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Prefacio

Mucho tiempo ha pasado desde que la Mecanica Cuantica fué propuesta como una“mane'ra. o
diferente de ver el mundo microscépico. Los resultados a los que ha conduc1do siguen ..
asombrando a los fisicos y a otros profesionales que cotidianamente la utilizan. Este -
asombro que provoca es debido a los fenémenos que predice y que escapan de: nuestraf.vy,
intuicion diaria. Por ejemplo, la interferencia de estados cuanticos en un 51stema, e un
problema que sigue siendo de interés para muchos de nosotros. : -
Los modelos que nos permiten entender mejor algunas de las cosas que son mv131blesf 5
a simple vista y que predicen exactamente el comportamiento de estos sistemas solo’ han -
podido aplicarse a un reducido ntimero de ellos, llegando incluso a ser 1dea11zacnones,‘f B
que nada tienen que ver con la realidad. Realidad que el mismo Einstein critic6 alos.
fundadores de la Mecanica Cudantica, al considerar a ésta altima una teoria mcompleta. .
Aun para nosotros que v1v1mos en un mundo lleno de tecnologia que se ha derlvado de -

muy grande.
Es por ello que el modelar a los sistemas reales utilizando tecmcas que permxta.n verlos
y que sean lo mas sencillo posible se vuelve una necesidad apremiante. S
El siguiente trabajo propone un modelo que aunque no completo si sencillo de com- '
prender al tratar con los estados vibracionales de una molécula diatémica que es lo més
simple posible dentro del contexto de los sistemas microscépicos y de interés general. _
Espexo que esta propuesta ayude a entender un poco mas el complicado mundo. de lo S
pequeiio y sirva de punto de partida para futuras investigaciones. '

Meéxico, D.F. Manuel A. Hernéndezyf Hei’héihdézi 7
Enero 2003 R . :
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Introduccion

Estados coherentes: un puente entre el mundo clasico y
el cuantico

Desde la enunciacién de la Mecanica Cuantica a fines de la segunda década del siglo
XX [30], los esfuerzos por tratar de reconciliar la visién del mundo proporcionada por

la Fisica Clasica con las nuevas concepciones de la Flsxca Cua.nt;lca han temdo multlplesb

comun. . Sm embmgo ex1sten plopuest;

flslca.s




Introduccion

se enfoco més en la caracteuzacxéu matematlca que en los aspectos flSlCOS al describir estos

estados por medio de’ la_temia de“ grupos. Enreste sentldo fuelon 1mportantes también las

Esta descripcién se lleva a cabo ut:llylzando.la l]_a.mada uaszdzstmbuczones en. espaczo fa- »

se. Con ellas se modelan sistemas que se encientran’a:temp ratura cero o a;t;emperatura

finita, todo esto de interés en Mecdnica Estadistica.

Los estados coherentes también son‘importantes en modelos de sistemas donde el con-

cepto de caos esti presente y en estudios de sistemas atémicos utilizando planteamientos

semiclasicos.

Un modelo para un sistema molecular: estado desplaza—
do de Morse

Todo lo anterior sirve de punto de partida al planteamiento principal de este trabajo:
definir y caracterizar un modelo de estado cuéntico molecular. restringido a un tipo par-
ticular de vibraciones, lo mas parecido a un estado coherente rde oscilador armoénico.Se

~ busca.que el modelo tenga un significado fisico directo: ‘un desplazamiento espacial. Como -




Introduccién.

: que ‘se.ha. sacnﬁcado la completez matematica
nt ner a la molécula en un estado ligado.
.terlza.\una.» molécula diatémica se da en el

1pa1es de los estados coherentes tanto para

oncs ‘a sistemas més complejos estin en el
 via xperunent;acmn, en el Capitulo 2 describo un modelo
con el cual se cornpro aria Pxperunentalment;e algunas de las propiedades de estos estados

La deﬁmclén y algunas de las caracterlstlcas de este modelo se describen en el Capxtulo 4,






Capitulo 1

Descripciéon de vibraciones nucleares en
moléculas

1.1 Aproximacion de Born-Oppenheimer

La descripcién cuantica de un sistema molecular es en si misma compleja al grado de
que el hamiltoniano que describe dicho sistema no.puede separarse en forma exacta en

el hamiltoniano de las contribuciones:de:los' movimientos nucleares y en el de la nube

orn,

electrénica. En 1923 Robert Obf)éﬁileinler,jlxllt con -1 utilizaron un modelo que

" a través de ciertas aproxima




. Descripcién de vibraciones nucleares en moléculas

donde se utilizan unidades atomicas?

Este hamiltoniano establece.la ecuacién'de Schrédinger:

y vibracional nuclear

Conviene escribir-la ecu

(1.4)

a carga'del electrén'y. m,:la masa electrénica’iguales a1,



1.1, Aproxnmacnénde Born-Oppenheimer

vcon TR el opeladm de ene1 gla, cinética de los nticleos, h la suma de operadmes de la forma,

L R R £ TR E A TSR DR BT : .

y V el operador de enex gla potencml para las repulsmnes nucleares y. electrémcas

EI xango de: vallclez de la ap1 ommamén (1 3) se puede evalum calculando la func10na1 ‘

e - o(a) e, e

s 0(3‘)‘1«5’232;); a 9)'

Al opexadox (h+ V) sele conoce

utlhza las cootclenaclas nuclezues en founa paramétrica Es_ decxr,VU(R) es la energla dev;‘

los M electlones moviendose en el’ campo de 10 N nuc eos més la enexgla cle 1epu151on



8 pomess s e s Pegeripeién de vibraciones nucleares en moléculas

de los N nucleos ﬁJOS U (R) se conoce como la energia molecular en la aproximacién de

nucleos ﬁJOS o superficies de potencxal nolecular.,

: Ahora 1119,11»1111t;aré ‘a planhear el problema de describir el’hamiltoniano’de una’molécula

diatémica y la'solucion general ‘a éste:




: —1.3.;:Pdteh’ciélgdekl\{/lvor's;ef:;:r::' e

Para’ una)mbl ula dlatémlca la. ecuacxon‘ (1 9) se expresa mas fé.cxlmente en coorde-

nadas esféricas cono

eB(R, 0, 0). (1:10)

La ecuacién (1.13) se 1esuelve mum.ru,amente una vez que se espe

En este trabajo se considera tinicamente el caso. l _.0

1.3 Potencial de Morse

Resulta util aproximar U(R) por funciones analltlcas quereproduzc

anel‘comportamiento: =

molecular. Una de esas funciones fue’ uswcla por Mors

‘ cerc_a. de af

3Para [ en general.
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Descripcién-de vibraciones nucleares en moléculas

la constante fp es el va

las curvas de potencial en'moléculas diatémicas:[3]: -

‘q
2
S0
’,:;v b
=z} '|| "‘“ ‘._. - L - E
-q } ‘\'. }-".’ -
e e
-1 S L 4 g
N RG] S

Cé"dé‘liiafﬁgeno; E

Figura 1.1: Potenciales de Morse para una molécula dia

potenc1a1 D el alcance del mlsmo ﬁ Y. 1'1 posxc1on de equlhbuo Ro dependen del estado

elect1 c')mco

?léebt%ai]gavdél.. .

comphcada. Sin embargo ha sido ut;lllzado contmuamenpe en:la Fzszcan,x\'f,olgc,ula

describir multiples experimentos involucrando moléculas.

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN




11

1.3. Potencial de Morse

Vilir)st!a:dds“discretos para el potencial de Morse

Las solumones encontladas por Morse para la ecuacién diferencial (1 10).con U(R) el

’ potenc1al de Morse y [.= 0 muestran que la energia de cada estado llgado se’ describe

: hw - 2 o
Ejp=—D+ hwe (” + 2) - (2.7 +51> (v+3) e - (1.15)

con we = \/ ,BzD/ Ly la constant d “

deﬁmdo como:. -

El pa'ré’.n}e;ro jesta

~de (1 11) estan descrltas en la fmma

(RIJ, V) B (1.l7j

con: L'(a:) I'os polmonnos asocmdos de Laguerre La constante de normahzamén N,,., yla.

vauable de Morse £ estin cleﬁmdas p01

"ﬁ(J - V)(V')

: ,’"/’:.'N‘r'\
: I‘(2_7 —v+ 1)

(118)

E_ (OJ +1) e~ : | | f(1.19)‘
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sistema’

;,pzu de {:z,yz} e,,.

~ Descripcion de ‘vibraciones nucleares en moléculas

(1.20)
cabe cbnvsticier , ales sxguxentes e
T s (afa = bfb) J, —,l(bfa + afb)
LA i (1.21)
S -:;:Jz =i (b'a - afb) ;‘.,: N = ala +b'b
que satlsfacen las 1e1ac1ones de conmutacxén ot
y la relacién
[N,Jj]=o, Cj=wys. (1.23)

] donde €kt es el tensox de Lem szta deﬁmdo pOr €0 = rl si {]kl} es.una permutacién

si {gkl} es una permutacxon nnpa; de {myz}, y e:,“ = 0 cualquier

. es conoc1do como ope'radm de ‘

} a.tlshcen las 1elac1ones de onmutac16n del algebla su(2)

z’_iycikén radial delfoscilador arménico en dos dimensiones:

)5(1)—(\-"—1;5(1) | 8 (1.24)

la energia del sistema es ¢ = N + 1.




‘ 1'.3."Potev;éiavil‘;(“i‘é.,”l’\/‘l.c)’i/"’se,~ - 13
Sl se 'déﬁgejVlla:it;axﬂlsfémmcién '
=(N+1e?, ' | o (1.25)
-y 'c'o'mo’f' :
o = —‘;ar‘ - __NQ-T——I eor, . (20)

se tiene que:

8 L
L A 'z 1.27
[e? 0 k:p 9% ]
1.28
2_f?p+(,3 Bp ( )

debldas a
consldeuuemos desplecmbles

Sise apllca en (1 30) la t1ansf01§ 1acmn :

‘R= 8 o (1.31)



14 ‘Descripcién de vibraciones nucleares en moléculas
se obtiene la ecuacion:

B or: " 4

'[;i & (N_+l)_( ~2Rg ge—ﬂﬂ) S(BR) = -Eiswn). (1.32)

Estas relaciones implican que el-hamiltonia > Morse tiene la realizacién algebraica

0<ky<o0 - (1.36)



1:3. Potencial de Morse . | . 15 -
Relaclén de lalvde Morse con el algebra su(1,1)
. De.’foniia’féﬁé pga,éi_lA cétép del espectro discreto es conveniente introducir los ‘oper’adoresn‘
e = K, =albt, '
'1(_=ab, e
| K, = (a1a+bfb+1) " .
que sat1sfacen las 1e1ac1ones de conmutamon )
’ [K+,K | = —2K,,
(1.38)

[I{+, k,—] = :tK:!:




16 BRI Descripcién de vibraciones nucleares en moléculas

En forma similar a la ecuacién (A.3), las soluciones a las ecuaciones en (1.42) estan dadas

por:

| a1, 0) = Saalr) 0, (1.4)

donde ahora Sy, satisface la relacion

‘concepto cle cstaclo cohcmntc para estados molecul‘ues como se vera‘enf'elfCapitulo-4.~




Capitulo 2

Interaccion de laseres ultracortos con
moléculas

La descripcién de la interacciéon entre la materia y la radiacién lleva a predecir la evolucién

detallada del sistema.

En el capltulo anterior se. descr1b16 como a, partlr del hannlt;omano que representa una

11}qlggula diatémica’-ver. ecuacién :(1 0)- en:la’aproximaciéon: de Bo ‘ Oppenhezmer yal

|+
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‘Interaccién de laseres con moléculas

: Espectroscopza Ultmrmpuin en 1cacc1ones moleculares [15 16 Atomos

iempo de varios femtosegundos han

‘trabajos de Zewail le valieron el

En los ultimos diez aiios numerosos g1 upos de mvestlgamén han contribuido’para que la‘

incluso s;stemas

de Bose-Einstein conduzca a resultados cada dfa mas 1nteresantes [17]
La descripcion general de la interaccién molécula-laser ultracorto que préséntaré en

este capitulo esta basada en el trabajo de revisién [18].

2.1 Interacciéon molécula-laser

El hamiltoniano que describe la interaccién de una molécula que’

electlomagnétxco cle un pulso lZISGl es el 111151110 que el de (1 1) '

la altima écuacién es'consecuencia lacion (1.4).°



19

. Por como

macién'd

i :(‘2.'5)
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‘Interaccién de laseres con moléculas

Al teumno A(R) se’ le conoce co o entonamxento local y fi4 representa el momento

dxpola,r mdependu,nte del txempo pero ‘que’si puede depender de R. Al reescribir el vector

de estado ’I‘(R t)

(2.8)

se obtiene la ecuacion:

superposiciéon

a.hom, se tlenel que calculm los ele1 es de Franck-

Condon

M(z/(n 1)(m)) = ((I’,,(m)|<I),,(,,)) . (2.12)

2Coino se merciono anlumuncnlc. las contnbucnoncs rotacxonalcs no se toman en cuenta.
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2.2. Sistemas de 1; dos tiivéleé ‘moleculares :

El bracket (<I>,,(m)|<I>,,(,,)) representa 111tegrales que se p ‘eden resolve'

- que' el tzempo en el que ocurre una transzczon ent're estados mbrac onales es muy corto
: comparado con el periodo de vibracion de la molecula, por lo que la confzgumczon nuclear

' pcrmanece sin cambios mientras la transicion ocurre.

2.2 Sistemas de dos niveles electrénicos
moleculares

2.2.1 Bases diabatica y adiabatica

\
Al describir la molécula interaccionando con el laser, existe més de una opc16n n

analizar los fen6menos que se presentan. En partlcu]ar cabe la p051b111d

con una base que coxmclere a los dos’ nlveles electrémco‘:',de la molecula aislada’como sus’

| [19] 51 se. cbrno%:‘en .

\atural para

ad de"‘trabajair :



22 : . : -Interaccién de laseres con moléculas

donde B;-y B2 son los niveles de energia y V- es el término de intyefacci(‘in ‘que acopla los~

dos niveles.

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN




.2.2. Sistemas de dos niveles moleculares

qqe{es:xndéi):éndi’éh;té ‘del .tiempd o)

naliza esta ecuacién, y, que. representa

ecuacién (2.16).

TESIS COV
FALLA DE ORIGEN




24 R : I : g'iIntéraccién de laseres con moléculas

La base diabatica esta expresad'a por los vectores:

(2.17)

vaa_ 9V

Yoar—2oar

2(a?FVvE) -

, '(l‘t'A[Eg_(t'v)“'—f»‘Elb(‘,t')]"f’l =2/dt’f(t')/h . (.2.24)
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2.2, Sistemas de dos niveles: moleculares

Los mveles de energla adlabatlcos E‘ estan dados por'

Si se quiere e‘st:'u'dia.r la. evoluc1on del-paquete cuando uuclalmente es ‘estacxonarlo y es

transfeudo a Un, Nuevo, potencml

. el anéhsls 1esulta mé.s sencﬂlo sise satlsface la. cond1c16n

de excxtacxén local
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Interaccion de laseres con moléculas

2.2‘.2 'Ekéitécidc’)n local

La condlclc’)n de exc1t;ac10n local esta basada en el caracter estacionario del paquete de

onda nncml que est.a en el mvel vxbracmnal mas baJo del pozo de cierto potencial. Este

potencml y el paquete de onda entran en resonauc1a con ot;ra superﬁcxe de potencial debido

atlco,,la-resonancm se efectia

“anterior -



. 2.2. Sistemas:de dos niveles moleculares , L 27

Es maés, sila evoluclon de P““‘(t) para el pulso se conoce se puede reemplazar Pd“‘(oo)

a ecuac16u (2 2()

- por esta en;

‘P;f?‘f(t).‘ '

La aproxxmacxo ‘de ex

3

excitado’ permmlecel local 12 do du

antes de que los efectos del pot.enc

Lo anterior se debe a que en el est‘ lo

aceleracién A debida al potencml ;Uq (

»—Sl la transferencia del paquete, del potencmLU_,,a Usmno'e c,omplét

3En los cuales ha sido dividido el paquete de onda.

s componentes®
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tiene:

aploxlmamén lineal.

2.3 Esquemas experimentales

Antes de ocuparme de los modelos teéricos de como transfef'

un estado v1brac1onal molecular a otlo es necesario descr'bl n.fo métodos

modelos teéncos de la Qulmlca Cu;intlc

Los procesos tr acllc101nles p'u'a pr oclucu' la transferencla adiabatica de poblacién,

en la que se hace uso de la eleccxén de la base adiabatica yva descrita, estin basados en




2.4, Ai)‘t}i:P» enx.ﬁaléc’mas ' - : 29

p1oduc1r ca.mbxos>enr los elementos dlagonales (dzabatzcos) del Hamxltomano del sxstema

E‘cperlmentalmente uno a.pllca dos pulsos de laser a un 51stema (molecular).‘ El prlmer

‘ ,»26] El metodo es, couoc1do a.ctualmente como tmnsferencza adiabdtica Raman estzmulada, E

g STIRAP ; Multlples expeumentos se han realizado usando esta idea [27].

2 4 - Tr nsferenc1a adiabAtica en potenciales
E 1nduc1dos por laser.

A»gont' 1u ilqn,describiré-un modelo teérico que permite transferir un paquéte de onda

g de un estado ibi'ac’iOnaI a otro relacionado con un estado electrénico diferente. .La ven-

. a.]axcle es e: etodo .es que en punc1p10 puede usarse para reallzar e\cpernnentalmente la

:Sllpel posxcxon de estaclos v1b1ac1onales que descubo en el Capltulo 4

La transfelencm acllabatlca en potencmles 1duc1dos or Vlaser en moléculas, APLIP,
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50000




2;4.-APLIP en moléculas 31

, Ifﬁf""’k}f}if
‘ff&"'i"";’ Lr’/””n
=iy

(8]

tips) \\\ \\\\ \\\\\

\\\\‘\‘\‘\\\\‘
\‘sm
R

R
Figura 2.4: Transferencia de paquete de Figura 2.5: Potenciales inducidos por el
onda entre dos niveles electrénicos dis- laser y responsables de la transferencia

" tintos al usar APLIP. Tomada de [28] ‘en la Figura 2.4. Tomada de [28].

U(R),z—l 23 es:

de cada pulso laser E (t)
Qp = /.Lz;;Eg(t)/fl L'x uq‘ 27 ' ke;modelar los dlfe-
» uada para la envolvente

del pulso.

“Los potenciales corresponden a los estados X5}, A'Si ¥ 2101, para Nas.
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-‘Interacciéon de laseres con moléculas

poco tiemp’o.

Lo anteuor

xpe\rnjnef_l’té.l: de
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Capitulo 3

Estados coherentes para sistemas
armonicos y posibles extensiones a
sistemas anarmonicos

Los estados coherentes fueron descritos inicialmente por Schrédinger en 1927 [30] con
la motivacion de encontrar estados cuya evoluc16n se aseme_]ara lo mas p051ble a la de.

Mecé.mca Cuantlca. El
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posicién y el momento, o las cuadraturas del sistema son bien conocidos.

3.1 Estados coherentes para el oscilador armoénico

Sea H el hamiltoniano del oscilador arménico expresado en términos de los operadores de

aniquilacién a y creacién al:
H = hw (aal + 1) . S (3)
Los elgenvalmesde(Bl) sftﬁn:-‘;"“‘ o

Chw(n+d),  nun ehtéro; ' @32

El vector de estado Bziseidél o$¢iladqf se”déﬁn‘e por:

atan) = nn).

3.1.1 Definiciones de un estado coherente para un oscilador ar-
monico

En la Optica Cuantica hay tres formas equivalentes de definir un estado coherente |

para el oscilador arménico. Estas son:
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. 8.1..Sistemas. armonicos; oscilador:armeénico: -

Definicion 1: Minimizan:la relacié de, mceltldumbre deHeisenberg: -

; (Aa:) (Ap) >n2/4 ' '(3 6)

"clonde la chspelslon AY esta dada p por (AY)2 (Yz) — (Y)2 para Y 1gual a

“z.0p. . Se plcle ademas que en las umdades,naturales‘del s1stema_ Az'y Ap’

sean iguales.

Definicién 2: Son eigenestados del operador de aniquilacién:

dle)=ale). (3D

Definicion 3: Son genemdos pm el opcmdm de desplazamlento apllcado al estado base ‘

; clel osc1lac101

Usando (3 1) y expandlenclo el EC : ;gen‘éét‘a"dfo_s:ae (31) e

se tiene:

(3.11)

- (310)
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Estados coherentes

"‘d{'la suma debe empezar desde n = 1.

(3.:11)~queda como:

(3.12)

el estado |n') puke‘de ser

Sustltuyendo la 1ela01on (3 14) en (3 10) el EC |o) se representa en la base de niimero’

[72) p01

|a>—;=!-lal°/2 Z s n). (3.15)

" '(3.16)

w0, a0y = val m)

Al apllcar el operador de desplazamiento D al estado base o de Vvacxo |0) y usando el
teorema [33] de Baker-Campbell-Haussdorff (BCH) i

Teorema (BCH) Si Ay B son dos opemdores que no co mutan entre ST y satzsfacen
las condzczones

| [A,[A,Bn=[B,[A,Bu:;o; S o (3a7)
entonces: It N
o B At gV 2AB] _ g

=ec'e Buge e"'l/zl" B] = " (3.18)




3.1. Sistemas. armonicos:  oscilador; arménico

37

Aplicando (3.18) a los opera

“donde se ha usado
[aat,'—‘a'a]"-# —a'a [df, a] = -(—-1)|a|2’-.

" Si'se toma en cuenta la relacion [33]

= (h/2,uw)1/2 (a + a)

p =i (huw/2)? (a ~ a), 5

!Por comodidad se utilizara z, p en vez de & &, P, recordzmdo que son opera(lores

(3.19)

(3.20)

(3.24)
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Para encontrar los valores espetados de = y:p en términos de los estados coherentes se

hace uso de‘la’relacion 2. ‘Al tomar.esta jur n

(3.25)
donde Re a e Im dvre‘present‘an_.;l;in ]jét‘i"tef re
También es conveniente mi(i)s‘tl"’ré:irilo' valc

. (3.26)

de tal suerte que:
Az Ap=Hh/2, (3.28)
- este valor es el minimo permitido por el principio de incertidumbre de Heisenberg (3.6).

3.1.2 Propiedades de los estados coherentes para el oscilador ar-
monico

Los estados coherentes no son ortogonales pues como se puede demostrar directamente
(Blay = e~"/2(lal+18F)vos ' (3.29)
pero si‘formau_uh conjunto chpl‘eto:‘ o T

-/Ia)(dl%ﬁ;lu - . o (3.30)




3.1.-Sistemas armoénicos: oscilador. arménico.._

La. evolucién de un estado coherente de: oscilador! armomco 1esulta de apllcarle el

(3.31)

Si se 1dent1ﬁca al telmmo ‘entrepa ‘suma conio &' ‘='ae —wt la ecuacxbn '

de comdenadas

2Aqu( se observa el porque al’ deﬁmr un estado cohercnte se uullza el operador de desplazz\mlento'
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.Estados coherentes

De igual fotiiia y tomando él producto de estado (p'| ¢ ’bri‘{léiecvuacién (3.33), se obtiene

la proyeccion de la- funcién ¢

(3.36)

Lo anterior muestra que las dos funciones de onda son simplemente funciones con la misma

forma que la funcic‘m de onda del estado base del oscilador, pero desplazadas del.punto

de equilibrio inicial.

‘3.2 Definiciones de estados coherentes para
sistemas anarmonicos

Por lo visto en la seccion anterior el oscilador arménico juega un papel muy importante:en v

la definicién de los EC, sin embargo, a menudo uno se encuentra con 51stemas flsxcos que no -

pueden describirse por medio de un oscﬂador armémco. De lo anterlor surge la‘pregunta,‘ :

1 extenderse

para ciertos sistemas-fisicos::




‘Defim'cio’n. G‘e‘n'er‘gzl; I(Elg

Parece natural definir los estados coherentes de un si
" a) ',(Nd:'es_posible‘defin_ira,"s nEC'e
e puesto que un operador d

~.des:interesan

: _<;i6n‘ di
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Estados coherentes

‘tiene muchas’limita

Definicion General 3

por la mayoria de la ge;itél

ha resultado ser la mas

AX2AY? > 13X ,Y])|2, conX y Y operadores definidos para el

algebra de Lie correspondiente.

.,Esté.método fue usado por Nieto y

colaboradores’|34, 35] en un gran niimero de sistemas. Sin embargo

1’1!;‘1 y 1a mas convemente’ para tratar snste las f151cos en. genelal g




‘Cuéntica Mecamca Estadistica y Termodinamica, la Optica

ade Particulas 40].

Cusntica hasta Fisic







Capitulo 4

Descripcion de la evolucién de estados
desplazados de Morse y sus
propiedades de coherencia

En el Capitulo 1 he descrito la solucic‘m general a la ecuaci6n de Schrﬁdihgei"pér‘a:ﬁlos,jés—f, o

tados v1brac1ona1es de una moleculn Se han usado potenc1a.les d M 1

ransferencla de poblamén entre}l
asomadas a léseres ultracor tos

1 concepto de estado coherente y
ue-han. 51do ut;lhzadas para definir un esta-
osc1lador armoénico. En este capitulo
opeyador de desplazamiento espacial al
6ﬁico cualquiera y representado por
‘el potencml de Moxse Una virtud. de est opcxén es que la realizacién f151ca tiene una

interpr etacxén muy directa.
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4.1 Estado desplazado de Morse

En este trabajo cleﬁniremos un estado desplazado de Morse (EDM) como aquel que resulta
de conslderzu la replesentamon mas cercana al estado base vxl)racxonal de dlChO potenclal

en termmos cle los elgenestados v1bracxonales ligados, asocmdos a un potenc1a1 1dént1co al

ougmal salvo un desplazamlento b de su posmlén de equlhbrlo

omls

Fxgura 4, 1 La curva contlnua corresponde al potencial sin desplazar: Las:
lineas punteadas son para. desplazamientos de b =:=0. 15ﬂ = (lin
yb= '0.1587! (lmea oscura). Se muestra tamblen el paquete de’onda .
estado base del potencial original. La escala de energias’ corresponde al caso’ o
de una molecula de hidrégeno -ver Seccxén 4.2.1- con _7 = 14 '

- Para _en't:ont;rar la expresién adecuada de estos estados,

bbeon =S Coulid, (e

tomamos en cuenta que las funcwues (le onda"qu representan los estados vibracionales,

de Morse (Seccion 1.3.1) estan cladas |)01

S;(R) = (Rliw) = N, e v L9y, (42)




e1‘1_ la ;intégi;al‘

- (4.5)
o U (i e ()’ L) (46)

o <‘ s (=m) (' =n) 1 (25 -20'+n) ! (2§ —2v+m) ! m! n!*
02'1;.<u_,,, I Do L

., 9 ,2;_"/‘_'_"
()T

mayor nfuue_ro,vclqpzuametnos <llstmtos ve1 Refelenma [19]., .
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' Bstados desplazados de Morse

1.4 s ',f\ )
5 FAY ’
12 16 l \\/ ~.\
%
* L 0 A 5
St b A
g"-- :_'-e.n ' :’,’ [ A
Eo.e 8 Sad b
0| 3 A N
0.4 il .
Sy \ o
0.28 /l A B
0.2 7'/) / \\ 5 .
° i i e of Lo SN AT L e e
i " . ~ )
SN 0.8 ) . 0.8 . YY) IR Y S T Y AT Y 1.8 z 2.8
s N e : N x 187 o
@) (b)

Figura 4.2: Paquete de onda del estado base: original (linea punteada clara) y desplazado '
(linea continua clara) y el desplazado usando la expansién en estados vibracionales del
modelo EDM con j = 14 (linea punteada oscura) en los casos: (a) b = —0.2587! y

(b) b= —0.48"1.

se presentan fenomenos de dxspelsmn que 'son mas evidentes entre maés grande sea el

desplazamiento b. De hecl ¢ ’ara url desplazamlento b =0. 15 B L Flguxas 4. 3(a) y 4. 4(a.),

el paquete de oncla adqulexe una fmse que lo hace osc1lar de su p051c16n de equxll rio pero

que al cabo de un cierto ticmpo lo dispersa -ver Apendice B, Seccx(m B.l y'Sccc1611':B.2-.

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN
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4.1. Estado desplazado de Morse

{X1¢3eb)CE))

()

1 2 Fi ; 5 a0
EITZRSTON 2N A
°

0
v (107 »)

(b) ‘

Flgura 4 3 E\ olucnon del paquete de onda desplazado del modelo EDM en los casos
(a) b=0. 15ﬁ y. (I)) b==—04p5"1 La escala-de tiempo es la adecuada para una
molecula dxatomlca de’ lndxégeuo ver Seccion 4.2.1, pagina 56- con j = 14.

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN
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Estados desplazados de Morse

Figura 4.4: Grafica de contorno del paquete de onda desplazado del
EDM con j = 14, para los casos (a) b =0.133"'y (b) b = —0.4 67,

]

TGS COY
FALLA DE ORIGEN
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i 1mc1al lllaS‘l ]
Es unpmtantc anallzal

. compararlas con las del é

:¢(_:;1;)]r+,¢('zj;'u,_z')}. (4.11)

(4.12)

donde la fuucxoupumacla es la deuvada

Se obseu de las ecuacmnes (4 10) y (4 11) que en general la posxcmu plomedlo cuz’m-

ttca no comcnde con la poswlén clc ethbuo cl'is1ca Ro ;
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Estados desplazados de Morse

Al calcular los eléiﬁe_ntés de matriz del operador de momento p se usa la relaci6n:

susmtunlo en Ia. 1e|a016n (4 9) por



- B3

4.2, Evoluc16nde _{vz_aioi'es esperados

4.2 Ei:{(‘")ﬁluc_ic")ii'dévalores esperados para EDM

4.2.1 ’I‘rayectonas en espacio fase de un EDM

Nos interesa sa.be1 como es que estos estados EDM se comparan con los estados coherentes

del oscﬂador armémco? Una. de las propiedades de un EC de oscilador a.nnémco es que la L

ktrayec}houa el;yl;e’l‘ies‘pacxo;fase,en funcién de (z(t)) y (p(t)) es muy cercana al casoyc;lé,slcp,‘

tiene que:;

do_ndi; e»l"pot‘enciia‘lv U(X), X R Ro,z

el pptgngial _,clve‘ Morse:y . es la energia.cldsica




Estados desplazados de Morse

del sistema.’ El resultado es:

(4.23)

X0 =5 1|2 (1+

se ilustra"é'u}lylaFigura 4.5 y en la Figura 4.6.

Tanto en los calculos numéricos realizados como en las graficas que resumen’ los resul- .

tados se han tomado las siguientes convenciones: -

i)' La unidad de longitud corresponde a’la escala natural de longitud del potencial de
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015 e ——— 0.5

LA AR T
i by
e +.

‘ ,01."-', .
1T

01} "

n
- JERAR
eeeiararenett

-0.15 e L
703 02 -01 0 041 02 0350

(xX@y -
(a) )

10,2, e —_—

0.15 —— T r— 0.
LR +T - G P Ao .
Xns 4 g 20480 1
s o S V04 1
— 005 % 1 —~0.05 j
s MR )
0,05 A 005 ¢
] ERTRE R\ "'.’ .'0'1 [
-0 i X TE ] 0,15 |
-0.15 . Trreiat — 0.2 .
.03 -02 01 0 01 02 03 04 03 -02 01 O 01 02 03 04

(X (8)) (X (2))
(c) : : (d)

0.25 . —

0.2

0.15 [
0.1}

- 005}
~ o
& o0s5}
0.1}
015 }
0.2}

-0.25 n
-0.4 -9.3 -02-0.1 0 0.1 02 0.3 04 05

(X))
()

LRI

‘)“,zrxc:i:o fase para un EDI\}I-(_I\inq‘q%ch ti'ljl}ii.).)_,' jv =14, y.
rayectorias clasicas asociadas a Eprom y 2 Ep. (a) b=
(c) b=10.1867", (d) b= 0.238"", (e) b = 0.3871.

Figura 4.5 Traye
_'su comparac
0.18=1, (b)b.

S TRSIS CON
| FALLA DE ORIGEN
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0.15 ——— 0.25

=
E o . ] . 0.2
041 " "." ".,.' 0.15 }
005 7 1 0.1}
SR } = 005[
5% / 5 of 1
v 008 | % & 0,05 |- .
= * ‘.‘.* _01 - -
el I et ] 015 | .
LR TYORRPRL s Eprom  * ‘ : :
- -0.15 e O R— S0.2 —
03 02 -01 0 01 02 03 04 . -04:03- 02-01 0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5
(X)) SRR (X(en
() o ()
Flgula 4.6: Trayectoria espacio fase de un EDM 7 =14,
con desplazamientos nega.tlvos de (a) b= —0. 15[3‘ 5 (b).b =
—0.25871 : ‘
Morse:

L=pto - (4.26)"
ii) La unidad de inésa,se ha elegido comb d'os]vvecens la‘masa "rerduc‘idaydel‘sistem'a:-:
(4:27)

(4.28)

(4.29)

(4.30)
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4.2, Evolucién de valores esperados .

molecula.. 8
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1.06 112
1.05 11
2\| 1.04 E 1.08
o 103 o 106
<] <
Ch [\MMMM 2 o
<
1.01 S s B 1.02 ™
1 1
[s] 100 200 300 400 500 o 100 200 300 400 500
t {10 t [107s] )
(a) ()
1.6 22
1.5 2
% 14 | S
13}
B SEE
f-l 12 ‘ j 1.4
<D < s
o ‘
e} 100 200 300 400 500 0
t [10-11g]
(c)
.
1.04
= = 25
= 02 =
= a 2
‘Q 1.02 4
= [\ >< 1.5
< 101 '\" Ay ! A U . <
¥
| i ,
4] 100 200 300 400 500 0
t (107"
(e)
Figura 4.7: AX(¢)Ap(t) de un DDM con j = 14 (linea pumeada) y.su arac16n

con AXAp del estado base (cruces) para los casos (a) b =0.18"1, (b)-b f O 156" LA
(c) b=0.237", (d) b= 036", () b=~0.056", (d) b = ~0.256~".
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4.3 DiSperSién en posicion y momento de un EDM

Para entender meJon la diferencia entre la evolucion cuéntica del EDM en espacio fase y su

comparamén con la.s trayectorias cldsicas es necesario estudiar la evolucién de la dispersién

en pos1c16n v mo 1ento clel DDM Recordemos que otra plopledad de los estados coherentes -

X’(t)) = ZC2<I/I \’2|u)‘..+ . ‘2 Z C, C.,r, cos [(e"ri)t] (v |X2[u') : -‘(4;31).

(432

con la variable X definida como: " J

Estas eXpresiont_aS Jjunto con" ten calcular

que oscilan alrededor del val_ox promedio del estado’ base ‘del "pbtencml»de Morse; Esto es
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bkl <L
NI P

(2) (b)

0.23 021

S <)
A LRRARRRR e

0.15 | 0.14

_1]

Ap(t) [8h]

AX(t)

[+] 100 200 300 400 500 B [+] 100 200 300 400 500
t [107'4] t [107s]
(c) ()
‘o028 . 0.24

0.26

2 T i ] ]

<SS =) Dl

e ISR B UL LR

e T TR
(© | (")

Figura 4.8: AX(¢t) y Ap(t) de un EDM, j = 14, (linea punteada) y su com-
paraci6n con los valores del estado base (cruces). (a) y (b) b= 0.18"1, (c) y
(d).b.=0. 15ﬁ“' (e) vy (f) b=0.238~".

TEelS COV
gALLA DE omGEN



61

4.3. Dispersi6én de un EDM .

: 0.33
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Figura 4.9: AX(t) yAp( ;

comparacion con' los' valo
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mdlcatlvo de que por algunos instantes de txempo, _exxste una compresion (squeezing) en

a Checar propledades que el resultado numerlc ‘debla satxsfacer., Por ejemplo, para los

dlstmtos valores de b, la barra de error no 'debla-conducu' a aparentes violaciones del

principio de incertidumbre de Heisenberg -ecuacion (3.6)-.

4.4 Un gato de Schrédinger paira dos estados EDM

Nos interesa ahora proponer un modelo teérico para preparar un estado cuantico como

combinacién lineal de dos estacdos EDM En el caso del oscilador armémco la combmamén

de estados coherent;es posee plopledad ‘ que:lo aseme_]an al gato d S h y ‘mfrer' Esto es,: o

un estado cua t ce

}IC es superposncuf_m de d

Xpresarse en

(a0

(4.35)
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4.4..Gato de-Scllrﬁdihger[

175 | ]
15| 1
o 125 1 e
075+ : e
T os| 1 e
025 | . 1
0 Lo . B
-1 w05 005 1 1E L
o xe .
() - s : S by
1.4

. 2 L
*ox e SR b e

@ @

Flgma 4 10 Func1on densidad de probabilidad de un estado de gato usando dos estados
EDM con j'= 14 para los casos (a) |£0.15)gpar y (b) |£2.0Ygpar. Se muestran ‘también
los EDM que se usaron para el gato: (c) |+0.15)gpys (linea oscura) y |=0.15)gpar (linea
clara) y con la misma convencién para el caso (d) |+2.0, gpas.

TESLS CON
FALLA DE GRIGEN
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As1 el estado de gato |g¢) queda deﬁmdo por
|!Ji) = N (|a>EDM + |b) D)

"_Zd*|14 k)

El térkmiho; dfés't'a‘ dé‘id'o(‘po:x"é S o

(4.36)

o rarasew d



4.4..Gato (rlé,Séhrﬁdinger :

2 R
RO \
1X1g¢edy |t 2.8 AN 0
3

(a)

X 1g¢ed) 1

(b)

Figura 4.11: Evolucién de-la funcién densidad de probabilidad en posicién

“del estado de gato: (a) Ig+) ¥ (b) |g Y usando los estados EDM |+0.15) gpar
para § = 14.

TESIS Cow
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Estados desplazados de Morse

ciempo [107° )

(b)

Figura 4.12: Grafica de contorno de la funcién densidad de probabilidad
en posicion del estado de gato: (a)]gs) ¥y (b)|g-,. usando estados EDM

|£0.15) gpas para § = 14.

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN




4.4..Gato de Schrdinger : o7

11X igce) |*

20

(a)

1.5
1¢X 1g¢er 1!

(b)

Flgura 4.13: Evolucxon de la funcion densidad de probabilidad en posxc1on del
estado de ga;o usaudo los estados EDM |£2.0)gpar, j = 14, para: (a) |g4) ¥y

(b) Ig )
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Estados desplazados de Morse

Tt [107 =)

(b)

Figura 4.14: Grafica de contorno de la funcién densidad de probabilidad en
posicién del estado de gato usando estados EDM {=2.0)gpas con j = 14 en-

los casos: (a)|g.) y (b) |g-).

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN
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4.4. Gato de Schrédinger.

dlsmmmr esta alta mestablhdad en la evolucxén de la combmacu‘m e os stados EDM
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Capitulo 5

Conclusiones

En este trabajo se ha construido un estado cuantlco al cual hemos llama.do estado des-

plazado de Morse, EDM, que ‘es resultado.de expresar a estado base vibracional de

lequxeren pam su plena clescnpcnon cle los estados del contmuo
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Conclusiones
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resultados que en algunos ca.sos son muy snmlares a.l estado de gato del oscilador arménico.

De nueva cuenta. el modelo de EDM comparte estas snmllt;udes ‘cuando los desplazamientos

son pequeuos. Los result;ados obt;emdos para estas comb1nac1ones de estados EDM sefialan

- nuevamente la conveniencia de comprobar expernnenta.lmente estos resultados.

A futuro se contempla el estudw de al'‘menos do aspectos de este problema. El pri-

mero couesponde a la 1ncorporacxon e estados’del contmuo. El segundo a considerar

aramgtros dxferentes.. Este ulti-

. Mecamca Cuéntica’
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Apéndice A

Oscilador arménico bidimensional y el
oscilador de Morse

Un oscilador arménico bidimensional cuyo hamiltoniano que lo describe esta dado por:

@)

donde p = pl + n3 y ('L ), son cl operado de momento y el vectox de posmlén del

centro de masa

Sl se. reallza el'cambio de coordenadas -

ey

“(A.4)

o S
862\Il(9) =.m? \II(B)

(a8

7
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Oscilador arménico en dos dimensiones

Las soluc1ones a la ecuacién (A 4) son:

(55%)!

\Ilm(B) =" ' "einw ,

, \/2—7?

con eigenvalores de la energia

J’m(R) \/_{(_ZM)] R™ LG p(RE) e,

E=j+1,7=0,1,...,

'y también

m=j,+(j—2),..., %1 & 0.

Asf las sbluqiones ¥(R,0) ala ecuaci6n ,('A.3)y estz“u‘l‘da_cbié"s pﬂc(n‘j: _

(A.5)

(A.6)
' (A

(A.8)

1 -degenerado

.(A.IO)

(A11)

JOS.
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Es convemente deﬁnu los mgmentes operadores (generadores) para est‘.udlar la.s snne-

trias, asomadas con (A 1)

Usando las ecuacmnes (A 11) y (1.20) se encuentra que los geneladmes g’ coumutan

con el hamlltomano (A 11) Ademas satlsfacen' la relac16n siguiente:

(A.15)

y la relacién -

(A.16)

V‘
JJ
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Apéndice B

Paquetes de onda moleculares

Un paquete de onda puede representar un sistema cuantico que esta localizado en la
coordenada de posicién. Para una molécula diatémica, esta coordenada podria representar

la separacion entre los.dos: nticleos; atémicos. .

Un ejemplo tipico de un paquete es la-funcién de onda gaussiana:

o (B.1)

a—_cqn’il‘nian'ého AR = o, el punto de equilibrio Ry y un
2)1/4.

que representa un paquete’de ond

momento %k. La normalizacién'es N'= (270

B.1 Dispersion de un paquete de onda

Sea el potencial de un solo estado electronico de la molécula descrito por U i(’\R)»;y:ein‘

la aproximacion de Born-Oppenheimer -ver Seccién 2.1. Asi el paq'ue‘t’éfv.dn onda (Bil.) v

obedece la ecuacién de Schrddinger: -

(B2

- De las ecuaciones para la-evol

eradores en' la representaciéon de Heisen-
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Paquetes de onda moleculares

berg

~ (B.3)

d
Zh—(-i? [P,H]1 .

se obtlenen fac1lmente las sxgmentes ecuacmnes para los va.lores esperados de la posmlén

y el momento

esta da.'dé.ip:or:

‘ocurre




B.1. DisbefSiéﬁi’idé un paquetedeonda A e ...83

por lo que cl paquete tlene uucmlmente una. incer tldumbre minima AR(t = O) Ap

=0,

e.onda.~.Un paquete de onda
‘derecha’incrementa su anchura

Figura B.1: Disliérswn de-un: paquet
gaussiano que se mueve‘de zquie dar

TESES CON
FALLA DE OB

GEN
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Paquetes de onda moleculares

‘a un potencial arménico de period

B.2 Dinamica de un paquete de onda molecular

Para estudiar la dinamica de un paquete de onda que esta inicialmente en el estado base

_de un cierto potencial arménico, es necesario transferirlo a otro potencial donde no este

en equilibrio. s

Figura B.2: Oscilaciones o breathing del paquete de onda. Un paquete de onda en un
potencial anarménico muestra un cambio periédico en su anchura si esta, inicialmente,
no es igual que la del estado base. Se muestran dos oscilaciones completas del paquete
inicial (61% mas estrecho que el estado base y desplazado dos unidades, correspondientes
a la anchura del paquete del estado base, del centro del potencial U(R) = uw?R?/2. Con

Rg = 0y w la frecuencia natural de oscilacién del potencial). Tomada de [18]. -

Generalmente, si‘el paquete de onda es transferido a otro potencial de

pero e‘s,ta‘de‘splzfz"zb\clrdv dél’ cehtljo de equilibrio, clvpaq'\ie‘té ‘sixii{i):lferﬁénte‘fos'cil

i Ao il

centro de equilibrio seguira la

ra su forma y:
L S BT "“" B
como si estuviera respirando,.
clasica (ver Figura B.2).

1
4

distinto, el paquete sufrira oscilacionesen su anchura
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Si‘el paquete al momento de estar en el potencial nuevo en el punto de retorno, tiene
una anchura mas grande que la anchura de la funcién de onda del estado base de este
nuevo potencial, serd mas estrecho que el estado base local cuando el primero este en el

centro del potencial.

Figura B.3: Resurgimientos o revivals del paquete de onda. El paquete de onda inicial
(en un potencial anarménico) se rompera en pedazos (b). Conforme el tiempo avanza,
este paquete se volvera a formar completa (a), o parcialmente (c). Tomada de [18].

Potenciales reales como es el caso del potencial de Posh-Teller, Morse, etc., muestran

algunas de estas propiedades. Si un paquete de onda 'gaussiahde‘s‘- c"kolbcado en uno de

‘estos potenciales, empézara a oscilar dentro’del pozo.com tencial fuera armoénico.

Devs"piués.'d‘é heﬁtes contribuyendo

icos -distorsién muy

_ 1 7 v } l.;_‘_o ‘,vresurgimientos,
,déiqd]ef el paquete: de.onda ‘B.3). Incluso pueden

“haber revivals fraccionarios, cuando el paquete se vuelve a formar como dos o mas piezas

separadas..

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN







Apéndice C

Programa en Fortran usado en el
modelo de EDM

PROGRAM ESTADOS_DESPLAZADOS_MORSE

IMPLICIT NONE

REAL*8 Lfacto,DPSI,NJ,A,B,U,SUM,CJ,NORM,NORMAL,S1,R1,R,SX
REAL*8 HBAR,MR,E,PT,P,S2,R2,R3,RC,S2X,SPP,D,WE,JK,P2T
REAL*8 P2,Ti,TO,AMU,GAM,LNJ,DLJ,SUM2,PI,SUM3,EPROM,DISP
REAL*8 RA,RB,UNO,Ti_EF,EC,XCLAS,PCLAS,R_BASE,DISP_BASE
REAL*8 DISP_X,DISP_P,SUM_1,SUM_2,U1,U2,C1,C2

REAL*8 NORM1,NORM2,SXBAR A )

INTEGER 1I1,I12,I13,I14,15,16,17,3,1S,IT,IR,MU,I8,SIP,K,I9
REAL*8 DKMAS,DKMENOS,X,X0,AX,Z,;FZ,FXMAS, FXMENOS

REAL*8 NGATOMAS,NGATOMENOS,FI,FX,T_ef

PARAMETER (J=14)
DIMENSION DPSI(1:100)",SPP(1:100),LNJ(0:J-1),Lfacto(0:100)

DIMENSION NJ(0:J-1),€J(0:J-1);R(0:J-1,0:J-1) ,E(0:J-1)
DIMENSION C1(0:J-1), C2(0:J~1)

DIMENSION RC(0:J-1,0:J-1);PT(0:J-1,0:J- 1) P2T(0 J 1 0: J ~1)

DIMENSION DKMAS(O: J 1) DKMENOS(O J 1) FI(O J 1)

OPEN(1,FILE=’coeff.dat’)
OPEN(2,FILE=’dispx.dat’)
OPEN(3,FILE='esp_fase.dat’)
OPEN(4,FILE=’dispp.dat’)
OPEN(7,FILE=’error_disp.dat’).
OPEN(8,FILE=’matriz.dat’)
0PEN(9,FILE=’AxAp.dat')
OPEN(10,FILE="class_path.dat?’) R
OPEN(11,FILE=’class_path2.dat’) ..
OPEN(12,FILE=’gatomas.dat?)
OPEN(13,FILE='gatomenosl.nb’)




7 88 : : Programa en Fortran

OPEN(14,FILE='gatomenos2,dat’)
UPEN(17 FILE—’paquece nb?)

JK = DFLOAT(J+J+1) d .
DL] = -DLOG(DFLDAT(J)+DFLOAT(J)+1 DO)

57721566 015328D0

SPP(1)" -f~PI~¢2 D0/6:D0

Lfacto(O) = 0.:DO" :
'Lfacto(l) =f0;D0‘

DO SIP=2, 100 :
DPSI(SIP) = DPSI(SIP 1) o+ 1.D0/DFLOAT(SIP-1) -

: SPP(SIP) = SPP(SIP-1) - 1.D0/(DFLOAT(SIP1))##2.D0
Lfacto(SIP) = Lfacto(SIP-1)+ DLOG(DFLOAT(SIP)) -
ENDDO : “ bt

DO SIP=0, 50

DO I1=0,J-1 oy
LNJ(I1) = 0.5D0+(DLOG(2:DO+A+DFLOAT(J=11)
NJ(I1) = DEXP(LNJ(I1))
E(I1) = -(AtAtHBARtHBAR/(2 DO*HR)): (DFLOAT(J 11)

ENDDO :

RB =-(1. DO/A)*DLOG(i DO+DSQRT(1 D0+E(0)/D))

RA =-(1. DO/A) *DLOG (1.DO- DSQRT(l DO+E(0)/D))

‘ CDEFICIENTES”ORIGINADOS'PDR EL DESPLAZAMIENT

' WRITE(i -) "Coeficientes.dat

. WRITE(Y, 81)"I?","IS"'"NJ(O)" "NJ(I2)F,"
81 FORMAT(A2,1x,A2, 5x,A5,8x,46,8x, A3, 10x, AG)
- NORM=0. 1 Do: : :
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DO 12=0,J-1
~SUM=0.D0
UNO=1.DO
D0 1IS=0,I2
SUM = SUM + (UND)#DEXP(LNJ(O) + LNJ(I2) + :

$ Lfacto(J+J 12)
$ i+ (DFLOAT(J- I2+IS))'
$ -+ (DFLOAT (J+J-~ I2+IS)
$ + Lfacto(J+J-I2+IS-1 12~
$ - Lfacto(J+J-I2-I2+IS) - Lfacto(IS))
+-UNO=-UNO
END'DO - G
: CJ(I2) = SUM/A !
*-NORM .= NURM+CJ(I2)*‘ DO
. sWRITE(1] 89)12 IS, NJ(O) NJ(I2): UM CJ(I2)
89 '.'FURMAT(I2 1 1x I2 1 2x El

_“EPROM=0:D0 -
- DO'I3= 0,J-1 g ' S
S CJ(13) = CJ(IS)/DSQRT(NORM)
EPROM = EPROM+CJ(IS)*CJ(I3)$E(IS)
NORMAL. = NORMAL+CJ(I3)**2 DO
ENDDO :
| t#*t***tt***ttttl‘l#t‘******tt#I‘r##‘#*l‘l*##—‘*“#t#tt#ttttt#t#t#“#t“#tt“tt*#‘#tt#
! CALCULO DE ELEMENTOS DE MATRIZ
] e 33k ke ke ok ok e e 3R a3 sk Rk sk 6 o o0 K ol o o o i ok ok ok 0 o o o o ol o a0 o o o o o o e oo ol ol oo o o o oo o o kK
DO 14=0,J-1
‘DO I5=I4+1,J-1
MU = I5-14
IF(MOD(MU,2).EQ.1) THEN
UND =-1.DO
ELSE .. ..~ :i
UNO =:1.DO

52, UND#2. DO‘S2/(A*A‘AMU)
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Programa en Fortran

|
v 5
L

R(I4,I5) =

“R(I5,I4) =81
RC(I4,I5) =S2
RC(IS I4)'= S2
PT(I4 15) =-0. SDO‘A‘HBAR‘UNO#DEXP(LNJ(I4)+LNJ(IS)
oo me ey Lfacto (J+3-16) ~Lfacto (14)) -

PT(I5,14) = ~PT(I4,1I5)
P2T(I4,I5) = UNO«(A*A=HBAR*HBAR/(2. DO))‘

$ DSQRT(DFLUAT(J IS)#DFLOAT(J I4))t
$ DEXP (0.5D0* :
- $ (Lfacto(I5)- Lfacto(I4)+Lfacco(J+J IS) Lfacto(J+J I4)))=
$ (DABS(AMU+AMU)*DFLUAT(I4)+AMU*(1 D0+AMU) JK*(AMU-1.D0))
P2T(I5 14) P2T(I4 15)
ENDDU : S
n1=o.Do S
R2=0.D0
- DO-IR=0, I4 K :
Rl R1+(2 O‘DFLDAT(J I4))*DEXP(Lfacto(I4) Lfacto(J+J I4) EAN
$ +Lfacto(J+J I42IR<1)=Lfacto(I4~IR)). e
$ (2 DO*(DPSI(l) DPSI(IR+1))+DPSI(J+J I43- IR))
$ ,u+Lfacto(J+ 214" L
$ s((2: DO*DPSI(i [(IR+ SI(. )+#2.D0
$ - 42 SPP (J+J-T4-IR))" -

R2 = R2/(AeA) i
IF(I4.EQ.0) R BASE
R(I4,I4) =
RC(I4,I4) = Rz”
PT(I4;I4) = 0.D0 .

P2T(I4,14) = (A:A*HBAR*HBAR)‘DFLOAT(J I4)#*(0.5DO+DFLOAT(I4))

ENDDO )
!tt**#ttt*****t*t#l_ttt‘t#*******t#*#t###ttllrt#tt#t#t‘#tt###ttt#t“#tttttttt‘tt"t#t
! TERMINA CALCULO DE LOS ELEMENTOS DE MATRIZ
R T R T e e IR T e s i i e ]
! CALCULO ENERGIA CLASICA 1
TRk RNk kAR KRR KRR R R R R EERR AR R AR AR RSB KRR R R AR R

EC=D* ((DEXP (-A« (B+R_BASE) ) -1.D0) #*2.D0-1.D0)

PRINT#*,EClasical=’,EC
R e T s e T R P R s e s ey
! " CALCULGO EVOLUCION CUANTICA
!nnkttttttt#t}tt###ttttttt#t#ttt#tttt#ttttttttttt#t‘tt‘t“tt‘t“ttttttltttt‘!tt‘l‘ .

Ti=0.DO

TO=1.DO*HBAR
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o ZDISP_P;DSQRT(PZT(O.O)){

DO I8=0,8000
SX=0.DO
SXBAR=0,DO
P=0.DO0
$2X=0.DO
P2=0.D0
DO 16<0,J-1 :
DO I7=I6+1,J-1 S ‘
Ti_EF = MUD(Tl‘(E(IS)fE(I7)) PI+PI)
SX = SX+ 2.D0*CJ(I6)*CJ(I7)*R(I6; I7)tDCOS(T1 EF) |
SXBAR' = SXBAR+ 2} DO*CJ (16)*CI(IT)*R(I6, 17)*DCOS(Ti-EF)
P =P 4.2, DO#CJ(IG)*CJ(I?)# PT(16;17)+«DSIN(TiiEF)iis
S2X' = S2X+°2, DO*CJ (I6)*CI(I7)*RC(I6, I7)+DCOS(Ti EF):
pP2'= p2+ 2. DO*CJ(IG)*CJ(I7)*P2T 16,17)*DCOS (TilEF):
Enpno
.8X = SX+CJ(IG)*CJ(IG).
SXBAR=SXBAR+CJ (I6)+CJ(I6) * (R(I6
/82X '=. S2X+CJ (I16) *CJ (16)*;RC(I6;16).
©P2'= P2+CI(IB)*CI(I6)*
“ENDDD L

DSQRT (DABS (S2X-SXBAR*SXBAR)) o

. DISP=2. DO‘DSQRT(((SZX SXBAR*S
<~ DISP_BASE=2. DO*DSQRT( (nc(oio

IF'(DISP.tT.o.S)'TnEN

WRITE(4, 186)9
WRITE(9, 186)
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Programa en Fortran

PRINT* ’AxAp base=’ DISP BASE

SIN(Tl))/(i DO+DSQRT(1 DO+EC/D)‘DCOS(T1))

'ttt##
[

|*‘tt*

XX

@» w o

HRITE(iO 190):XCLAS,PCLAS,Ti
i +T /DFLOAT(iOO) :

R*(DSQRT(DABS(EPROM)#2 Domm(i DO+EPROM/D) ) =
DSIN(Ti))/(1: DO+DSQRT(1 DO+EPROM/D)¢DCOS (Ti))
WRITE (11,190) XCLAS,PCLAS,Ti--
'Tl— 1+TO/DFL0AT(100)
END D[J :

*“*‘**“‘#““*‘t‘*t*****‘t‘t‘#‘*“‘**#““"‘.l##‘*‘.#“‘#‘#‘*““‘#t‘"‘
~GATD DE SCHRODINGER
LA AR R X AL PR I I T Y ST TR Y Tey
U1l = DEXP(A*B)
U2 = DEXP(-A*B)
NORM1=0.DO
NORM2=0.DO
DO I2=0,J-1
' SUM_1=0.D0O
SUM_2=0.D0
UNO=1.DO
DO IS=0,I2
SUM_1 = SUM_1+ UNO*DEXP(LNJ(O)+LNJ(I2)+Lfacto(J+J-I2)
+ (DFLOAT(J-I2+IS)) = DLOG(U1)
) (DFLUAT(J+J I2+IS) *-DLOG(2.D0/ (1. DO +. Ui)))
A Lfacto(J+J I2+IS 1) -»Lfacto(I2 IS) :

SUM 2

4 (DFLOAT(J:!-J I241S): DLOG(2:D07(1%D0_+: U2)))
+ Lfacto(J+J'—I2+IS 1) - Lfact (12 Is)
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$ - Lfacto(J+J I2- I2+IS) - Lfacto(IS))

UNO=-"UNO
END-DO
C1(I2) = (SUM_1)/A
€2(I2) = (SUM_2)/A

NORM1 = NORM1+C1(I2)#+*2.DO
s NORM2-= NDRM2+C2(I2)¢¢2 DO
- END DO
NORM1 = 1. DO/DSQRT(NDRMl)
NORM2 = 1, DO/DSQRT(NDRM2)
.D0-12=0,J-1- -
S C1(I2) = C1(I2) *NORM1
€2(I2) ="C2(I2)«NORM2
END DO
NGATOMAS=0.DO
NGATOMENOS=0.D0
DO 18=0,J-1
DKMAS(I8) = C1(I8)+C2(I8)
DKMENOS(I8) = C1(I8) -C2(I8)
NGATOMAS = NGATOMAS + DKMAS(I8)*DKMAS(I8)
NGATOMENOS = NGATOMENOS + DKMENOS(I8)+DKMENOS(I8)
ENDDO
NGATOMAS = 1.DO/DSQRT (NGATOMAS)
NGATOMENOS = 1.DO/DSQRT(NGATOMENOS)
DO I8 = 0,J-1
DKMAS(I8) = DKMAS (18)*NGATOMAS
DKMENOS(I8) = DKMENOS (I8)*NGATOMENOS

END DO
Ti = 0.D0 -
TO: :

DO

et i

: JK* DEXP( Atx)

;DU 18< 0,J- 1 :

' FZ=0.D0 "’
“UNO=1.D0 *

DO I9=0;I8"

Pz =

R 3

52.D0‘A*DFLDAT(J~18))

,*U prEXP((DLOG(JK) A‘X)‘DFLOAT(J IB+19) .
_‘-Lfacto(IQ) -Lfacto(I8-I9)-Lfacto(J+J-I8-I8+I9)
5 +0.5D0* (- Z+Lfacto(18)+Lfacto(J+J I8) ) ) .
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Programa en Fortran

FXMAS=0.DO .- ..
FXMENOS=0.DO. .
FX=0.D0:
DO 18=0,J-1'
CT.ef. DCDS(E(IB)*Tl/HBAR)
DO 19 0,31
“EF DCUS((E(IB) E(I9))*(Ti/HBAR))
, ‘= FXMAS + Ti_EF+DKMAS (I9) *DKMAS (18) «FI (I8)*FI(I9) - :
FXMENUS =FXMENDS + Ti EF#DKMENOS(IQ)‘DKHENDS(IB)-FI(IB)*FI(IQ),
END DO+
CTULFX= Fx+CJ(18)-FI(I8)tT ef
7'END DD e :

300 E FORMAT(ElB 12,1x,E18. 12)
310 FORMAT(A1,F18.12,A1) ' -
. 320 :
330
382 ,1x,E18.12)
392 2; 1x‘F18 12,1%,F18.12) :
: - IF-(I6.EQ.0)-WRITE(14,300) X,FXMENOS
. IF (16.EQ.0): HRITE(12 3oo) X, FXMAS -
IFT(I7;EQ.0).WRITE(13,310) "{",FXMENOS,“,“
IF (I7.GT.0.AND.I7.LT.50) -WRITE(13,320) FXMENOS,","
. IF(I7.EQ.50) WRITE(13,330)FXMENOS,"},"
‘IF (I7.EQ.0) WRITE(17,310) "{",FX,","
IF (I7.GT,0.AND.I7.LT.50) WRITE(17,320) FX,","
IF (I7.EQ.50) WRITE(17, 330)FX "F
LX= X (Ax)
_END DO
| Ti=Ti+TO.
END:' DO i
!tt*t*t}ﬁ;ff{:t *  /‘~ *x ‘*t*f***####*t*‘t#‘t-“‘#‘t‘tl#tt*‘#t“‘ttt*#‘#t'
. ;
IRE L A b

1 ARERRA AR AR AR RN R RNk
WRITE(

rmalizados y Energias"”
J(IS)"’"CJ(I3)**2" "E(I3)"

J(I3) ,CJ(I3)**2.D0,E(I3)
2 El2 6 2x E12.6,2x,E9.3)

R R e it L T T T T T T T TP T T T

0o ook K oK K

TOS ‘GENERALES
¥ f“*?ff‘ﬂ#t‘#‘t#‘“#“‘##‘“‘*‘#“““"“““‘l‘““t“‘t““‘
WRITE(1,* EO

WRITE(1,*)./"Normalizacion=",NORMAL
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WRITE(1,*)

WRITE(1,*)
WRITE(1,*)

WRITE(1,%)’

WRITE(1,*)
WRITE(1,*)

WRITE(1,%*)

WRITE(1,%)
WRITE(1,*)

VRANGE_beta=",A W DESPLAZAMIENTU—“ B
“p=*, D al “We=" HE ; A

PH_ barra—" HBAR .70
"E_promedio=",EPROM:

"Puntos_retorno=" RB,"‘ ",RA
"R_BASE=",R_BASE AR
"DISP_BASE=";DISP:BASE "~
"AX_base=",DISP_X " =

"Ap_base=" ,DISP_P

! t*tttttt*t‘t##‘tt#tt#**l‘*“#‘t!l#‘*#tt»““‘ﬁtt‘t##‘t“t!#‘tt#t‘#tt##ttt“#t##t“t

! -~ ESCRITURA-DE ELEMENTOS DE MATRIZ'
R R R R L e e e L e LI P L P LT

WRITE(8,*) "matrizfactor.dat" -
WRITE(8,*) “"Elementos de matriz para X, X#*2,P, P++2 en t=0."
WRITE(8,*)" "I4" "15" "X(I4 I5)", "x*t2(I4 15)" "P(I4,15)","P~2(14,1I5)"
DO 14=0,J-1 ;' ,

D0:I5=0,I4"

228

“'END'DO
END ‘DO

WRITE(8, 228) 14,15, R(I4 15) RC(I4 15),PT(I4,15),P2T(14,15)
FDRMAT(I2 1 1x I2.1, 2x ,E15. 9 2x EiS 9,2x,E15.9,2x,E15.9)

' **"‘““**t‘***‘#ttl“##*#“““*“tti#t*#“‘#*t#‘#“‘#*‘tt““t'#tt‘#“#“!“““#‘
'CLOSE(1) :

CLOSE(2)

CLOSE(3). -

CLOSE (4)
CLOSE(T7)
CLOSE(8)
CLOSE(9)
CLOSE(10)
CLOSE(11)
CLOSE(12)
CLOSE(13)
CLOSE(14)
CLOSE(17)
STOP

END PROGRAM ESTADOS_DESPLAZADOS_MORSE
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