caso a seccdo de Poincaré é alterada de forma relevante,
regides de estabilidade passam a atrair as trajetdrias tornando-se atratores regulares ou
cadticos, e regides de instabilidade tornam-se repulsores, ao passo que a dissipacao €
aumentada os atratores mais “fracos” vao sendo destruidos e as trajetérias séo
direcionadas para outros atratores, até restar uma quantidade minima de atratores que
sdo responsaveis por absorver todas as trajetérias do espaco de fase.

O estudo do potencial de Morse simples sera mostrada no capitulo 2, o qual tem por
objetivo simplificar o problema e mostrar como se comporta a dindmica do sistema para
um potencial rugoso nao perturbado.

No capitulo 3 é abordado de forma ampla o potencial de Morse forcado inicialmente
sem a rugosidade, serd mostrado um estudo que surgiu ao longo deste trabalho que
consiste em gerar trajetorias estaveis na seccao de Poincaré que transitam entre regides
de energias negativas e positivas e serd mostrada uma aplicacdo para este modelo no
ambito da fotoassociagdo molecular.

Assim como a fotodissociacédo, o processo de fotoassociacdo, no qual dois atomos
em colisdo absorvem fotons para criar uma molécula, € um tema de grande interesse
cientifico [32-35]. Uma das razbes para o interesse na fotoassociacdo é que esse
processo constitui uma das rotas possiveis para a formacdo de amostras de moléculas

ultrafrias e de condensados de Bose-Einstein moleculares.
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Ainda no capitulo 3, sera estudado o potencial de Morse rugoso forcado e toda a
dindmica do sistema através da seccdo de Poincaré. Além disso, sera analisada a
probabilidade de fotodissociacdo molecular para diversos parametros da rugosidade e
condicdes especificas do sistema.

No capitulo 4 € introduzido o termo dissipativo diretamente nas equacdes de
movimento e estudada a dindmica do sistema, dando énfase as alteracdes produzidas
pela rugosidade, para diversos valores do parametro de controle, assim como algumas
caracteristicas dos atratores presentes no sistema.

Por fim, o capitulo 5 sera destinado a conclusédo de todo o estudo realizado neste

trabalho, assim como, as consideracdes finais necessarias.
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2 POTENCIAL DE MORSE RUGOSO

2.1 Simplificacdo do problema

O potencial apresentado por Morse tem por finalidade modelar vibracdes em
moléculas diatbmicas, o qual se caracteriza por ser repulsivo e atrativo, o primeiro faz
com que haja a dissociacdo molecular e o segundo produz a oscilagdo da particula em
torno de um ponto de equilibrio estavel.

Uma molécula heteronuclear € constituida de dois atomos independentes, para
facilitar a aplicacao da teoria é necessario simplificar o problema.

Vamos considerar um sistema isolado de dois 4&tomos que interagem entre si e um

referencial fixo.

"L J

Figura 1 — Representacdo de um sistema de duas particulas com referencial fixo.

Sobre a massa m; atua a forca F;, e sobre a particula de massa m, atua a forca F,;.
Ambas as forcas séo iguais e de sentido contrario
Fi, =mia;
Fy =mya;
temos que mya; + mya, = 0 e a aceleracdo do centro de massa € zero.
O problema de dois corpos pode ser reduzido a um problema de um sé corpo através

do calculo da aceleracéo relativa dada por a, = a; — a,
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1 1
a12:a1—a2:F12(m_+m_>
1 My

Denomina-se massa reduzida de um sistema de duas particulas

1 1 1 . Mmptmy m,.my
—=—4+— => M ' =—=> M, =—
M, m;y m, mq.my my +m,

O movimento relativo de duas particulas submetidas unicamente a sua interacao
mutua € equivalente ao movimento relativo a um observador inercial, de uma particula de

massa igual a reduzida e sob uma forca igual a de interacdo. Neste caso, define-se

R =7, — 7, que é a distancia relativa entre as particulas.
Neste trabalho é considerado o movimento irrotacional, ou seja, o sistema restringe-

se ao movimento unidimensional, desta forma, todas as for¢cas possuem direcdo ao longo

de R, assim pode-se omitir o vetor nos termos.
Considerando um modelo geral onde o sistema possui N particulas de massas m;,
gue interagem multuamente e sob a acéo de forcas externas, tem-se.
d?r,
mlﬁ = F1 +0+ fl,Z + f1’3+.. . +f1N
d?r,
mzﬁ == Fz +f2,1 + 0 +f2,3+--- +f2N

d?ry
MmNz = Fy + fva+fuz + fust Hfv-nn

sendo Fy as forgas externas e fy_1)n as forgas internas, como neste estudo trabalha-se

com apenas duas particulas é necessario tomar N = 2, assim.

d?r,
mlﬁ =F + fi2

2,
M2z Fy + fo1

multiplicando a primeira equagao por m, e a segunda por m; e subtraindo-as

2
41
mp;my dez =my(Fy + f1,2)
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d?r,
mpm, F =my(F, + f2,1)

d*r, d*n
UCLEY prraiairrl —my(Fy + fi2) + my(Fo + f51)

admitindo que as forcas que agem no sistema de particulas possuem médulos iguais e

sentidos contrérios, ou seja, F, = —F,, f,1 = —f;, tem-se que

d*r, d*n
mymy a2 aez )" (my + my)(Fy + f21)

Admitindo agora que as interacfes internas sejam nulas e que F; contemple todas as

forcas atuantes agindo no sistema, a equacdo de Newton do sistema € dada por.

n
d’R
M= =Fi =) F ®
i

onde M, é a massa reduzida e F;a soma de todas as forcas externas que agem no
sistema.

2.2 Potencial de Morse

7

O sistema considerado é o de uma particula representando uma molécula

heteronuclear cujo potencial de ligacédo € descrito pelo potencial de Morse.
Vimorse = De(1 — e ¥ R7Re))2 _ p, (2)

onde:

R é a distancia relativa internuclear
R, é o ponto de minimo do potencial
D, é o valor da profundidade do poco

a € o alcance do poco (abertura do pogo)



O efeito dos parametros R,, D, e a no potencial de Morse € mostrado abaixo.

(a) (b)
1,0 1,0
0,5- 0,5
w w
g 2
g 00+ 2 00-
> >
_0,5_ -0,5-
-1,0 — T T T T T T T T T T -1,0 — 7T T T T T 1 ' T ' T T T
40 05 00 05 10 15 20 25 30 40 05 00 05 10 15 20 25 30
R
(c) (d)
1,0 1.0
0,5 0,5
g g
g 0,0 2 0,0+
> =
-0,5 -0,54
10 T T T T T T T 10 T T T T T T T
10 05 00 05 10 15 20 25 30 10 -05 00 05 10 15 20 25 30
R

Figura 2 — Graficos do potencial de Morse versus a distancia intermolecular. Temos em (a) D, = 0.5, R, = 0, a = 1 em
(b)D,=1,R,=0,a=1em(c)D, =05,R, =0,a=2,em(d) D, =05,R, =1, a = 1.

Na Figura 2 - (a) é possivel ver a forma do potencial de Morse para um conjunto de
parametros, em (b) aumenta-se a profundidade do pocgo, ja em (c) o parametro
responsavel pelo alcance do poco € aumentado, neste caso, a abertura do pogo tornou-se
estreita evidenciando um comportamento inversamente proporcional, e em (d) a posicao
do minimo de potencial é alterada.

A partir do potencial de Morse, pode-se obter a forma da forga atuante no sistema,

derivando-se o potencial em relacdo a posi¢ao, ou seja,
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—dV
Fygr = $ = —2D,a(e~@(R-Re) _ o~2a(R-Re)) (3)

Figura 3 — Gréfico da for¢ca de Morse versus a distancia intermolecular. Para os parametros D, = 0.5, R, =0, a = 1.

Na Figura 3 é possivel ver a acdo da forca na molécula, nota-se que para atomos
préximos o modulo da forca é grande e tende a zero conforme a distancia intermolecular

aumenta, além disso, € importante destacar que para a regido de forca negativa o

potencial é atrativo e para a regiao de forca positiva o potencial é repulsivo.

2.2.1 Curvas de nivel para o potencial de Morse

A energia do sistema é dada pela soma da energia cinética com o potencial.

2
p —a(R—
E(R; pr) = 21\; + De(l —e (R Re))z - De (4)
T

Como a equacéo de energia ndo dependente explicitamente do tempo, o sistema €

dito autbnomo com um grau de liberdade, por isso, € globalmente integravel e
deterministico.

A equacdo (3) representa toda a forca atuante no sistema, desta forma € possivel

através da substituicdo da equacéo (3) na equacédo (1) obter a equacdo de movimento

gue representa a dindmica do sistema, neste caso.
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dzR —a(R—Re) —2a(R—Rg)
M‘r F = —2Dea(e e/ —e e) (5)

A equacéo acima é resolvida de forma numeérica, 0 método numérico utilizado para
resolver todas as equacfes de movimento foi 0 método de Runge-Kutta de quarta ordem.

A evolucéo temporal da equacéo (5) fornece o que é conhecido como curvas de nivel,
as quais sao compostas por um conjunto de linhas imaginarias que possuem a mesma
energia, sdo dadas dezessete condic¢des iniciais e constroi-se as curvas de nivel para o

seguinte conjunto de parametros,a =1,R, =0,D, =05, e M, = 1.

1,5 1
1,04
0,5 1
o 0,04

-0,5

Figura 4 — Gréfico das curvas de nivel do potencial de Morse.

As curvas em vermelho representam toros de rotacdo (energia positiva), condi¢cdes
iniciais sobre essas trajetOrias possuem caracteristicas repulsivas, as curvas em preto
representam toros de libracdo (energia negativa), condi¢cdes iniciais sobre essas
trajetérias possuem caracteristicas atrativas mantendo um movimento de oscilacdo em
torno do ponto de equilibrio estavel localizado em R, = 0.

Pequenas oscilacdes em torno da posicdo de equilibrio estavel encontram diversas
aplicagbes na espectroscopia molecular, na acustica, no estudo de vibragdes mecanicas,
entre outras. Quando os desvios da posicao de equilibrio sdo suficientemente pequenos,

0 movimento pode ser descrito como aproximadamente harmdonico.
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Para oscilacbes proximas do minimo de potencial pode-se obter a frequéncia
correspondente ao movimento através da expansado em série de Taylor em torno do ponto
de equilibrio R, e considerando os termos até a segunda ordem.

dVMORSE(Re) R leVMORSE(Re) R2

Vimorse(R) = Viorse(Re) + 4R R > AR?

Resolvendo as derivadas temos.
Viorse(Re) = De(1 — e”@RemRe)y = ¢

dv%;’f(&) = —F(R,) = —2D,a(e”*(Re=Re) _ g=2a(Re=Re)) = ()
%% = —2D,0?(—e~%Re~Re) 4 2e~20(Re=Re)) = ZD;az = D,a?
Vmorse(R) = D a”R? (6)
considerando o potencial de Morse como aproximadamente harménico
Vumorse = Viarm = %MRQOR2 (7

e comparando as equacdes (6) e (7) para pequenas oscilagdes, tem-se

1 2D
EMRQOR2 = a?D,R = 0, =« M:

assim a frequéncia para pequenas oscila¢des € dada por.

2D,
Mpg

(8)

.QO=CZ
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2.3 Potencial de Morse Rugoso
Esta subsecao tem por finalidade adicionar ao potencial de Morse um termo periddico
com dependéncia espacial que sera denominado neste trabalho como rugosidade agindo

apenas na vizinhanca do minimo de potencial.

(6)

R — R; mtwy,
VRUG(R) = CoH(R - Rl)e(Rf - R)COS a—

R —R; 2

Onde C, € a amplitude da rugosidade, w; representa a frequéncia de oscilacdo da
rugosidade, R; e Ry sdo a posicdo inicial e final da rugosidade respectivamente e 6 séo as
funcdes de Heaviside, a qual € definida como sendo uma funcéo singular e descontinua
com valor zero quando o argumento € negativo e valor unitario quando o argumento é
positivo. Somando as equacdes do potencial de Morse e da rugosidade — representadas

por (2) e (9) respectivamente — tem-se a forma do potencial de Morse rugoso.

I R — R; mwy,
Vmorse(R) = D.(1 —e (R R"’))Z — D, + Co0(R — R))O(Ry — R)cos R-—R 2 (7)
F— R

0,5 1

VMORSE

0,0+

05+ U

Figura 5 — Grafico do potencial de Morse versus a distancia intermolecular. Os parametros utilizados foram D, = 0.5,
R, =0,C,=0.05 w, =30,a=1,R;=-0.1, R, =0.1.

E possivel observar no grafico acima as alteracées que ocorrem quando o termo
rugoso é inserido na equacao do potencial de Morse, € possivel observar a presenca de
diversos maximos e minimos em torno da vizinhanca do minimo de potencial. A forca

atuante no sistema ao longo de R, passa a ser.
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—dVyr m (R—R)
Fygp = = —2D,a(e"*R-Re) _ og=2a(R-Re)) _ . 9(R — R,).5(R; — R)cos | wy.—.————= | +
MR dR e ( ) 0 ( l) ( f ) k 2 (Rf_Rl)
. n (R—R;
2.(R; — R) 0-0( i)-0(Ry )cos wk'Z'(Rf “R)

(11)

Com o objetivo de estudar o comportamento da forca que age no sistema quando o
termo rugoso esta presente, € mostrado a seguir a forca para diferentes valores da
amplitude da rugosidade.

(@) (b)
10 2,0
151
Nl
uF oo o o,o—- .
05 0] “w
154
1 UL‘J 5 OID 015 1I0 15 72'0—0,5 OIO 0:5 1I0 15
R
(©)
11
s-

e —

= |

1

T T T
-0,5 0,0 05 1,0 1,5

Figura 6 — Gréficos da forca de Morse versus a distancia intermolecular. Temos em (a) C, = 0.0005, em (b) C, = 0.005 e
em (c) C, = 0.05, os parametros utilizados foram D, = 0.5, R, = 0, w, =30, a = 1, R; = —0.1, Ry = 0.1.
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Nota-se que quando a amplitude da rugosidade é aumentada a forca cresce de
maneira expressiva na regido do minimo de potencial, ou seja, uma pequena amplitude

gera uma grande forca na molécula na regido correspondente a rugosidade.

R_R . s z
O termo (R Rl) varia entre os valores [0: 1], desta forma, o numero de raizes n, do
i

cosseno estd associado com o parametro w, da seguinte forma, wk% =Ny = W, = 2N,

para este caso, como w; = 30 entdo n, = 15, ou seja, a particula oscila entre o valor
maximo e minimo da rugosidade quinze vezes.

2.3.1 Curvas de nivel para o potencial de Morse rugoso

A energia do sistema com rugosidade é dada pela soma da energia cinética com o
potencial rugoso representado pela equacgéao (10).

2
p
E(R,p)) = 5o

—@(R-Ro)\2 R — R; mwy,
M +D.(1—e ¢)* =D, + Co0(R — R;)0(Rs — R)cos R — RiT

Da mesma forma da subsecdo 2.2.1 € possivel obter a equacdo de movimento
utilizando agora a forga do potencial de Morse rugoso dada pela equagéo (11).

d?R\ 4V, -
' <F> = — & = ~2Dea(e” " Re) — g 2¢( Ry — . B(R — R)). 8(Ry - R)c05< 3 1)>

+TCo. wy- O(R — R;). O(R; — R).sin (wk-g-%) n (R-R)

A seguir é mostrado o grafico representando as curvas de nivel do sistema com
rugosidade para os parametros, a=1, R, =0, D, =0.5, M, =1, w; = 20, C, = 0.005,
x; = —0.1, Xf = 0.1.
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Figura 7 — Grafico das curvas de nivel do potencial de Morse rugoso

E possivel ver a acéo da rugosidade em torno do minimo de potencial, nota-se que
ela age de forma mais expressiva para energias proximas do minimo E = —0.5 e que se
dispersa para valores maiores. Além disso, praticamente ndo age para as trajetorias que

se localizam na regido de E > 0.
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3 POTENCIAL DE MORSE RUGOSO FORCADO

A introducdo de um campo elétrico dependente do tempo ao sistema produz uma
interacdo entre o momento de dipolo molecular e a perturbacédo ao longo da direcéo R, o
momento de dipolo decorre da diferenca de eletronegatividade produzida pela assimetria
da molécula.

A perturbacédo devida ao acoplamento do campo elétrico com o dipolo é

(&, R,m) = —pu(R, ). £(t) (12)

onde o primeiro termo representa o dipolo da molécula e o segundo o campo elétrico
dependente do tempo.
Foi utilizado neste trabalho duas formas para o dipolo, uma delas é a forma linear.

u(R) = q.R (13)

Onde q representa a carga efetiva do &tomo devido a polarizacao.
Através de diversos estudos, Stine e Noid [16] mostraram que um possivel
momentum de dipolo que retrata de forma fiel o comportamento para uma molécula

diatdmica pode ser escrito como

u(R) = ARe BR*

A partir desta equagéo, foi introduzido em 2012 por E.F Lima e R.E. Carvalho [23] um
novo parametro de oscilagdo n a qual gerou uma nova forma para o dipolo néo linear,

descrito por

Asin[naR].e BR"
(k. =2 14

onde os parametros A e B sdo parametros ajustaveis que estdo associado com o valor
absoluto e o alcance efetivo do dipolo respectivamente, n € um novo parametro de
oscilacdo e a € o parametro do potencial de Morse. Foi mostrado ainda que esta forma se

reduz ao dipolo proposto por Stine e Noid quando n = 0
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A seguir € mostrado o efeito dos parametros A, B, n e a na forma do momento de

dipolo.

0,6

(@)

0,4

WR)

02 |

0,04

0,4 +

0,34

0,24

R(R)

0,14

0,04

-0,1

MR

(b)

W(R)

0,10

0,05

0,00

-0,05

-0,10

Figura 8 — Graficos do momentum de dipolo versus distancia intermolecular, os parametros utilizados foram. Em (a)
n=1A=1,B=1,a=1,em(b)n=1,4=5B=1,a=1,em(c)n=10,A=1,B=1,a=1leem(d)n=1,4=1,

B=5a=1

A Figura (a) mostra que o momento de dipolo tende a zero ao passo que a distancia

intermolecular aumenta, ja a Figura (b) mostra que elevar a amplitude A provoca um

aumento no valor de u, a Figura (c) revela que um aumento no parametro n provoca um

namero de oscilacdo maior antes que o dipolo chegue a zero, e ainda, observando a



Figura (d) é possivel concluir que o parametro B é responsavel p

dipolo.
A forma do pulso de laser utilizada neste trabalho é dada por

e(t) = gsin(2t)
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ela largura da acdo do

(15)

em que g; descreve a amplitude e Q a frequéncia do campo elétrico.

0,06

AN
1 / \\ / \\

0,02 | \ J

g(t)

0,00 1 \ | \ / \

] | f \
-0,02 \ ,/ \ / \\

] / /
-0,04 &’/ \//f \

-0,06 +————————

Figura 9 — Grafico do campo elétrico versus tempo. Os parametros utilizados foram g, = 0.05, 2 =3

As perturbacbes para o dipolo linear e o dipolo ndo linear sdo obtidas através da

equacao (12) e sao dadas respectivamente por
Vo (R) = —qRe;sin(Qt)

Asin[naR].e BR"

(16)

(17)

V,(t, R, n) = —g1sin(t). na
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3.2 Hamiltoniana

O movimento de um sistema submetido ao potencial de Morse rugoso com
perturbacdo é descrito pela dindmica Hamiltoniana, a qual fornece um método geral,
poderoso e flexivel para a investigacao estrutural do sistema.

A Hamiltoniana do sistema é descrita pela soma do potencial de Morse rugoso e do

termo perturbativo e pela energia cinética.

2
p
H(R, Py, t) = o+ Vur(R) + Vo (R, 1)
T

Com a presenca do tempo na equacdo da Hamiltoniana, a energia passa a hao ser
. . . OH . g . p
mais uma constante de movimento, pois T # 0 e o sistema é dito quasi-integravel, este

tipo de sistema tem por caracteristica apresentar trajetérias regulares e regides caéticas
misturadas na dinamica do sistema, a qual passa a ser governada pelo teorema KAM*.
Supondo que as frequéncias w;w, ,w, da Hamiltoniana nado perturbada sé&o

racionalmente independentes, isto €, dado n nimeros inteiros m; m,,..., m,, tem-se

n
myw,=0m =...=m, =0
k=1
Se apls transcorrido um tempo suficientemente longo de evolugdo do sistema, a
oOrbita retorna a uma vizinhanca proxima ao ponto de partida mas ndo se fecha, o toro
percorrido € dito ndo ressonante. Por outro lado, quando as frequéncias séao
racionalmente dependentes os toros sao ditos ressonantes.
O teorema KAM afirma que se as frequéncias de oscilacdo de um sistema integravel
H, (R,p,) sdo racionalmente independentes, entdo para uma perturbacdo pequena, as
solucdes do sistema perturbado sdo preponderantemente quase periédicas e sO diferem
ligeiramente das do sistema nao perturbado, e em sua maioria, 0s toros nao ressonantes
séo levemente deformados.
Na medida em que € é aumentado, as regibes calticas ocupam areas cada vez
maiores no espaco de fases e o0s toros ressonantes de H, sdo progressivamente

destruidos. Os toros ndo ressonantes que mais aproximam dos racionais, em termos da

~ w ~ ’ “ H H H PRl 1
razao w—l serao destruidos antes do que aqueles “mais irracionais”, quando o toro mais
2

* Kolmogorov-Arnold-Moser — Reférencia [53]
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irracional € destruido, o sistema é completamente cadtico, ndo possuindo mais orbitas

periodicas.

3.3 Equacao de movimento

A equacdo de movimento do sistema € composta pela soma de todas as forcas
envolvidas no processo de fotodissociacao, utilizando a equacéo (2) e o fato da forca para
0 caso unidimensional ser descrita como o0 negativo da derivada do potencial, € possivel
obter a equacao de Newton.

d’R _ dVyr(R) 0% (Rt,1)

(18)

Tdt2 dR OR

A formulacdo Hamiltoniana introduz a possibilidade de resolver 2n equacdes
ordinarias de primeira ordem equivalente a n equacdes de segunda ordem, como neste
estudo é considerado o movimento unidimensional tem-se n = 1. No caso da equacgéao de
movimento (18) é possivel transforma-la em duas equagdes de primeira ordem através da

introducéo das equacdes de movimento de Hamilton.

0H dR p, 19
dp, dt M, (19)
O0H dp, [ dVug 0V,
OR  dt _< dR  OR (20)

Desta forma, as solucfes das duas equacfes acima contemplam toda a dinamica do

sistema.
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3.4 Adimensionalizacao

Como foi explicado na seccao 2, todas as equacdes de movimento deste trabalho
sdo resolvidas de forma numérica, desta forma, visando a otimizacdo deste processo é
possivel reduzir a quantidade de parametros do problema transformando as variaveis
dindmicas (R,p,,t) em variaveis adimensionais (x,p,t) gerando novos potenciais e
equacdes de movimento adimensionais, para isso utiliza-se as seguintes formulas de

transformacdes

x=oa(R—R,) (21)
Xe = R, (22)
T=Qt (23)

_ & 24

© =5 (24)
B

=2 (25)
C

A= (26)
Pr

p= \/ﬁ (27)

Para adimensionalizar inicialmente o potencial de Morse é necessario substituir as
equacdes (21) e (22) na forma do potencial de Morse rugoso (10), a funcdo de Heaviside
ja € adimensional, assim basta substituir diretamente 8(R — R;) por 8(x — x;) € 6(Rs — R)

por 8(x; — x) tem-se entédo a nova forma do potencial

ol ﬁ) 28)

Vur(x) = De(1 —e™*)? — D, + 2D A, 0(x — x,)0(x; — x)cos(
Xf — X 2

Para a perturbacédo descrita pelo dipolo linear € preciso definir uma constante de

proporcionalidade para o campo elétrico, dada por 80:225' substituindo a nova
e

amplitude do campo elétrico e a equacdes (21), (22), (23) e (24) na equagédo (16) tem-se

X — Xe

V(o) = —q(

) ZO(De . 29
)% p sin(wT) (29)
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cancelando os termos equivalentes, tem-se a forma da perturbacdo adimensional para o
dipolo linear
Vp(x,7) = =2D¢(x — X,)€psin(wT) (30)

E para a perturbacdo descrita pelo dipolo ndo linear € necessario definir outra

ElA
20D,

constante de proporcionalidade para a amplitude do campo elétrico g, =

substituindo-a na equacéao (17), tém-se

aD Asin[naR]. e BR*
2 sin(Qb). k]
na

2¢€
Wt R M) = -

cancelando os termos equivalentes e aplicando as equacdes de transformacao (21), (22)

e (23) os termos passam a ser escrito
X X\t
4 _ o4 (28 — 4
BR* = ta (a+ O() E(x + x,)
X+ x

e a perturbacéo passa a ser escrita como sendo

—2D,g,sin(wT). sin[n(x + x,)]. e s +xe)?*
V,(r,x,m) = —2Deosin(©D) [;'1( o)l an

A partir dos novos potenciais é possivel obter as equacdes de Hamilton na forma

adimensional. Para obter a primeira equacdo de movimento adimensional dada pela

dx

. . . . _ dR
formula (21) é preciso primeiramente transformar a derivada - Para—

dR _dRdxdr

dt  dx drdt

em seguida é necessario derivar a equacdo (21) em relacdo a x e a equacgdo (23) em

relacéo a t para obter as derivadas correspondentes.
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dR 1

= 32
dx «a (32)
dt
= 33
i~ (33)

Substituindo agora as equacdes (27), (32) e (33) e a forma da frequéncia para

pequenas oscilacdes na equagcao de movimento (19)

dR dx.2D.a p.\2D.M,
dt B dt /Mra( B MT

se 0s termos equivalentes forem cancelados tem-se
dx
— = 34
;=P (34)

a equacao (34) representa a forma adimensionalizada da equacgéao (19)

Para a segunda equacédo, formula (20), o procedimento € analogo, é necessario

: d dp d d aVp(M,R, aVp(n.x,
transformar as derivadas 22 para 2., YMRR) o g MR SVpORL) o g JVPOLAT)
dt dt dR dx dR dx
<dp dp, dr) _ dVur(R) (dx) N oV,(m, R, t) (6x> (35)
dt dp 'dt)  dx \dR ox oR
e derivando a equacao (21) em relagéo a R
dx 0x
arR a e 3R a (36)

Isolando p, na equacéo (27) e derivando-a em relacéo a p tém-se

dp,
d’; — J2D. My 37)

substituindo as equacgdes (33), (36) e (37) na equacao (35)
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dp\ _ dVyr(R) Vp(n, R, 1)
{0y 2D My (E) =T Wt — @

substituindo agora a forma para a frequéncia nao perturbada (equacéo (8)) e cancelando

0s termos equivalentes, a forma adimensional da equacéo de movimento (20) torna-se

dp 1 dVyg(R) 1 9V,(n,R,1)

dt = 2D, dx 2D,  0x

(38)

Comparando as equacdes (20) e (38) é possivel notar que existe uma diferenca entre
0s potenciais de Morse e da perturbacdo antes da adimensionalizacdo e apoOs a

transformacgao da seguinte forma.

Vg ()
VMR(R) = 1;12)
e
V,(m,x,7)
(R, t) = pT
e

Para que a dindmica do sistema seja preservada apods aplicar a transformacao de
variavel de (R,t) — (x,T) é necessario que a profundidade do poco de potencial seja
D, = 0.5, assim, a particula estara dissociada a partir de E > 0 e tera um movimento de

oscilacdo entre E = [—0.5:0].

3.4 Andlise do potencial de Morse forcado

O objetivo desta subsecdo € resolver a equacdo de movimento na forma
adimensional para o potencial de Morse forgcado sem a rugosidade, estudar a dindmica do
sistema e ainda apresentar um resultado interessante que surgiu ao longo do
desenvolvimento deste trabalho, o estudo se dara para as duas formas de dipolo, o linear

e 0 espacial.

3.4.2 Dipolo linear
A Hamiltoniana do sistema é descrita pela soma do potencial de Morse forcado sem a
rugosidade e do termo perturbativo - respectivamente as equacdes (28) para (4, =0) e

(30) - e pela energia cinética.
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H(p,x,T) = Dep? + Do(e™%* — 2e™™) — 2D, (x — x,)&psin(wt) (39)

As equacgbGes de movimento sdo dadas pelas férmulas (34) e (38), em que as
derivadas do potencial e da perturbacao séo.

dVimorse(X) _ _
MO ;xE = —2D,(e7%* —e™%)
oV, (x,t
%) = —2D,¢gysin(wT)
e as equac0Oes de Hamilton séo escritas
dx
dt p
dp _ _ _ .
T (e72* — ™) + gysin(wr)

Essas equacdes sao resolvidas numericamente e a solucdo demonstra toda a
dindmica do sistema, para resolvé-las séo utilizados nove pares de condi¢es iniciais
distribuidas em x = 0e p = [0:0.9] com Ap = 0.1, o tempo de iteracdo entre o campo do
laser e da molécula é de T = 62000 com passo de 47 = 0.01.

A equacéao (39) possui a variavel adimensional t fazendo o papel do tempo, desta
forma o par de coordenadas (x,p) corresponde a um grau de liberdade e o termo t
corresponde a meio grau de liberdade, assim, diz-se que este sistema possui um grau e
meio de liberada, portanto para visualizar a dinAmica € necessario fixar uma das
coordenadas e construir a se¢édo de Poincaré, neste estudo fixou-se a coordenada .

A seccédo de Poincaré em todo o trabalho foi gerada da seguinte forma, toda vez que
0 termo sin (w7r) completa um periodo ao longo da evolugdo temporal os valores da
posicdo e do momento sdo armazenados, desta forma é possivel estudar a dindmica do
sistema visualizando o comportamento da molécula sempre que ela passa por uma
mesma secc¢ao transversal, desta forma, quando as variaveis séo coletadas a energia do
sistema neste ponto sera equivalente a energia do sistema nao perturbado (E,), pois a

perturbacao sera nula.
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Variando levemente a perturbacdo no sistema é possivel visualizar a dinAmica do
sistema de um modo mais amplo através da construcdo da seccdo de Poincaré em

funcdo da energia ndo perturbada, este tipo de gréafico serd denominado cubo de energia

e foi construido utilizando o programa computacional Origins.

(@) (b)
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(€)

Figura 10 — Gréficos dos cubos de energia para os parametros para D, = 0.5, w =3, x, = 0, M,, = 1. Para (a) g, =
0.02, (b) &, = 0.04, (c) &, = 0.06, (d) &, = 0.08 e (&) &, = 0.10.

E possivel ver que os toros sdo inclinados ao aplicar a perturbacdo do campo
elétrico, tomando a Figura 10 - (b), a trajetoria localizada em E, = —0.29 experimenta ao
longo do movimento energia minima em torno de E = —0.32 e maxima em E = —0.27
(para facilitar o entendimento basta observar a projecdo da Figura em azul dada pelo
plano (p, Ey)), este tipo de comportamento é visto em todos 0s toros presentes no espaco
de fases, inclusive nas Ihas de ressonancia, além disso, aumentar a amplitude do campo
elétrico no regime de baixa frequéncia resulta em uma quebra dos toros mais externos.

Uma questdo que emerge naturalmente desta analise €: Qual(is) parametro(s) do
campo elétrico é(sédo) responsavel(eis) por esta inclinacao.

Para tentar responder esta pergunta é necessario entender o que a variacdo de cada
parametro provoca na dinamica do sistema.

Antes da aplicagcdo da perturbacdo os toros do espago de fases nao estavam
inclinados, pois a energia era uma constante de movimento, a ideia é perturbar o sistema
com diferentes amplitudes do campo elétrico e tomar a energia maxima e minima que a
particula experimenta ao longo de cada trajetdria e obter com a subtracdo das mesmas a
inclinacdo A, do toro em funcdo da energia do toro ndo perturbado E,, tem-se assim o

seguinte grafico para a inclinagéo do espaco de fases.
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Figura 11 — Gréfico da inclinagdo versus a energia néo perturbada para os parametros D, = 0.5, w = V3, ¢ = 1.

Cada ponto do grafico acima representa um toro do espaco de fase, por exemplo,
para g, = 0 ha nove pontos no gréafico (linha preta), assim todas as condicfes iniciais
estdo presentes e ndo possuem inclinacao, pois 4, = 0, ja para g, = 0.08 existem apenas
trés toros (linha verde) com inclinacdes diferentes de zero.

A analise da Figura 11 revela que o aumento da amplitude do campo elétrico provoca
uma inclinacdo maior das trajetorias, isso pode ser visto assim, se tomarmos um toro
especifico, em torno de E, = —0.42, para ¢, = 0.04 a inclinacdo é de A, = 0.05, mas para
g, = 0.06 a inclinacdo é de A, = 0.2. Além disso, os toros mais externos, 0s que estao
mais proximos de energias positivas vao se quebrando, para a E, = —0.32 ha trés toros e
para E, = —0.19 ha um toro.

A mesma andlise é feita agora, porém, mantendo-se a amplitude do campo elétrico
constante e variando a frequéncia lentamente com o objetivo de calcular a inclinacdo de

todos os toros do sistema.
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Figura 12 — Gréfico da inclinag@o versus a energia ndo perturbada para os parametros D, = 0.5, &, = 0.08, g = 1.

O aumento da frequéncia do campo elétrico provoca um crescimento do niumero de
toros no espaco de fase, por exemplo, para w = 1 hd um toro, para w = 8 ha nove toros,
ou seja, todas as nove condi¢cdes iniciais estdo presentes. Nota-se também que a
inclinacdo dos toros tende a cair com o aumento da frequéncia, porém nao chega a zero.

Com base nos resultados obtidos é plausivel argumentar sobre a possibilidade de
preparar o sistema de modo a obter trajetérias em um regime de alta frequéncia e alta
amplitude que se possua uma inclinacdo capaz de ultrapassar a energia da separatriz
(6rbita do cubo de energia que delimita os movimentos de libracao e rotacdo do sistema,
ou seja, regido de transicao entre energias negativas e positivas) do sistema e manter-se

estavel. Para sustentar este fato é necesséario analisar a dindmica do sistema para

grandes valores dos parametros do campo elétrico.
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Figura 13 — Graficos dos cubos de energia para os parametros para D, = 0.5, w = 15, x, = 0, M,, = 1. Para (a) ¢, = 6.0,
(b) & = 65, (C) & = 7.0.

Para a Figura 13 - (a) h& apenas seis toros pois 0s mais externos se guebraram,
porém a inclinacdo dos toros foi suficiente para que fosse ultrapassada a regido de
transicdo de energia e manteve-se estavel devido ao fato da frequéncia ser alta, neste
caso, € possivel notar olhando o plano (p,E,) (curvas em azul) que os quatro toros

externos possuem regides de energia negativa e positiva, desta forma, uma condi¢ao
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inicial que esteja sob uma destas trajetorias ira transitar entre as regiées porém sem
dissociar.

Este resultado mostra, portanto que particulas que possuem energia maior que zero
nao estdo necessariamente dissociadas, mas podem experimentar regides de energia
positiva e retornar em seguida para energia negativa, a mesma analise é feita agora para

a outra forma de dipolo.

3.4.3 Dipolo nao linear
Para o dipolo espacial a Hamiltoniana do sistema é descrita novamente pela soma do
potencial de Morse forcado sem a rugosidade e do termo perturbativo - respectivamente
as equacoes (28) para (A, = 0) e (31) - e pela energia cinética.
2D, &ysin(w7). sin[n(x + x,)]. e “§@x+xe)*
n
E as equagdes de movimento sdo novamente dadas pelas formulas (34) e (38), em

H(n,x,7) = D,p? + D,(e™%* — 2e™) —

gue as derivadas do potencial e da perturbacédo sao.

dav,
Thuonst () - b (e — e (40)
V. (n, x, 1 7). —&(x+xe)*
To02T) _ _p, 2 ?7 : ncosTn(x + x2)] — 4. £+ x)sinfn(+x)])  (41)
e as equac0des de Hamilton
dx _
dr P
dp oy g0 sin(w. 7). e~§Crrxe)’ 5 .
E: (e™*—e™) + ” n-cos[n(x + x,)] — 4.&(x + x,.)°sin[n(x + x,)]]

Mantendo as mesmas condi¢es iniciais e os parametros da subsecdo anterior é
possivel estudar a dinamica para uma pequena perturbacdo € possivel analisar a

dindmica do sistema para o dipolo espacial.
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Figura 14 — Grafico do cubo de energia para os parametros para D, = 0.5, w = V3, x, = 0,M, = 1,&, = 0.08.

O mesmo comportamento de inclinacdo das trajetdrias também é observado, desta
forma, é possivel fazer a mesma analise sobre a inclinacdo de cada toro em relacdo ao
sistema nao perturbado.

Analisando primeiramente a inclinagédo tem-se
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Figura 15 — Grafico da inclinacéo fase versus a energia ndo perturbada para os parametros D, = 0.5, w = V3, & =1,
n=1,M,=1,x,=0.
Assim como aconteceu para o dipolo anterior, neste caso também se constata que o
aumento da amplitude do campo elétrico leva ao aumento da inclinacdo do espaco de

fases.
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Agora a frequéncia do campo elétrico é variada e a amplitude permanece constante
em g, = 0.1, e 0os cubos de energia para cada valor de frequéncia sdo mostrados em

seguida.
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E

0

Figura 16 — Gréfico da inclinacéo versus a energia ndo perturbada para os parametros D, = 0.5, ¢, = 0.1, =1, 9 =1,
M. =1,x,=0

(@)
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Figura 17 — Gréficos dos cubos de energia para os parametros para D, = 0.5, € = 0.1, x, = 0, M, = 1. Para (a) w = 3,
b)w=5C)w=7e(d)w=09.

A analise da Figura 17 mostra que com o aumento da frequéncia as nove condicdes
iniciais sdo recuperadas, desta forma, como acontecia para o dipolo espacial a frequéncia
possui 0 papel de controlar a estabilidade das trajetérias, assim € viavel novamente

estudar o sistema em um regime de alta frequéncia e alta amplitude.
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(©) (d)

Figura 18 — Gréficos dos cubos de energia para os parametros para D, = 0.5, w = 20, x, =0, M,, = 1. Para (a) g, =
11.0, (b) &, = 12.0, () &g = 12.5e (d) g = 16.0.

Observando os resultados obtidos € possivel concluir que para este momento de
dipolo também ¢é possivel obter toros que transitam entre regides positivas e negativas do
espaco de fases.

Além disso, o0 momento de dipolo utilizado possui papel relevante na dindmica do
sistema, apesar de nao influenciar na criacdo de toros em regides de transicao este termo
produz diferentes dindmicas em torno da separatriz, por exemplo, para o dipolo linear nao
foi possivel gerar ilhas de ressonéancia, apenas toros, por outro lado, para o termo com
dependéncia espacial o aparecimento de ilhas é evidente.

Em suma, este estudo mostrou uma rota possivel para que uma particula
experimente energia positiva mais sem dissociar, para que esse efeito seja produzido
basta controlar os dois parametros do campo elétrico de forma que as trajetérias do
sistema possuam inclinacdo necesséaria para ultrapassar a energia zero e continuem
estaveis ao longo do processo.

Este resultado pode ser aplicado de forma interessante visando o controle do
processo de fotoassociacdo molecular no seguinte sentido, dois atomos com energia
positiva que colidem com o potencial sem perturbagcdo possuem o movimento natural de
continuar dissociada apos a interacdo, porém se um dos lasers do tipo mostrado na
Figura 13 gera trajetorias estaveis com energia positiva e negativa deve ser possivel criar

um pulso de forma a perturbar o sistema rapidamente e manter a molécula associada.
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3.4.3 Pulso de aprisionamento

Para abordar este assunto toma-se o0 a perturbacao da seguinte forma.
Vop = =P (D) 1(x). £(T)

em que p(x) é o dipolo linear, ¢(t) é a forma do campo elétrico dado pela equacéo 16 e
p(t) é conhecida como funcgéo pulso, e tem o objetivo de ligar e desligar o laser no tempo
determinado, ou seja, p(t) =0set <7, p(r)=1setr; <7<t €p(7) =0SET>T[.
Uma primeira analise é feita com apenas uma trajetdria com condi¢ao inicial dada por
x =20 e p=-1 e o tempo total de iteracdo € dado por t =83, 0 campo elétrico e 0
potencial tem os seguintes parametros D, = 0.5, w = 15, ¢, =7.0,q =1 ,M,, = 1 0 espacgo

de fase para o campo totalmente desligado é dado por:

Figura 19 — Gréfico do cubo de energia para uma particula.

O conjunto de atomos possui momento negativo em x = 20, colide com o poc¢o de
potencial, retorna com momento positivo e continua a evoluir até x = c. Agora, o laser é

ligado em t = 22 e desligado em 7 = 23, 0 espaco de fase é dado entédo por:
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Figura 20 — Gréfico do cubo de energia.

Neste caso, a particula que sem a acdo do campo elétrico colide com o poco de
potencial e continua seu movimento como mostrou a Figura 19, agora com a acéo do
laser passa a ficar confinada em um toro estavel com energia em torno de E, = —0.18.

Agora, é interessante verificar se as trajetorias na vizinhanca desta condicéo inicial
também acabam sendo confinadas, para isso, toma-se as seguintes condicdes iniciais,
x =20 e p=[-1.05:—0.95] com Ap = 0.01, a seguir mostra-se o espaco de fases para o

conjunto.

Figura 21 — Grafico do cubo de energia.
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As dez condigBes iniciais sdo aprisionadas em trajetérias que possuem energias
negativas e localizam-se entre E, = [—0.3: —0.02].

Em suma, a analise dos resultados obtidos até o momento permite afirmar que é
possivel gerar um pulso especifico de laser capaz de fotoassociar um conjunto de
trajetorias que colidem com o potencial de Morse quando o campo elétrico é ligado e

desligado de forma conveniente.

3.5 Anélise do potencial de Morse rugoso forgcado

O objetivo deste topico é estudar o sistema com a rugosidade e analisar as
alteracdes que ocorrem na dindmica com a mudanca na forma do potencial, o dipolo
utilizado aqui € o espacial, pois como foi mostrado é uma boa aproximacdo para a
molécula heteronuclear.

Para um sistema submetido ao potencial de Morse rugoso forcado sem a presenca
da dissipacéao, ou seja, y = 0 a Hamiltoniana do sistema é descrita pela soma do potencial
de Morse rugoso e do termo perturbativo - respectivamente as equacdes (28) e (31) - e

pela energia cinética

5 Cox y X — Xi WT
H(m,x,7) = D,p* + D,(e™** —2e™*) + 2D, A} 0 (x — x;)0(xf — x)cos P
X

2D, sin[n(x + x,)]. e~ §@+xe)*
n

&oSin(wt)

As equacdes de movimento de Hamilton adimensionalizada considerando a
rugosidade (4, # 0) sé@o descritas novamente por (34) e (38).
dx
=
dp 1 dVyr(x) 1 aV,(n,x,t)
dr _2De dx _ZDe 0x

p

onde a derivada do potencial perturbativo é descrita pela equacdo 43 e do potencial de

Morse rugoso é:

AVyr(x)  d

= (D1 = e)2 = D, + 2D, A, 6(x — x,)6(x — x)cos | —- 22k (42)
dx  dx\ ¢ S VT Xp =% 2
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2D Ak wi. 0(x — x;). 0 (xf — x).sin (a)k%u>

dVM—R(x) = — —2X _ =X\ _ (xf — xi)
dx = ZDe(e e ) ) (xf — xi)
£2D, 4580 — 1), 0(x; — x)cos (@) 12D, Ay 6 — x).x7 — ¥)cos [ w0
' 2 (% —x1) ! 2" Gy — x7)

(43)
Substituindo as equacdes (41) e (43) nas equagbes de movimento de Hamilton e

cancelando os termos equivalentes, tem-se:

dx _
dr p
dp _ B g0 Sin(w. t). e~§(+xe)* 5 .
Ir =(e™?*—e™) + " .n-cos[n(x + x.)] — 4.E(x + x.)sin[n(x + x.)]]
. m (x—x;)
+Ag. wi. 0(x — x;).0(xf — x).5in (wk'f'm)

—Ak-5(x—xi).9(Xf—x)cos< i (x_xi)>

Wy =
2. (xp — x;) 27— x)

T (x—x;)
00300y ~xos (o 53

A solucdo desta equacdo descreve a dindmica do sistema através da seccdo de
Poincaré, as condi¢Oes iniciais utilizadas neste estudo sdo as mesmas aplicadas na
andlise do potencial de Morse sem a rugosidade.

E mostrado nas Figuras a seguir o espaco de fase sem (4, = 0) e com a ac&o (4, #
0 da rugosidade respectivamente, e ainda um graifco em menor escala préximo da
vizinhanca do minimo de potencial para que seja possivel entender com mais clareza o

gue ocorre naquela regiéo.
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Figura 22 — Gréficos dos cubos de energia. (a) Espaco de fase sem a rugosidade para os parametros &, = 0.05, w =
V3,8§=1,n7=1,x, = 1. (b) Espaco de fase com a rugosidade para os parametros g, = 0.05, w =3, =1, =1,
Xe =1, w, = 20, A = 0.005, x; = —0.1, x; = 0.1. (c) Redug&o de escala na vizinhang¢a do minimo do pogo de potencial.

A acdo da rugosidade produz alteracdes no espaco de fase como o0 surgimento de
regides de estabilidade em torno do ponto de equilibrio que pode ser visto no grafico 22 —
(c), além disso, em torno dos pontos de equilibrio é notado o aparecimento de caos, ou
seja, a vizinhanga do minimo de potencial que havia apenas de toros estaveis e um ponto

de equilibrio tornou-se uma regido caoética possuindo n, pontos de equilibrio que estao

. ~ . . ()
relacionados com a frequéncia w, da seguinte forma n; = -
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No mais, é possivel notar que na presenca da rugosidade a particula pode visitar
novas regides do espaco de fase como € possivel verificar no surgimento de um novo
colar de ilhas e de uma nova regido caotica, representado na Figura 22 — (b) pela letraA e
B respectivamente.

Como objetivo de andlise do espaco de fase é interessante aumentar levemente a

amplitude do campo elétrico, na Figura a seguir mostra-se como fica a dinamica.

Figura 23 — Cubo de energia para os pardmetros g, = 0.1, w =v3,é =1,n=1, x, = 1, wy, = 20, 4;, = 0.005, x; = —0.1,

Muitas estruturas foram destruidas com o aumento da perturbacao restando apenas
um conjunto de ilhas e a vizinhanca do minimo de potencial contendo as regifes de

estabilidade criada pela presenca da rugosidade

3.6 Sistemaem ressonancia

Todo sistema fisico que tem movimento vibratorio possui frequéncias naturais de
oscilacdo que sao caracteristicas intrinsecas e estdo associadas a como 0 sistema é
construido, o fenébmeno de ressonancia ocorre quando um sistema fisico é perturbado e
recebe energia por meio de excitacdo de frequéncia igual a uma de suas frequéncias
naturais de vibracdo, no caso estudado, o termo perturbativo € nado linear, portanto a

ressonancia que ocorre € dita ressonancia nao linear.
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Neste caso, toda vez que a frequéncia do campo elétrico for um multiplo da
frequéncia da rugosidade ocorre a ressonancia e desta forma passa a vibrar com
amplitudes cada vez maiores.

E interessante comparar o comportamento da dindmica para a o sistema na
ressonancia e fora dela, a seguir, mostra-se o cubo de energia para um conjunto

especifico de parametros.

(a) (b)

Figura 24 — Gréaficos dos cubos de energia para os parametros g, = 0.05, w =v3,é=1,7=1, x, = 1, wy = 20,
Ay = 0.005, x; = —0.1, x; = 0.1. (b) Espaco de fase rugoso na ressonancia para os parametros g, = 0.05, w = V3, &=
1,7=1,x =1, w = 10V3, 4, = 0.005, x; = —0.1, x; = 0.1.

A ressonancia produz a quebra de alguns toros gerando uma regidao de caos local
mostrado pela letra D, porém alguns toros ainda permanecem e, além disso, novas
regides do espaco de fase passam a ser visitadas na ressonancia.

No caso especifico da Figura 24 - (b) mostra-se um local de ilhas de estabilidade
indicado pela letra C, a presenca dessas ilhas gera um fendmeno conhecido como
stickiness, no qual trajetérias cadticas sao aprisionadas ao redor das ilhas passando a

admitir um comportamento aparentemente regular.
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3.7 Probabilidade de fotodissociagéao

Mostrou-se com a adi¢cao da rugosidade no potencial que a dinamica do sistema se
altera essencialmente na vizinhanga do minimo de potencial, o objetivo agora é analisar o
comportamento da probabilidade de fotodissociacdo do sistema ao variar os parametros
da rugosidade e também com o sistema em ressonancia.

A probabilidade de fotodissociacdo molecular neste trabalho € definida da seguinte
forma, € dado um conjunto de condic¢des iniciais localizada na regido de energia negativa
do poco de potencial, para cada trajetoria a perturbacédo externa é ligada e evoluida no
tempo, ao fim do processo o campo elétrico é desligado e a energia final é armazenada,
este procedimento se repete para cada condicao inicial.

Desta forma a probabilidade € dada pela quantidade de trajetérias que escapam da
influéncia do poco de potencial, ou seja, possuem energia positiva apos a acdo do campo

externo divido pela quantidade total de condicdes iniciais

Py = (44)

==

onde n é o numero de trajetérias que escapam do poco apds a perturbacdo e N o nUmero
total de trajetérias.

Para calcular a probabilidade de fotodissociacéo foi utilizado cem condicdes iniciais
distribuidas de forma equidistante dentro do retangulo delimitado por x = [0:1] e p =
[—1:1].
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Para cada valor da amplitude da rugosidade A, € calculada a probabilidade de

fotodissociacdo P; mantendo-se todos 0s outros parametros constantes, assim.

0.65

06 |

0.55 |

05 [

Py

0.45

04

0.35

0.3 1 1 1 1 1 1 1

Ay

Figura 25 — Gréfico da probabilidade de dissociagéo versus a amplitude da rugosidade para os parametros ¢, = 0.05,
w=v3,f=1,n=1,x =1, w, =20, x; = 0.1, x; = 0.1.

O aumento da amplitude da rugosidade produz um crescimento da probabilidade de
fotodissociacéo. Portanto, ao aumentar a influencia da rugosidade no sistema proposto,
para este caso, mais trajetérias passardo a ter energia positiva apés a perturbacdo no
sistema. E feita agora uma abordagem para outro valor da frequéncia da rugosidade com

0 objetivo de verificar se esse comportamento também ocorre, toma-se entdo w;, = 15.

0.1 1 1 1 1 1 1 1

Figura 26 — Gréfico da probabilidade de dissociagdo versus a amplitude da rugosidade para os parametros g, = 0.05,

w=v3,§=1,n=1,x,=1, w, =15, x = —0.1, x, = 0.1.
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E possivel concluir que ao aumentar & amplitude da rugosidade a probabilidade de
fotodissociacdo diminui, um comportamento oposto ao que foi observado na Figura 25,
desta forma é possivel afirmar que o aumento da dissociacdo esta vinculado com um
ajuste dos dois parametros da rugosidade.

Mostrou-se o aumento da probabilidade de fotodissociacdo molecular esta vinculado
a uma combinacdo dos valores dos parametros da rugosidade, assim é interessante

agora estudar P; para diversos valores de wy,.

0.44 |-

0.38

Py

0.36 -

0.34 -

0.3 1 1 1
10 15 20

W

[=]
wn

Figura 27 — Gréfico da probabilidade de dissociacao versus frequéncia da rugosidade para os parametros g, = 0.05,
w=v3,¢§=1,n=1,x =1, 4 = 0005, x; = 0.1, x, = 0.1.

E possivel concluir que para os parametros utilizados na Figura 27 o aumento da
frequéncia da rugosidade produz um comportamento oscilatério da probabilidade de
fotodissociagdo molecular.

Uma ultima analise é feita em relacdo a amplitude do campo elétrico, mantendo
agora os parametros da rugosidade constante, € mostrado na Figura 28 a variacdo da

probabilidade de fotodissociagdo ao aumentar g,.
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Py

0.1
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Figura 28 — Grafico da probabilidade de dissociagdo versus a amplitude do campo elétrico para os parametros A, =
0.005, w =V3,§=1n=1,x, = 1, w, = 20, x; = —0.1, x, = 0.1.

Utilizar altas amplitudes do laser produz uma quebra generalizada dos toros restando
apenas caos levando o sistema rapidamente ao maximo da fotodissociacao.

Observando o resultado sobre a ressonancia obtido na subsecéo 3.6 pode-se avaliar
gue um sistema nas mesmas condicbes, mas em ressonancia pode produzir uma
probabilidade de dissociacdo diferente, pois hd uma grande quebra dos toros devido a
energia fornecida ao sistema. Vé-se abaixo uma comparacdo da probabilidade do sistema

na ressonancia e fora dela.
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Figura 29 — Grafico da probabilidade de dissociagdo versus a amplitude do campo elétrico para os parametros A, =
0.005, w =v3,§=1,7=1,x =1, w = 20/10v3, x; = 0.1, x; = 0.1.
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Na Figura 29 o sistema sem rugosidade é descrito pela linha azul (w, = 20) para
7 =100 e o sistema em ressonancia pela linha verde (w;, = 10v/3) para t = 100 e violeta
para T = 200, utilizar um tempo maior representa manter o laser ligado interagindo por
mais tempo.

Quando o sistema esta na ressonancia ele atinge a maxima dissociacao antes do
sistema fora da ressonancia para um mesmo tempo de interacdo, tomando g, = 0.2 a
linha verde possui 100% de dissociacdo molecular e a linha azul ainda ndo atingiu a
dissociacdo maxima.

Além disso, um tempo maior de interacdo entre o sistema e o laser produz um
aumento na probabilidade de fotodissociacdo, tomando ¢, = 0.1, a diferenca entre as
probabilidades de dissociacdo das linhas verde e violeta € em torno de 10%, por outro
lado, elas atingem o maximo de dissociagdo molecular para um mesmo valor da

amplitude do campo elétrico.

3.7.1 Diagrama de probabilidade

Os resultados obtidos mostram que para obter uma alta probabilidade de
fotodissociacdo € necessério fornecer valores especificos para os parametros, visando
esta otimizacao € construido um diagrama de probabilidade da seguinte forma, mantendo
0s parametros do campo elétrico constantes € gerada uma grade de valores da amplitude
e da frequéncia da rugosidade, para cada conjunto de parametros € calculado a
probabilidade de fotodissociacdo e em seguida projeta-se esse valor no plano dos
parametros através de uma paleta de cores, onde cores frias representam probabilidades
baixas e cores quentes probabilidades altas.

Mantendo-se fixo o valor da frequéncia do laser igual a »=+/3 e a amplitude do
campo elétrico em ¢, = 0.05 tem-se o diagrama de fotodissociacdo molecular para os

parametros da rugosidade.
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Figura 30 — Gréfico do diagrama de probabilidade ¢, = 0.05, w = V3,¢6=1, n=1x=1x=-01x =01

O aumento da amplitude da rugosidade néo eleva necessariamente a probabilidade,
por exemplo, se for fixado w, =5.0 e variada a amplitude, entre A, =[0:0.2] a
probabilidade possui um valor inicial em torno de 0.40 e decai para proximo de 0.10
quando A, = [0.5:2], por outro lado, fixando agora w; = 4.0 a probabilidade mantém-se
praticamente constante em 0.50.

Nota-se que valores especificos da frequéncia da rugosidade levam a uma alta

probabilidade de fotodissociacdo, isso se da pela presenca do cosseno no termo rugoso

do potencial cos [ 22k nois possui valores maximos sempre que w, for um mdltiplo de
X 2 k
s

A
guatro, ou seja, sempre que o numero de pontos de equilibrio n, for um inteiro.
Portanto, é possivel controlar apenas os parametros da rugosidade para obter

melhores probabilidades de fotodissociacao molecular.
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4 POTENCIAL DE MORSE RUGOSO DISSIPATIVO

O objetivo desta secdo € analisar a dindmica do sistema proxima do ponto de
equilibro quando a dissipacdo esta presente, onde a rugosidade estd presente,
teoricamente, espera-se que 0s pontos de equilibrio produzidos pela presenca da
rugosidade tornem-se atratores.

A forca dissipativa € definida como

dR
F;=—A— 45
1= A (@5)

) A dR |, : ] .
onde A é o parametro de controle e L ea velocidade da particula, como o proprio nome

diz, a forga dissipativa retira energia do sistema produzindo atratores.

Ao introduzir a dissipacdo em qualquer sistema fisico a solucdo nao pode ser
encontrada a partir da teoria de Hamilton, ou seja, ja ndo existe mais uma funcao
Hamiltoniana para o sistema, porém, como a equa¢do de movimento € conhecida, basta

apenas introduzir a dissipacéo diretamente na equacao de Newton, assim:

d*R _ dVyg(R) s W, R,6) _ dR
"dt2 dR OR dt

Para resolver a equacdo de movimento é necessario transforma-la em variaveis
adimensionais, para isso altera-se primeiramente a equacdo de movimento da variavel R

para x assim.

d (dR) _ dVur(R) <d_x> N V,(M, R, t) (8x> ~ }\dR <dx)

Tdt\dt dx \dR ox oR dx \dt

derivando a variavel R em relacéo ao tempo e passando para x

dR  dRdx
dt  dx dt

utilizando a equacéo (32) e (36) tem-se a equacao de movimento na variavel x
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M, d*x dVMR(x)_I_ V,(n,x,T)  Adx
= a

o dt? -« dx 0x o dt

agora € necessario aplicar uma transformacéo de varidvel de t para 1, desta forma a
equacao anterior fica
M, d?x (dzr> dVyr (%) oV,(n,x,T)  Adx
= + a

“a dr? \dt? dx ox  adt

utilizando a equacao (35) tem-se:

d?*t _dtdt _ d?x d?x

. T _ 02 002
Atz didt 0 T gz T 0ge

e apos a substituicdo, a equacao de movimento adimensionalizada é dada por:

= +a—

2 -

o 0ge T YTk ox  a dt

a
My Qg

Multiplicando ambos os lados por

d’x o dVyr(x) o Vp(nx,T) A dx
dtz M.Q% dx M.Q3  Ox M,Q, dt

€ necessario introduzir um nova variavel adimensional para o parametro de controle de

dissipacéo dada por:

(46)

substituindo agora a forma de (), dada por (8) e a equacéo (48), a equacédo de movimento

pode finalmente ser escrita em variaveis adimensionais por:

2D,

0x

d2x _—d (VMR(x)) 0 <sz(;, T)) B dx 47)

dtz  dx Var
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Uma forma de resolver uma equacao de segunda ordem é transforma-la em duas

equacdes de primeira ordem através de uma mudanca de variavel

R_dx_
_dt_p

considerando a mudanca de variavel, a equacdo (47) pode ser reescrita na seguinte

forma:

dp —d (VMR(x)) 0 (Vo(x,1T) dx
dt dx\ 2D, dx\ 2D, dt

0 que resulta nas seguintes equacdes diferenciais de primeira ordem para 0 movimento

dx

— = 48

<= P (48)
d —d (V, d (V,(x,T d
p _ ( MR(x))_ (%, T) —y X (49)
dt dx\ 2D, dx\ 2D, dt

Tomando a derivada do potencial de Morse rugoso (equacao 43) e a derivada do

termo perturbativo (equacdo 41) e substituindo-as nas equacdes de movimento acima

tém-se:
dx B
dtr p
d £ sin(w. 7). e~8x+xe)* _
p -2 —x 0 3
T =(e*—-e™)+ N .[n.cos[n(x + x.)] — 4. §(x + x.)’sin[n(x + x,)]]

+1A. wy. 0(x — x;). 0(xf — X).sin( T (x— xi))

k-7 - (xp — x;) T (X —x;)
2.6, =) — A.8(x — x;).8(xs — x)cos <mk§m>
T (x—x;) dx
—A.0(x — x;).8(xf — x)cos (wkim) - Ya
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3.7 Variacdo do Parametro y

O objetivo desta subsecdo € variar suavemente o parametro de controle da
dissipacao e analisar a dinAmica do sistema, ver como as regifes estaveis e instaveis se
comportam, e o aparecimento de possiveis atratores periodicos e cadticos, além, de
investigar o que ocorre especificamente com a vizinhangca do minimo de potencial.

A seccado de Poincaré continua sendo construida sempre que o termo sin(wTt) da
perturbacdo completa um periodo, neste estudo sera apresentado a dinamica do sistema
apenas através da sec¢do de Poincaré e ndo mais pelo cubo de energia pois com a
introducdo da dissipacdo nao existe mais trajetorias regulares, desta forma a andlise
tridimensional ndo se mostra uma ferramenta (util.

Assim, é introduzida ao sistema perturbado uma pequena dissipacado e a seccao de

Poincaré é:

0.5 -

05

Figura 31 — Grafico do espaco de fases para os parametros €, = 0.05, o =14, =1,n=1,x, = 1 ,w, = 20, x; = —0.1,
xr = 0.1, A, = 0.005, y = 0.0001.

Neste caso, para y = 10~* existe um mar de caos no espaco de fases, ja se percebe
0 aparecimento de regides que tendem a atrair as trajetérias do sistema, representados
na Figura 31 pelos locais mais escuros, regides mais visitadas, no espaco de fase,

aumentando o parametro de controle de forma mais intensa, tem-se:
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05|

05k

Figura 32 — Gréfico do espaco de fase para os parametrose, = 0.05, w = V3, &= 1n=1x, =10, =20, x; = —0.1
xp = 0.1,4;, = 0.005,y = 0.001.

Aumentando agora o parametro de controle, aparentemente nota-se que 0S pontos
estaveis tornaram-se onze atratores representados na Figura 32 pelos pontos em
vermelho, é interessante agora analisar a vizinhanca do minimo de potencial, para isso &
necessario restringir a visualizacdo do espaco de fases em torno do ponto fixo, tem-se

entao:

0.2

! ! ! f ! ' !
-0.2 -0.13 -0.1 -0.03 o 0.05 0.1 0.15 0.2

Figura 33 — Grafico do espaco de fase para os parametros ¢, = 0.05, w = 1.4, ¢ = 1,n = 1,x, = 1,w, = 20, x; = —0.1
g = 0.1, A = 0.005,y = 0.001.

Analisando mais de perto a vizinhanca do minimo do potencial € possivel notar que
com a presenca da rugosidade cria-se neste caso, cinco atratores no sistema. Portanto, o

espaco de fase para esses parametros possuem quinze atratores.
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O objetivo agora € aumentar lentamente a dissipacao e estudar como os atratores do

sistema reagem a valores maiores do parametro de controle.

(@) (b)

05F 05}

a 0
05F % 1 05}
.?"’
1 L 1
1 0.5 0 05 1 15 2 25 3 1 0.5 0 05 1 15 2 25
X X
(c) (d)
1 1
05} b 1 05}
o 0 a 0 . ﬂ%ﬁ
05} S i 0.5F
1 L A
1 0.5 0 05 1 15 2 25 3 -1 05 0 0.5 ; 1.5 2 25
X

Figura 34 — Graficos do espaco de fases para os parametros e, = 0.05, o =14, =1,n=1,x, =1, w, = 20, x; =
—=0.1, xf = 0.1, Ax = 0.005. Em (a) tém-se y = 0.002, em (b) y = 0.018 em (c) y = 0.027 e em (d) y = 0.036.

O aumento do parametro de controle gera uma destruicdo dos atratores, para o caso
especifico, quando y = 0.027 é possivel notar que as trajetérias do sistema ficam
confinadas nos atratores mais externos e nos atratores que estdo localizados na
vizinhanca do minimo de potencial, onde a rugosidade esta presente, se o parametro de

controle for aumentado um pouco mais (Figura 34 - (d)), 0s Unicos atratores que restaréo
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serdo os do fundo do poco, evidenciando assim a forte resisténcia que os atratores

possuem em relacdo aos outros atratores do espaco de fase.

4.7 Baciade atracao e periodicidade de atratores

Dada um conjunto de condicéo inicial (x,p) no espaco de fase, cada condicao inicial
convergira necessariamente para um dos atratores, ou seja, as coordenadas da posicao e
da velocidade ap0s a integracdo numeérica sera necessariamente as coordenadas de um
dos atratores, o conjunto de condi¢des iniciais do espaco de fase que convergem para
cada atrator da-se o nome de bacia de atracao.

Se uma condicao inicial € evoluida ao longo de tempo e apo6s ser confinada em um
atrator especifico visita n atratores da sec¢do de Poincaré é dito que o atrator possui
periodicidade n, este comportamento ocorre, pois um atrator periddico é originado de um
mesmo toro, por exemplo, se um toro transformou-se em um conjunto de cinco atratores
no espaco de fase uma condicao inicial que esteja confinada em um desses atratores ira
transitar entre os atratores oriundos daquele Unico toro.

Com o objetivo de estudar mais detalhadamente a acdo da dissipagédo, é fixado um
valor especifico do parametro de controle neste caso y = 0.003, e nas Figuras a seguir é

feito uma comparacao entre o sistema sem e com dissipagao respectivamente:

(a) (b)

0.5 | 05}

-0.5 | 05}

Figura 35 — Graficos do espaco de fases. Em (a) comy = 0, e em (b) comy = 0.003.



64

Neste caso, ha varios atratores no sistema, assim, € necessario estudar a
periodicidade de cada um dos atratores para que seja possivel construir a bacia de
atracdo. Para os atratores em verde, toma-se uma condi¢do inicial em (x,p) =
(—0.25;0.5) que estid exatamente dentro do atrator e o sistema é evoluido no tempo,

assim:

0.5 ol

05k

Figura 36— Gréfico do espaco de fase.

Desta forma, conclui-se que o atrator possui periodicidade dois, pois uma Unica
condicdo sobre este atrator visitou duas regifes e assim pertence a uma mesma bacia de
atracdo. Agora, é analisado a periodicidade dos atratores em laranja, para isso, toma-se a

seguinte condic¢éo inicial (x,p) = (1.6;0.1) e 0 espaco de fase € mostrado a seguir:

05

0.5

1
-1 -0.5 o 0.5 1 15 2 2.5 3
X

Figura 37 — Grafico do espaco de fase.
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Para este caso, o atrator possui periodicidade trés desta forma as condi¢cbes que
estiverem sobre qualquer uma dessas regifes estdo relacionadas com uma Unica bacia
de atracéao.

Os atratores em preto que estdo localizados préximo do minimo de potencial
possuem periodicidade um, porém serdo considerados como sendo todos de uma Unica
bacia de atracdo para que seja possivel realizar um estudo do minimo de potencial em
geral assim.

A bacia de atracdo foi construida de forma numérica, para isso foram dadas as
seguintes condicdes iniciais no espaco de fase x = [—1.0:3.0] com Ax =5.103 e p =
[-1.0: 1.0] com Ap = 5.10 3 e cada condicéo inicial é evoluida até T = 3500, apos isso €&
observado para qual bacia de atracdo a trajetéria foi direcionada. E assim trajetérias que
convergem para uma mesma bacia de atracdo possuem a mesma e trajetérias que
convergem para bacias de atracao distintas possuem cores diferentes.

Desta forma, constroi-se a seguinte bacia de atracao para o sistema:

1,0 1

0,5

o 0,0

0,5

1,0

Figura 38 — Bacia de atracéo para o sistema com y = 0.003. Em preto o conjunto de trajetérias que convergem para 0s
atratores em laranja, em vermelho as condi¢8es inicias que convergem para os atratores em verde e em azul o conjunto
de condic¢des iniciais que convergem para o0s atratores em branco.

O resultado acima mostra que a maioria das trajetorias do espaco de fases converge
para os cinco atratores que estéo localizados proximo do minimo de potencial, ou seja, 0s
atratores gerados pela presenca da rugosidade sdo mais robustos e as maiorias das

condig¢des iniciais convergem para eles.
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Desta forma, a bacia de atragao para o potencial de Morse rugoso dissipativo mostra
gue a maioria das trajetdrias do espaco de fase sdo atraidas para a regido do minimo de

potencial, onde a rugosidade age de forma mais intensa.
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5 CONCLUSAO

Este trabalho mostrou que a introdugdo de um termo oscilatorio agindo na vizinhanca
do minimo de potencial, denominado rugosidade, ao potencial de Morse rugoso forgcado
produz o aparecimento de diversos pontos de estabilidade, o que pode afetar a
probabilidade de fotodissociacdo molecular do sistema.

No capitulo 2 foi explorado o potencial de Morse simples, mostraram-se as equacdes
dos potenciais utilizadas para o sistema sem a rugosidade e posteriormente com a
introducdo da mesma, onde se evidenciou as alteracbes na dinamica do sistema para
energias mais proximas do minimo de potencial.

No capitulo 3, estudou-se a dinamica do sistema para o potencial de Morse forcado
sem a rugosidade, para isso foi definida a forma da perturbacdo externa. Visando
simplificar os calculos numéricos gerou-se novos potenciais que caracterizam-se por ser
adimensionais, 0 que reduz de forma consideravel a quantidade de parametros do
sistema.

Com o objetivo de analisar o comportamento do sistema, introduziu-se o conceito de
cubo de energia, pois fornece uma visdo mais ampla da dindmica. A partir disso, é feita
uma analise da seccdo de Poincaré para diversos valores de parametros do campo
elétrico, o que levou a conclusédo de que é possivel para um regime de alta frequéncia e
amplitude gerar trajetorias estaveis em regifes de transicdo de energias, este resultado €
obtido para duas formas de dipolo, linear e nao linear.

Com base neste resultado é proposto um mecanismo que visa fotoassociar atomos
em colisdo com o potencial de Morse utilizando formas especificas do campo elétrico,
mostrou-se que o objetivo é alcancado para um conjunto de trajetérias proximas, um
trabalho posterior pode ser desenvolvido para aplicar este mecanismo utilizando outras
formas de dipolo e ainda, estudar excitacdo molecular, possibilitando um estudo mais
geral.

Em seguida, no mesmo capitulo, € introduzida a rugosidade ao potencial de Morse
forcado, o estudo anterior mostrou que sem a rugosidade existe apenas um ponto de
equilibrio e todas as trajetorias que estdo ao seu redor sao estaveis, sem qualquer indicio
de caos. Com a presenca do termo rugoso observam-se novos pontos de estabilidade e
ainda o aparecimento de uma regido caoética na vizinhanca do minimo de potencial, e

mais, foi mostrado o comportamento do sistema quando a frequéncia da rugosidade e do
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campo elétrico encontram-se em ressonancia o que gerou o aparecimento de novas ilhas
de estabilidade e consequentemente regides stickiness e o0 aparecimento de mais caos.

Por fim, foi estudado o comportamento da probabilidade de fotodissociacdo do
sistema em relacdo aos parametros do campo elétrico e da rugosidade, o aumento da
acao da rugosidade ndo produz necessariamente uma maior probabilidade de
fotodissociacdo molecular, mas € necessario um controle entre os alguns parametros para
gue o sistema atinja uma boa dissociacgao.

Diversos trabalhos podem ser realizados com o objetivo de dar continuidade a esta
pesquisa, um deles possui objetivo de ampliar os estudos no potencial de Morse rugoso
através da mudanca da regido em que a rugosidade esta agindo, podendo ser verificado
se 0 mesmo comportamento é observado em pontos de equilibrio estaveis do sistema que
se encontram fora do minimo de potencial, o0 que possibilitaria um controle maior da
dindmica do sistema.

No capitulo 4 foi introduzido ao sistema o termo dissipativo, o qual provocou a
transformacao das regides de estabilidade em atratores e de regifes de instabilidade em
repulsores.

Foi mostrado através do o espaco de fase o comportamento do sistema para diversos
valores do parametro de controle com énfase novamente na regido do minimo de
potencial, foi visto que todos os pontos elipticos gerados pela presenca da rugosidade
tornaram-se atratores, além disso, foi fixado um valor para o parametro que controla a
dissipacéo e estudou-se a periodicidade dos atratores e foi analisado a bacia de atracéao
para o sistema onde foi mostrado que os atratores gerados pela presenca da rugosidade
atraem a maior parte das condi¢des iniciais do sistema, ou seja, incluir o termo rugoso
transforma a regido do minimo de potencial em um local extremamente atrativo.

Em um trabalho futuro a rugosidade pode ser aplicada para outras formas de
potenciais dissipativos com o0 objetivo de mostrar que o0 termo rugoso serve como um
mecanismo que possibilita atrair a maior parte das trajetorias do espaco de fase para

qgualquer regido do espaco de fase onde e a acao da rugosidade se faz presente.
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