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Resumo

Investigamos a formacdo de moléculas sob a acdo de campos externos atuando durante a
colisdo atdbmica. Para descrever tal processo, colisdo de dois &tomos, utilizamos 0 modelo do
oscilador de Morse forcado. O estudo foi desenvolvido do ponto de vista da mecanica cléassica
através da analise da sensibilidade do sistema em relacdo as condices iniciais, da verificacao
da dindmica cadtica associada ao processo de formacdo de moléculas com laser e da analise
da dinamica do sistema e da probabilidade de fotoassociagdo em resposta aos parametros do

campo externo.

Palavra chave: Fotoassociacdo, Potencial de Morse, Caos



Abstract

We investigate the formation of molecules under the action of external field acting during the
atomic collision. To describe this process, the collision of atomic pairs, we use the Morse
oscillator model driven The study was developed from the standpoint of classical mechanics
by analyzing the sensitivity of the system with respect to initial conditions, the verification of
chaotic dynamics associated with the process of formation of molecules with laser and
analysis of system dynamics and the likelihood of photoassociation in response to the external
field parameters.

Keyword: photoassociation, Morse potential, Chaos
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1.Introducéo

1.1 Geral

O controle do processo de fotoassociacao, no qual dois atomos em colisdo absorvem um féton
(cedido pelo campo externo) para criar uma molécula, € um tema de grande interesse
cientifico [1, 2]. Uma das razGes para esse interesse é que a fotoassocia¢do € um fendmeno
fundamental para o controle de reagBes quimicas com laser [3] juntamente com a
fotodissociacdo. Outro motivo de interesse nesse processo é que ele constitui uma das rotas
possiveis para a formacdo de amostras de moléculas ultra-frias e de condensados de Bose-

Einstein moleculares [4].

Para descrever processo de fotoassociacao utilizamos o modelo do potencial de Morse que
consiste em uma analise fundamental para o estudo da dindmica molecular, pois reproduz de
forma realista a anarmonicidade das vibragdes moleculares e possui um continuo de energias
que permite o estudo da dissociacdo e da fotoassociacdo [5]. Além disso, o oscilador de Morse

forcado é um paradigma para as comparacdes classico-quanticas [6-9].

Apesar de sua grande importancia tedrica e pratica, existem até poucos trabalhos que aplicam
o potencial de Morse em uma abordagem classica do problema da fotoassociacdo. A
identificacdo apropriada dos campos externos e de mecanismos fisicos relacionados é
imprescindivel para a eficiéncia do processo de fotoassociacdo. Por outro lado, a dinamica
classica associada a &tomos e moléculas sujeitos a acdo de campos externos é em geral ndo-
integravel [10]. Esse fato levanta a possibilidade de estudo da dindmica cadtica dos sistemas

moleculares cléssicos.

O objetivo do trabalho consiste em estudar a dindmica do controle da fotoassociagao entre 0s
atomos através da aplicacdo de um campo externo dependente do tempo. Investigamos
inicialmente o comportamento cadtico da dindmica da formacdo de moléculas com o campo

externo dependente do tempo e em seguida analisamos 0s parametros do campo externos.

Utilizamos como modelo o oscilador de Morse sob a acdo de campos externos dependentes do
tempo [11]. Esse sistema representa uma molécula diatbmica em um estado eletrdnico
submetido a um laser. As moléculas pertencentes aos estados de energias maiores que zero

podem representar uma molécula dissociada ou um par de atomos em colisdo. A



fotoassociagdo corresponde a transi¢do entre estados ligados e ndo ligados do potencial. A

dindmica do sistema foi investigada atraves das trajetorias classicas do sistema.

1.2. Teoria

1.2.1 Teoria do Caos

Nenhuma definicdo do termo caos é universalmente aceito ainda, mas quase todos concordam

sobre os trés ingredientes utilizados na definicdo de trabalho:

“Caos € 0 comportamento aperiddico em um sistema deterministico que exibe dependéncia

sensivel as condigoes iniciais”

1. "O comportamento aperiddico” significa que existem trajetdrias que ndo se estabelecem em
pontos fixos, érbitas periddicas, ou Orbitas quase-periddicas.
2. "Deterministico” significa que o sistema nao tem entradas aleatérias. O comportamento

irregular surge da ndo-linearidade do sistema.

3. “Dependéncia sensivel das condi¢des iniciais” indica que qualquer pequena diferenca é

ampliada ao longo das iteraces.

Definicdo de caos dada pelo livro Nonlinear Dynamics And Chaos (Perseus, 1994) PNc.
Strogatz S.H.

A dinamica caltica é caracterizada por comportamentos irregulares e pela dependéncia

sensivel nas condices iniciais. E um regime tipico nos sistemas n&o lineares.

No regime caotico, qualquer pequena diferenca é ampliada ao longo da iteracdo. Quanto mais
proximas estiverem as condicdes iniciais escolhidas, mais tempo esta divergéncia demora a
manifestar-se e difere de um regime regular devido ao fato de que para um regime regular

duas condicdes iniciais diferentes tém evolucGes semelhantes.

Uma das consequéncias mais importantes € a imposi¢do de limites a nossa capacidade de

previsdo, mesmo num cenario ideal onde conhecemos exatamente a lei que rege a evolucgéo do



sistema, pois s6 se conhece o estado deste com a precisdo permitida pelos instrumentos de
medida. Quando o sistema é cadtico, o pequeno erro que afeta o conhecimento da condi¢do
inicial faz com que, ao fim de certo intervalo de tempo, o comportamento previsto pelo

modelo e 0 comportamento do sistema real possam estar completamente descorrelacionados.
As idéias mais importantes num sistema caotico basico dentro deste trabalho séo:

e Espaco de fase

e Fractais

Fractais

Os fractais podem apresentar uma infinidade de formas diferentes, ndo existindo uma
aparéncia consensual. Contudo, existem duas caracteristicas muito frequentes nesta

geometria: auto-semelhanca e complexidade.

Distante do rigor e do formalismo matematico, pode-se, definir fractais, como sendo:
"Objetos que apresentam auto-semelhanca e complexidade, ou seja, tém sempre copias

aproximadas de si mesmo em seu interior."
Espaco de Fase

Espaco de fase é a representacdo das variaveis dinamicas relevantes de um sistema. Uma
trajetoria no espaco de fase representa a evolugdo temporal do sistema através da evolugéo
temporal de suas variaveis relevantes. O espaco de fase é uma ferramenta Util na compreensao

do comportamento dos sistemas.

Quando o sistema €é ndo-integravel podemos simular sua evolucéo temporal com o auxilio do
computador, realizando uma integracdo numeérica, e representar essa evolucdo no espaco de

fase.
1.2.2 Equagdes de Hamilton

Mecénica hamiltoniana é uma reformulacdo da mecanica cléssica que foi elaborada em 1833,

pelo matematico irlandés William Rowan Hamilton. Originou-se da mecénica lagrangiana,


http://pt.wikipedia.org/wiki/Espa%C3%A7o_de_fase
http://pt.wikipedia.org/wiki/Fractal
http://pt.wikipedia.org/wiki/Mec%C3%A2nica_cl%C3%A1ssica
http://pt.wikipedia.org/wiki/William_Rowan_Hamilton
http://pt.wikipedia.org/wiki/Mec%C3%A2nica_lagrangiana

outra reformulacdo da mecénica classica, introduzida por Joseph Louis Lagrange em 1788.
Ela pode, entretanto ser formulada sem recorrer & mecéanica lagrangiana, usando espagos
simpléticos. O método hamiltoniano difere do lagrangiano em que ao inves de expressar
confinamentos diferenciais de segunda ordem sobre um espacgo coordenado n-dimensional, ela

expressa confinamentos de primeira ordem sobre um espaco de fases 2n-dimensional.[1].

Como com a mecanica lagrangiana, as equagdes de Hamilton fornecem uma maneira nova e
equivalente de olhar mecanismos classicos. Geralmente, estas equacdes ndo fornecem uma
maneira mais conveniente de resolver um problema particular. Entretanto, fornecem
introspeccOes mais profundas na estrutura geral de mecanismos classicos e em sua conexdo
aos mecanicos quanticos como compreendidos através dos mecanicos hamiltonianos, assim

como suas conexdes a outras areas da ciéncia.

Hamiltonianos podem ser usados para descrever tais sistemas simples como uma bola
quicando, um péndulo ou uma mola oscilante na qual as mudancas de energia de cinética para
potencial e vice versa alternam-se no tempo. Hamiltonianos podem também ser empregados
para modelar a energia de outros sistemas dindmicos mais complexos tais como Orbitas

planetérias e na mecéanica quantica.

As equacdes de Hamilton sdo escritas como segue:

(5]
—_— == 1.2

Estas sdo as chamadas equacdes de Hamilton e sdo governadas por uma equacdo escalar
conhecida como funcéo de Hamilton ou Hamiltoniana: H = H(q, p, t), onde a Hamiltoniana

do nosso problema sem a acdo do campo externo €


http://pt.wikipedia.org/wiki/Joseph_Louis_Lagrange
http://pt.wikipedia.org/wiki/Topologia_simpl%C3%A9tica
http://pt.wikipedia.org/wiki/Topologia_simpl%C3%A9tica
http://pt.wikipedia.org/w/index.php?title=Espa%C3%A7o_coordenado&action=edit&redlink=1
http://pt.wikipedia.org/wiki/Espa%C3%A7o_de_fases
http://planning.cs.uiuc.edu/node707.html

Hy =—+V(x).
0 2m+ (x)

1.2.3 Molécula Diatdmica

(1.3)

Analisando dois atomos ligados (molécula estavel) como um problema de dois corpos, sendo

duas particulas de massa m; e massa m, e coordenadas de posicdo 77 e 7, em relacdo a

origem do sistema. A massa reduzida do sistema é dada por

mpm,

m = —
* my+m,’

a coordenada do centro de massa € expressa Como

— —
myx; + myx,

Xem ,

my +m,

e a coordenada relativa entre o &tomo 1 e o0 &tomo 2 por

—

J_C)le—x_z).

(1.4)

(1.5)

(1.6)

A posicdo do centro de massa no nosso sistema ndo € importante, mas sim a distancia

internuclear. Desse modo neste trabalho as coordenadas do centro de massa ndo serdo de

importancia significativa podendo levar em consideracdo apenas as coordenadas relativas,

assim teremos um problema de dois corpos transformado em um problema de um Unico

corpo.

Dessa maneira, a energia do nosso sistema sera dada

pZ

E =
2m,

+V(x).

(1.7)



1.2.4 Potencial de Morse

O Potencial de Morse leva esse nome devido ao fisico Philip M. Morse e tem grande utilidade
para tratar vibracbes em moléculas diatdmicas ja que este reproduz de forma realista a
anarmonicidade das vibragdes moleculares e possui um continuo de energia [13]. Esse

potencial tem sido amplamente utilizado em fisica molecular.

O potencial de Morse é dado por

V(x) = D(e—Za(x—xe) _ ze—a(x—xe)) (18)

Onde

a — alcance do potencial (largura do poco potencial),

xe — posicao de equilibrio (Ponto no eixo x onde o potencial tem o seu menor valor),
D- energia de dissociagéo (profundidade do pocgo),

x — é a distancia internuclear.

Um exemplo da forma geral do potencial de Morse para os parametros x, = 0,a = 1, wy? =
1,m=1,D =% é a figura 1. Podemos evidenciar que quando a particula possuir energia
positiva e estiver fora do poco potencial, esta representada a situacdo na qual a molécula ndo
esta formada e os atomos podem se afastar indefinidamente. J& quando esta particula possuir

energia negativa, ou seja, quando a particula estiver confinada dentro do pogo podemos dizer

que houve a formacao da molécula e os atomos estdo ligados formando uma molécula estavel.



Figura 1- Representacéo grafica do potencial de Morse.



2. Modelo e Métodos

O movimento relativo de um par de 4&tomos em colisdo é analogo a uma particula sujeita ao
potencial de Morse. Dessa forma, as propriedades do oscilador de Morse foram estudadas
analiticamente na auséncia de campo externo, ou seja, 0 caso livre. Em seguida utilizamos de

métodos numeéricos para a investigacao tanto do caso livre quanto do caso forcado.

2.1 Potencial de Morse Livre

A partir do potencial de Morse é possivel calcular a forca que atuara sobre a molécula

diatbmica do sistema através de sua derivada em relacdo a posicéo.

w0 d(pG =) <)
T ax dx ’
d(D — 2De~*~%0) 4 pe=2a(x~%o) _ D)
B dx ’
d(_ZDe—a(x—xo) +De—2a(x—xo))
B dx '

2
F= —2DaZ(—1)”e‘a(3‘”)("‘x0) : (1.9
n=1

Podemos obter a equacdo de movimento de uma particula sujeita ao potencial de Morse pela
segunda lei de Newton

d?x

mﬁ, (1.10)

desse modo

_2Da(e_a(x_x0) J— e_za(x_xo)) — m@
dt?’



2
d’x Zﬂ( ~alr—x0) _ g=2al-x0)) =

dt?

substituindo a exponencial pela série respectiva e rearranjando 0s termos temos

2
(ciitJZC + 4Da( e —aB3-n)(x—x0) = (),
n=1
Definindo
4Da
a=—,
m

teremos que

2
ZE 1)n —a(3-n)(x—xq) — O
2

n=1

2
d a
_ —(—1)"e —a(3-n)(x—xg) —
HEEDRIS 0,

n=1

dt2

integrando ambos os lados temos que

2 2
l(d_x> _N AEDT eemer) -
2 \dt 2a(3 - n) '

(1.11)

(1.12)

(1.13)

(1.14)

(1.15)

Onde € é uma constante de integracdo e pode ser relacionada diretamente com a energia do

sistema (essa relacdo pode ser obtida lembrando que a energia do sistema é dada pela soma da

energia cinética com a energia potencial), onde

E_m
—28.

Reescrevendo as equacfes temos

2
(d_x) =& — i e—Za(x—xo) + z e_a(x_x())_
dt 2a a

(1.16)

(1.17)



declarando como nova variavel

y = e~ %) ¢ gy = ge~**~%o)gy,

temos que
(dy)z _ a a
at) ° 2ay? ay
dy
172 dt,
(e a + a)
2ay?  ay
d
Y _=dt,
a a \2
@y (S “Z2ay? " ay)
1 dy
(gy ~2at 7)
1Y d t
: ayy — = f dt
7 (gyz T E) fi
Assim obtemos
y dy
a a aN/Z t—ty
" (ev? +3v—23)

(1.18)

(1.19)

(1.20)

(1.21)

(1.22)

(1.23)

(1.24)

A solucdo de tal equacdo depende do coeficiente y2 no denominador do integrando. De

acordo com o valor dado a & encontra-se solucdes diferentes para tal equacdo. Como ja foi

dito anteriormente o valor de ¢ depende diretamente do valor da energia E e sera calculada

separadamente de tal forma que seja dada uma solugéo para os trés casos de energia (maior,

menor e igual a zero). Foi realizada uma comparacdo da solucdo analitica com a solugédo



numerica onde a solu¢do numérica foi obtida através da rotina de Runge Kutta de quarta

ordem.

. . . 2E .
Quando a energia for igual a zero teremos € = 0, pois € = — e m tem de ser diferente de

zero desse modo
! f L A (1.25
aly, (a a )1/2 B v -25)

Fazendo uma substituicdo simples para resolver a integral

a a a

=—y——cedu=-—dy, 1.26
U ay 2a ¢au a Y ( )
assim
1 rdu
[ S=t-n (1.27)
uz2
1
—2ul/? =t —t, (1.28)
a
substituindo novamente temos
i(ﬁeaw—xo) ~ ) = - t? (1.29)
a?\a 2a v '
2a 1
(t —t;)? < t3= ed(x=%o), (1.30)

aplicando o logaritmo natural temos que

o xg) = tnf (¢ — 692 2% 4 L 131
a(x —x,) = In D=t (1.31)
2
1 (t—tl-)z.z?na +1
X =X+ Eln > . (1.32)



Declarando

wo? = . (1.33)

Desse modo temos

(1.34)

Para um conjunto fixo de parametros: E = 0,x, = 0,a = 1,wy,? =1,m=1,D = % podemos

obter analitica e numericamente o comportamento da posicdo em funcdo do tempo para a
particula, x(t) versus t, evidenciando que ocorre um aumento da posicdo em funcgéo do tempo

e que ha convergéncia entre os resultados, figura 2.
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Figura 2- Comparacgéo da solucdo numérica com a solucéo analitica para a particula sujeita ao potencial de

Morse, utilizando E =0,x, =0,a =1, w, 2 =1,m=1,D = %

Analisando o caso em que a molécula estard dissociada, ou seja, para energias maiores que

zero.
y dy
— ) p . 72 =t — ti' (135)
g (gy tay - Za)
dy
1fy 1=k (1.36)
- 2E 4Da 4Da\2 ’ '
a 2= 42 Ty -
i (m Yt ma Zma)
y d
Y =t (1.37)
a Vi (ZE 2 4 Q Z_D)
m m m
1 fy dy t—t;
= = . (1.38)
2E m Y m?Y " m 2E
Organizando os termos chegamos em
Vi (o L 2D D\? (ﬂ)l/z D ’ '
(v +Fy-7)

tomando novamente a equacao (1.33) temos que

1

fyy (y-— ylc)li}y v wolt =) (gf' (1.40)




sendo

1/2

1
_—D+D<D+E>E _—D D(D+E>
N=FTEUD ) 2T F TEUD

Resolvendo pelo método de integracdo de fracdes parciais

N| =

B e

2

2 _ _ 2 — w
Declarando w* =y — y, e sendo u Y
Temos que
1
Yoo 1 (Y =y) E\Z
y - | ay = (3) ot~ ),
fyi =) 1 =¥2) )y, w? p) T
e resulta em
1
— 1/2 E\2 w
arccosh (y Y2 ) = (—) Ly t)),
V1= Y2 D/ 2
onde
2 L 1/2
ti =t 77— arccosh l(yl yz) l
(5) ® Y1~ Y2
D 0

Organizando os termos

1

EN2 w ,
y =y, + (y1 — yz)cosh? (5) 70(1: —t)|,

relembrando a relagéo

cosh(2a) + 1

20, —
cosh®(a) = > ,

(1.50)

(1.51)

(1.52)

(1.53)

(1.54)

(1.55)



substituindo os valores de y, y; e y, e utilizando o logaritmo natural temos que

cosh (E) wo(t—t) | —1 (1.56)

1
t) = —In|—=
x(t) = x9 + " n D

E D
Observando o comportamento grafico da equagdo (1.56) para um conjunto fixo de
parametros: E = 0,x, = 0,a = 1,wy? =1,m=1,D = % podemos obter a solucdo analitica e

numérica para 0 comportamento da posi¢do em funcédo do tempo para a particula, x(t) versus
t, evidenciando que ocorre um aumento da posi¢cdo em funcdo do tempo quase que linear e

que hé convergéncia entre os resultados, figura 3.
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Ap0s isso analisamos 0 caso em que a energia € menor que zero.

1Y dy _
Ef. ,, a. o« 7z =T
" (ev? +3Y~23)
Y d
f > T=t—l,
aJy, 2

_fy dy _ t—t;
BB B (B

organizando os termos chegamos em

fy dy ot (E) .
1/2 — 172 \ ’
“or-yrg) (@)

utilizando novamente a equacao (1.33) temos que

1

Y dy . A
f. D N —lwo(t—ti)(—ﬁ) .

-yt

Reescrevendo

o B2 - (222 = () -

ndo esquecendo que y, e y, sao raizes do polinbmio presente na integral

(1.57)

(1.58)

(1.59)

(1.60)

(1.61)

(1.62)

t),  (1.63)



1
D D /D+E D D /D + E\'?

2
B B
MEETEIV D Y2=1E T EIU D

2

Definindo w? =y — y, e sendo u? = ,
w y—n u (y1—y2)

temos que,
1

[ y1—y\Y? y —yi\"? ENZ w, ,
arccos ( ) — arccos ( ) = —(——) —(t—=t)),
V1= Y2 YVi— Y2 D/ 2

ou ainda,

1

yl—y)l/zl ( E)Ewo ,
arccos ( =—|—-=) = ({t-t),
l Y1 — 2 D 2 '

tal que,

organizando os termos

1

ENZ wg ,
y =y + (y1 — y;)cos? (—5) 7(t_ti) )

relembrando a relagéo

cos?(a) + sen?(a) = 1.

(1.64)

(1.65)

(1.66)

(1.67)

(1.68)

E substituindo os valores de y (y = e**~%0)) y. ey, aplicando o logaritmo natural temos

que
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Desse modo podemos observar o comportamento da equacdo (1.69) atraves da figura 4 para
os valores de parametro E < 0,xo =0,a=1,w,2 =1,m=1,D = % ou seja, podemos ver

como a posicdo se comporta no decorrer do tempo e também evidencia o comportamento

oscilatdrio da particula confinada no poco, ou seja, provando a periodicidade.

Dessa maneira conseguimos comprovar que ha convergéncia entre a solucdo analitica e a

solucdo numérica.
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Figura 4- Comparacéo da solucéo analitica com a solucdo numérica para o potencial de Morse livre E > 0, x, =

0,a=1w2=1m=1,D =%

40



Uma vez identificados a posi¢do e 0 momentum inicial, é possivel construir as trajetorias do
espaco de fase para os parametros usados. Podemos observar trajetorias fechadas quando
temos a energia menor que zero (isso indica que a particula esta confinada no pogo) e drbitas
abertas para 0 caso da energia ser maior que zero ou, Seja, para energias positivas o sistema

consiste de estados néo ligados, figura 5.
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Figura 5- Momentum pela posi¢do (Espago de fase do potencial de Morse)

2.2 Potencial de Morse For¢ado (sob a acdo do campo externo)

Para descrever a associacdo de pares atbmicos na presenga de campo externo utilizaremos a

seguinte Hamiltoniana



2

H=
2m,

+ Vo (x) — u(x)e(t). (1.70)

Em que x é a distancia internuclear, m, ¢ a massa reduzida do par de atomos, u(x) é o
momento de dipolo, (t) é o campo elétrico do laser. O potencial de interacdo entre os atomos

é dado pelo potencial de Morse (equagéo 1.5).

Tomamos como momento de dipolo

u(x) = Axe=$*", (1.71)

E o campo externo do laser tera a seguinte forma

e(t) = gy sin(2t) . (1.72)

Na realizacdo dos calculos computacionais é conveniente trabalhar com variaveis

adimensionais, para tanto consideraremos a seguinte mudanca de variaveis

posicao
q = alx — x.), (1.73)
momentum
p = P , (1.74)
2mD
tempo
T = wyt, (1.75)

onde w, € dado pela equacédo (1.33). Assim reescrevendo as equagdes de Hamilton



Sabendo

temos que

H

2

P
= —+ D(e720(7%e) — 2¢7a(x %)) — yy(x)e(2).

2m

= (x_xe)

x=z+xe,
a

d —1d
x =-—dq,

dx 1ldq
dt adt’

dx ldrtdq

dt  adtdr’

dx wg .

=t

Sendo a equacao de Hamilton (1.1) temos que

(1.77)

(1.76)

(1.78)

(1.79)

(1.80)

(1.81)

(1.82)

(1.83)

(1.84)

(1.85)

(1.86)



Agora analisando 0 momentum

temos que

dP =V2mD dp,
. d
P =+2m d_p

dt dp

P =+2m
dt dt

. d
P =v2mD w, d_l‘z

Utilizando a equacéo (1.2)

p= —(ZaD (e~2alx=xe) — e"a(x"xe))) + (Ae‘5x4s(t))(1 —4&x*),

V2mD wyp = ( 2aD(e %9 — e~ q))+<Ae f( +xe)4g(t))(1 45( +xe)4>,

= ey (e T o)1t )

2aD

(1.87)

(1.88)

(1.89)

(1.90)

(1.91)

(1.92)

(1.93)

(1.94)

(1.95)

(1.96)



Declarando

DA i
Wi, =8 an=q. (197)

temos que
p=(e720 — e~9) + &(t)e 59" (1 — 4€(q — g,)*). (1.98)

Desse modo aplicaremos a equacdo (1.73) e (1.74) no método Runge-Kutta de quarta ordem.

Todo o0 nosso problema sera estudado em variaveis adimensionais.



3. Resultados

Para resolver numericamente as equagfes de movimento da particula sujeita ao potencial de
Morse forcado, equacdo (1.70), utilizamos o método de Runge-Kutta de quarta ordem com

passo adaptavel.

Em um primeiro momento posicionamos a particula longe da regido de interacdo com o
potencial e sem a acdo do campo externo e em cada simulacdo foi escolhido um momento
linear diferente para a particula. Calculamos o tempo necessario para que a particula retorne
ao ponto de partida apés a colisdo com o potencial. A este intervalo de tempo damos o nome

de tempo de colisédo (z,).
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Figura 6 — Tempo de coliséo versus 0 momento inicial da particula sem a acédo do campo externo.

Podemos perceber atraves da analise da figura 6 que quando o problema néo esta sob a acdo
do campo externo apresenta um comportamento exponencial, pois, quanto mais proximo de

zero esta 0 valor do momento inicial maior é o valor do tempo de colis&o.



Ap0s esse procedimento ligamos 0 campo externo
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Figura 7 - Tempo de colisdo versus 0 momento inicial da particula sob a acdo do campo externo

A figura 7 mostra o tempo de colisdo para a particula inicialmente em x=20 e com momentos
variando de -1,5 a -0.0. Observamos que o tempo de colisdo possui diversos picos para certos
momentos iniciais da particula. Nesses picos, o tempo de colisdo chega a ter uma ordem de
magnitude maior do que o tempo de colisdo da base da curva.

Também é possivel observar que para valores de momento préximo a zero hd um aumento no
namero de picos assim podemos evidenciar que para estes valores temos maiores chances de

fotoassociar.

A anélise do tempo de colisdo versus momento inicial revela uma grande sensibilidade do
sistema as condic¢es iniciais. Verificamos que pequenas variagdes no momento inicial da
particula podem causar mudangas de mais de uma ordem de magnitude no tempo de coliséo
com o potencial. Esse fato evidencia a existéncia de caos no processo de espalhamento. Na

figura 8 este fato fica evidenciado, pois, quando analisamos certa faixa do momento inicial



conseguimos perceber a presenca de uma estrutura fractal ,ou seja, tém sempre

aproximadas de si mesmo em seu interior.
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Figura 8 — Intervalo [-0,3:-0,2] do momento inicial, os pontos vermelhos representam esse intervalo de

momentum variando com um passo de 0,0001, ja nos pontos em verde o passo foi de 0,001

Apos isso comegamos uma andlise dos parametros do campo externo, variando os valores da

frequiéncia e mantendo a amplitude constante com o valor de 200.

Primeiramente definimos w = 0,45w
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Figura 11 — Tempo de colisdo em fungdo do momento inicial para w = 1,5w,

Dessa maneira a figura 12 mostra o comportamento grafico dos trés valores de freqiéncia
onde a curva verde representa w = w, curva vermelha representa para w = 0,45w, € a curva

azul para w = 1,5w,.

Através da figura 12 também conseguimos verificar que o comportamento geral do grafico
ndo se altera para diversos valores de momentos e que a diferenca consiste nos maximos
valores de tempo de colisdo, ou seja, ho tempo que a particula permaneceu confinada poco.
Desse modo definimos como melhor valor de freqiiéncia 1,0 ja que fornece mais de uma

ordem de magnitude de maximaos.
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Figura 12 — Diversos valores de freqliéncia para o problema onde a curva vermelha representa w = w,, a curva

verde para w = 0,45w, e a curva azul para w = 1,5w,

Apb6s a comparacdo dos valores da frequéncia comegamos uma analise a respeito da
amplitude promovendo a sua variacdo e fixando a freqiéncia em 1,0w, e obtivemos 0s

graficos abaixo:
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Figura 14 — Tempo de colisdo em fungdo do momento inicial para E, = 200
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Figura 17 — Curva vermelha representa E, = 50, curva verde representa E, = 200, curva azul representa
E, =500 eacurvarosa E, = 1000.

Conseguimos verificar que altos valores de amplitude fazem com que apareca um maior
namero de picos, mas também faz com que eles tenham uma magnitude menor, ou seja, mais

particulas entram no poco, mas permanecem la por um periodo de tempo pequeno.

Desse modo escolhemos valores para E, e w gque apresentam um razodvel numero de picos e

um intervalo de tempo consideravel dentro do pogo.
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Figura 18-Tempo de colisdo em funcdo do momentum para determinada faixa de momentum [-0,1464:-0,1454].

Novamente com o auxilio da figura 18 podemos evidenciar a presenca de caos no nosso
sistema e que supde a possivel presenca de uma estrutura fractal assim como também
podemos observar na figura 8, ja que para um curto intervalo de momentum continuamos

tendo 0 mesmo comportamento que ocorria quando analisdvamos um amplo intervalo.

Até este momento o campo externo estava ligado constantemente, ou seja, a0 mesmo tempo
em que ele agia sobre os atomos fazendo com que eles formassem uma molécula (ocorria
fotoassociacdo), ele continuava agindo sobre eles fazendo com que a ligagdo molecular

rompesse (ocorria fotodissociagéo).

Assim através da andlise da figura 7 escolhemos certo periodo de tempo onde era verificado
um grande numero de picos e determinamos que o campo externo fosse desligado naquele
momento (duracédo do laser), dessa maneira fazendo com que aumentasse 0s nimeros de picos

e que obtissevemos um aumento no nimero de particulas fotoassociadas.



Podemos assim calcular a probabilidade de fotoassociagdo para um determinado intervalo de
tempo (duracdo do laser) através da variagdo de um intervalo de momentum. Essa
probabilidade de fotoassociar consiste na razdo entre o nimero de particulas que fotoassociam
pelo numero total delas.
. . Np
Probabilidade de Fotoassociagdo = N (1.29)
t
Dessa maneira obtivemos distintos graficos para distintas faixas momentos e um intervalo

fixo para o tempo do laser.
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Figura 19- Probabilidade de Fotoassociar em certo periodo de duracgéo do laser. O intervalo de momento consiste
em [-0,4: -0,2].

Analisando o intervalo de momento [-0,4:-0,2], figura 19, observamos que todas as particulas
estdo fotoassociadas até duracdo de laser igual a 600. Para duragdo do laser maior que 600 a

probabilidade de encontrar particulas confinadas no pogo cai até atingir um valor minimo de



30%. Isso evidencia que o intervalo de duragdo do laser acima de 600 ndo é ideal para a

fotoassociagéo nesse intervalo de momento.

Para a faixa de momento [-0,2:-0,1] podemos evidenciar que com o aumento da exposicao das

particulas
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Figura 20- Probabilidade de Fotoassociar em certo periodo de duracdo do laser. O intervalo de momento consiste
em [-0,2: -0,1]

A figura 20 evidencia 0 mesmo que a figura 19, pois, parte das particulas permanecem
confinadas no pogo, mas como a duragdo do laser € maior que 1200(o tempo essencial para
essa faixa de momento) a probabilidade de encontrar alguma particula confinada no poco

comega a cair até atingir um valor minimo de 84% das particulas no poco.
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Figura 21- Probabilidade de Fotoassociar em certo periodo de duracdo do laser. O intervalo de momento consiste
em [-0,1454: -0,1464]

Obtivemos a probabilidade de 100% quando foi escolhido um valor de momentum de pico|
-0,1454: -0,1464], ou seja, um pequeno intervalo de momentum correspondente a um pico,

comprovando assim que realmente os picos correspondem a particulas confinadas dentro do

poco.

Uma forma atil de se apresentar os resultados numéricos é via a estroboscopica secdo de

Poincaré, que consiste no registro da posicdo e 0 momentum do sistema a cada periodo da
onda (T = nf onde n é um inteiro positivo). Este mapeamento simplifica o reconhecimento

de movimentos ordenados ou cadticos do sistema: 0s primeiros aparecem sobre curvas bem
definidas no plano ((x,p) ou seja posicdo, momentum), enquanto os Ultimos preenchem de

forma irregular regides mais extensas do espaco de fase



O espaco de fase para quando desligamos o pulso de laser evidencia 0 comportamento
ordenado de uma particula para certos valores de momento em funcdo de certos valores de
posicao, figura 22.

05 1 7
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~

Posicao

Figura 22 — Secdo de Poincaré para a Hamiltoniana sem a a¢do do campo externo

Feito isso tracamos o espaco de fase para 0 mesmo intervalo de momento, contudo neste caso

o laser permanecera ligado durante todo o percurso da particula, figura 23.
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Figura 23- Sesséo de Poincaré para a particula sob a acdo do campo externo

Conseguimos evidenciar que o pulso de laser ligado causa perturbacGes na trajetéria da
particula (figura 23), mas que ainda se mantém muito semelhante a trajetéria original,

podendo evidenciar assim o comportamento cadtico do sistema.

Essa semelhanca mantida entre as trajetorias pode ser evidenciada na figura 24 e também
conseguimos notar que o espaco de fase que esta sobre a acdo do campo externo apresenta
algumas cristas onde estas sdo justificadas devido ao valor do momento estar préximo a

regido limiar, ou seja, a regido proxima de zero.
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Figura 24- Comparacdo entre a figura 22 e 23, ou seja, a comparagdo entre a secdo de Poincaré para a particula

estando ou ndo sob a agdo do campo externo onde os pontos em verde representam a particula sob a acdo do

campo e os pontos vermelhos para quando o campo externo é desligado.



4. Conclusodes

Neste trabalho estudamos a dindmica do controle da fotoassociacdo entre os atomos através da
aplicacdo de um campo externo dependente do tempo. Também evidenciamos o
comportamento cadtico da dinamica de formacdo de moléculas na presenca de um campo
externo. Tal processo foi realizado utilizando o modelo do potencial de Morse sob a acéo de
campos externos dependentes do tempo. Este sistema pode ser utilizado para modelar

moléculas diatdmicas em um estado eletronico sujeito a um laser.

Através deste trabalho conseguimos verificar e comprovar que o sistema possui uma
sensibilidade em relacdo as condi¢es iniciais. Essa sensibilidade nada mais é que do que a
marca que o caos deixa presente, j& que para pequenas mudancas nas condicdes iniciais

conseguimos notar uma ampla mudanca na dinamica do problema.

Foi verificado também que o tempo de colisdo é dependente dos pardametros do campo
externo e também conseguimos evidenciar que a duracdo do pulso de laser faz com que haja

alteracdes no numero de particulas que sdo aprisionadas no poco potencial.
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