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Resumo

ALCANTARA, Katianne Fernandes de. Simulagao de resfriamento a
laser em armadilha magnética e construcgao de laser de cavidade estendida.
2010. 78 f. Dissertagao (Mestrado em Fisica - Area: Fisica Atomica e Molecular) -
Universidade do Estado de Santa Catarina. Programa de pds graduacgao em Fisica.
Joinville, 2010.

O resfriamento a laser em altos campos magnéticos, apresenta uma série de
dificuldades devido ao alargamento inomogéneo da transi¢ao causado pelo efeito
Zeeman. Na primeira parte desse trabalho investigamos o resfriamento a laser de
Litio através de uma simulacao de Monte Carlo, na transicao 25y, — 2P3,; em
670.96 nm, em uma armadilha magnética com as caracteristicas da armadilha em
funcionamento no laboratério LASER do instituto de Fisica da UFRJ. Na segunda
parte, foi construido um laser de diodo em cavidade estendida emitindo em 972
nm utilizando a configuracao de Cavidade Estendida de Littrow. O propdsito desse
laser é apds um duplo dobramento de frequéncia, utilizd-lo para estudo do atomo de

Hidrogénio na transigao 15 — 25 em 243 nm.

Palavras-chave: Resfriamento a Laser. Laser de Diodo. Armadilha Magnética.
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Abstract

ALCANTARA, Katianne Fernandes de. Simulation of laser cooling in
magnetic trap and building of laser with extended cavity. 2010. 78 f.
Dissertation (Mestrado em Fisica - Area: Fisica Atomica e Molecular) - Universidade

do Estado de Santa Catarina. Programa de pés graduacao em Fisica. Joinville, 2010.

Laser cooling in high magnetic fields, presents a series of difficulties due to in-
homogeneous broadening of the frequency due to Zeeman Effect. In the first part
of this work we investigate the laser cooling of Li by a Monte Carlo simulation, the
25(1/2) — 2P3/2) transition at 670.96 nm in a magnetic trap under the character-
istics of trap operating at the LASER laboratory of the Institute of Physics, UFRJ.
In the second part, we built a diode laser with extended Littrow cavity emitting in
972 nm using the configuration of extended cavity Littrow. The purpose of this laser
is, after a double frequency doubling, to use it to study the hydrogen atom in the
transition 1S — 28 at 243 nm.

Key-words: Laser Cooling. Laser Diode. Magnetic Trap.
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Capitulo 1
Introducao

O estudo do Hidrogénio e suas propriedades tém contribuido sobremaneira para
o desenvolvimento da Fisica, por ser este o sistema mais simples que se conhece.
Neste sentido o melhor conhecimento do espectro do Hidrogénio na transicao do nivel
1S-2S contribui para a medida de uma das mais bem definidas constantes fisicas, a
constante de Rydberg. A impressionante precisao de 14 algarismos significativos foi
atingida por Hénsch e colaboradores usando um feixe atomico a 6 K [1] depois de
20 anos de continuas melhorias experimentais, chegando a resolucao limite que pode
ser alcancada usando esta técnica. Como foi colocado por Cesar e Kleppner [2],
para alcangar a resolugao final que essa transicao 1S-2S oferece, o hidrogenio deve
ser magneticamente aprisionado e resfriado a temperaturas de algumas dezenas de
uK. Com uma andlise cuidadosa da forma das linhas se poderia, entao, conseguir
uma precisao de 107! [3]. Tal precisio nao apenas conduziria a testes rigorosos
da Eletrodinamica Quantica (QED), mas também poderia ser usada para testar a
variacao das constantes fundamentais [4] e para testar o teorema da Conjugacao da
Carga, Paridade e do Tempo (CPT) fazendo comparacao com anti-hidrogénio [5, 6],
propésito fundamental do laboratério LASER do Instituto de Fisica da UFRJ.

Partindo do primeiro aprisionamento magnético de um atomo neutro (Na) em
1985 por Midgall [7], nos ultimos 25 anos o estudo de aprisionamento cresceu rapida-
mente sendo que uma grande parte dos elementos sao aprisionaveis pelas técnicas em
existéncia hoje. No entanto, a melhoria destas técnicas e a busca por novas técnicas
continuam com o intuito de aumentar a fracao desses elementos aprisiondveis, e me-
lhorar as condigoes de aprisionamento, como tempo de vida da amostra, densidade

e temperatura.



A proposta de uma nova técnica para o carregamento da armadilha estd baseada
nos resultados publicados recentemente para espectroscopia do Cromo (Cr) [6].
Neste artigo, foi demonstrado que atomos poderiam ser liberados a temperaturas
criogénicas de ~ 18K a partir de uma matriz sélida de Neonio (Ne). O mecanismo
de carregamento da armadilha consiste em capturar a fragao com baixa energia desses
atomos paramagnéticos liberados enquanto atomos de Ne neutros, que nao sentem
o campo magnético, vao para as paredes das células experimentais cobertas com
carvao. O substrato atualmente utilizado no experimento para ablacao é o Hidreto
de Litio (LiH), pois existem algumas vantagens em ter o Li junto ao H; primeiro ter
um eficiente resfriamento por evaporacao - pois a secao de choque Li-H é cerca de
1200 vezes maior do que a de H-H [8] - e também verificar a possibilidade de um
pré-resfriamento a Laser do Li que, uma vez resfriado, pode resfriar solidariamente o
H via colisdes. Com apenas H na armadilha, teriamos que esperar muito tempo para
realizar o resfriamento evaporativo, com a presenca de Li teremos um nimero de
colisdes muito maior e esse tempo serd diminuido em grande escala, por essa razao o
resfriamento soliddrio apresentou-se como uma alternativa muito interessante [5]. A
idéia principal do trabalho de todo grupo ¢é construir uma armadilha para armazenar
hidrogénio e entao fazer a espectroscopia na transicao 1S-2S para comparar com a
espectroscopia da mesma transicao de antihidrogénio, uma vez que este trabalho esta
inserido na colaboracdo ALPHA/AD5 no CERN que produz antihidrogénio frio.

O resfriamento a laser em altos campos magnéticos, apresenta uma séria de
dificuldades devido ao alargamento do espectro devido ao efeito efeito de Zeeman. A
motivagao principal dessa parte do trabalho, foi uma simulagao desse processo. Essa
simulacao de Monte Carlo é muito importante para verificar a viabilidade e caso ela
exista, como proceder o processo de implementacao e ajuste dos parametros dessa
técnica experimentalmente.

A segunda parte do trabalho consistiu na constru¢ao da primeira etapa de
um laser para hidrogénio utilizando um laser semicondutor. Fontes comerciais de
radiacao coerente emitindo no infravermelho com caracteristicas especiais para uso
em espectroscopia atomica estao disponiveis no mercado a altos pregos e muitas vezes
com pouca estabilidade, o que torna o trabalho com esses lasers muitas vezes penoso
e nao produtivo.

Para tanto, o desenvolvimento de fontes continuas e sintonizaveis de laser no

infravermelho para experimentos com atomos neutros requer caracteristicas especi-



als para torna-las viaveis para espectroscopia atomica. A transicao ressonante do
hidrogénio, por exemplo, possui uma largura de linha natural de 1.3 Hz em 121 nm
[9]. Portanto a fonte laser deve obrigatoriamente ter largura de linha menor do que
isso para estudo eficiente, desta transicao.

Essa etapa do trabalho envolveu a montagem e estabilizacao de um laser de
diodo em 972 nm que ira ser utilizado apos fazer um duplo dobramento de frequéncia
para estudo da transicao 1S-2S do Hidrogénio em 243 nm.

A utilizacao de lasers de semicondutor torna-se uma opcao viavel para espec-
troscopia, pois tais lasers quando atuam em uma cavidade estendida operam em
modos longitudinais tnicos e sao razoavelmente sintonizaveis, além de serem lasers
de baixo custo se comparados com lasers de estado sélido ou gas.

Esta dissertacao esté organizada em 5 capitulos. No capitulo 2, uma revisao so-
bre técnicas de resfriamento e aprisionamento de atomos é apresentada. A descricao
quantica da estrutura fina do "Li e os resultados para o resfriamento a laser desse
atomo em um campo magnético sao apresentados no capitulo 3. Ja no capitulo 4,
nos dedicamos a falar de laser de diodo, primeiro fazendo uma revisao geral e em
seguida apresentando o laser de diodo com cavidade Littrow que foi desenvolvido e
caracterizado. Conclusoes e perspectivas sao apresentadas no capitulo 5. Também
é apresentado um apéndice onde estd o codigo em C++ desenvolvido para a imple-

mentacao da simulacao de Monte Carlo para o resfriamento a laser de Li.



Capitulo 2

Resumo sobre Resfriamento e

Aprisionamento

Neste capitulo apresentamos os mais importantes principios para o resfriamento
e aprisionamento de atomos neutros. Também ha um breve resumo das principais

técnicas que existem.

2.1 Motivacao

Entre os primeiros motivos para aprisionamento e resfriamento esté a descoberta
de novos estados de matéria. Resfriamento a temperaturas de alguns kelvins reve-
laram a superfluidez do *He em 1938 [10], enquanto resfriamento & temperaturas
de milikelvins revelaram a superfluidez do *He em 1972 [11]. Resfriamento a laser
seguido por evaporacao forcada permitiu a obtencao de temperaturas muito baixas
e a produgao de condensados de Bose-Einsten (BEC) com gas de rubidio resfriado a
170 nK em 1995 [13].

Uma das mais fortes e interessantes motivagoes continua sendo a espectroscopia
de alta resolucao. Como exemplo proximo ao laboratério, temos a colaboracao AL-
PHA no CERN que tem como meta a producao de antihidrogénio frio confinado, que
vai possibilitar testes importantes de CPT e antigravidade. A intencao é comparar
o espectro da transicao 15-2S em antihidrogénio com o espectro da mesma transicao

em hidrogénio, as quais a teoria de CPT prevé serem iguais [14].



2.2 Aprisionamento Magnético

A possibilidade de produzir altos campos elétricos e a grande forca de in-
teracao elétrica facilitam o aprisionamento de particulas carregadas. Contrariamente,
atomos neutros sao menos susceptiveis a campos elétricos, logo o uso de armadilhas
magnéticas continua sendo o método mais utilizado para o aprisionamento sem pare-
des.

O uso de gradientes do campo magnético para aprisionar atomos neutros sé é
possivel devido ao momento magnético intrinseco de prétons, neutrons e elétrons e
ao momento magnético orbital dos elétrons. No caso dos gases nobres e dos alcalinos
terrosos a soma destas interagoes produz atomos sem nenhum momento magnético,
nesse contexto sao utilizadas as armadilhas 6pticas [12].

A energia de interagao entre uma particula com momento de dipolo [ e um

campo externo B é dada por:

U=—jiB (2.1)

Para aprisiona-la é necessaria uma configuracao de campo magnético que pro-
duza um minimo local na energia de interacao. Para espécies que tém o momento de
dipolo contra alinhado ao campo magnético (low-field seekers) isto requer uma regiao
em que o mdédulo do campo tenha um minimo. Para espécies que tém o seu momento
de dipolo alinhado na mesma diregdo ao campo magnético (high-field seekers) isto
requer uma regiao em que o modulo do campo tenha um maximo. Como as leis de
Maxwell proibem a criagao de um maximo de campo estatico em um espaco livre,
somente os low-field seekers podem ser aprisionados com o uso exclusivo de campos
magnéticos.

Um campo nao-homogéneo com um minimo local é tipicamente produzido por
dois tipos de armadilha: bobinas na configuracao loffe-Pritchard e bobinas na con-
figuracao anti-Helmholtz. A configuracao loffe-Pritchard normalmente consiste de
quatro barras de corrente na direcao axial e, nos extremos das barras de corrente,
duas bobinas com a corrente circulando no mesmo sentido [13], como podemos obser-
var na figura 2.1. O resultado é um minimo parabdlico na direcao axial e um minimo
linear na direcao radial em torno de um resultante finito no meio da armadilha.
Variacoes no ntimero de barras de correntes sao possiveis.

A configuracao anti-Helmoltz (usada na simulacao) é constituida de duas bobi-
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Fig. 2.1: (a) Configuracao Ioffe-Pritchard com quatro barras de corrente na dire¢ao axial e duas
bobinas com corrente no mesmo sentido. (b) Perfil do campo magnético ao longo do eixo z.(c)

Perfil do campo magnético no plano x-y.

nas, com a corrente em cada bobina andando num sentido contrario a outra. O
campo gerado é um quadrupolo esférico descrito por:

B(r,z) =+/(r? + 422)2—?, (2.2)
onde z é o0 eixo de simetria cilindrica, r é a distancia radial e dB/dr é uma constante
que depende da geometria e da corrente nas bobinas. As equipotenciais do campo
formam superficies elipsodais e o potencial é na forma de um “V”, provendo um bom
confinamento.

O principal problema da configuracao anti-Helmholtz é a presenca de um campo
nulo no meio da armadilha, que pode induzir perdas da amostra através de transicoes
de Majorana (descrita na tltima se¢ao deste capitulo) em que a particula muda de
um estado aprisionavel low-field seeker para um estado nao aprisionavel high-field
seeker. Para contornar este problema, além da configuracao loffe-Pritchard, existem
outras mais elaboradas [15] desenhadas para evitar a criagdo de um campo nulo no
meio da armadilha.

Estes campos podem ser produzidos por magnetos permanentes, bobinas de
fios sem propriedades especiais ou de fios condutores [16]. Em um ambiente tipico
criogénico, bobinas de fio supercondutores sao as preferidas. Dessa forma pode-se
obter campos intensos com uma dissipacao de poténcia minima, o limite superior
destes campos atualmente permitidos pela tecnologia dos supercondutores é da or-
dem de 5 T.



2.3 Pré-Resfriamento

A palavra resfriar no que se refere a aprisionamento de particulas significa dis-
sipar sua energia cinética. Esta necessidade surge da natureza do campo magnético.
O potencial de interacao do momento magnético com o campo é conservativo, isto
¢, em uma armadilha magnética a energia total da particula ¢ uma constante do seu
movimento. Logo, a energia que a particula ganha ao entrar na armadilha é sufi-
ciente para que ela saia. Para permanecer na armadilha é necessario que a energia
cinética seja dissipada.

Se a energia cinética média da amostra aprisionada for maior do que Uy, que
¢ a profundidade da armadilha, a maior parte das particulas serao perdidas para
as paredes. Se a energia cinética média for bem menor do que Uyp, somente as
particulas no extremo da distribuicao de Maxwell-Boltzman terao energia suficiente
para deixar a armadilha, enquanto a maior parte das particulas permanecera dentro
da armadilha. A condigao para aprisionamento é n > 1, onde 7 é razao entre a

profundidade da armadilha e a energia térmica (kgT') tipica da amostra.

_ Utrap
kT’
onde kg é a constante de Boltzman e T' temperatura da amostra.

U] (2.3)

Para uma dada profundidade de campo, a temperatura para qual a espécie tem
que ser resfriada para ser aprionada depende do momento de dipolo magnético da

suas particulas. Para uma particulas de 1 pp, como hidrogénio ou litio em uma

Ut'rap
kp

a amostrar para abaixo desta temperatura para aprisioné-la eficientemente, (desta

profundidade de campo de 5 T, = 3 K, que implica que precisamos resfriar

maneira a temperatura também pode ser usada como uma medida de profundidade

da armadilha).

2.3.1 Meétodos de Pré-resfriamento

Resfriamento a Laser

Steven Chu, Claude Cohen-Tannoudji e William D. Phillips ganharam o prémio
Nobel de Fisica de 1997 por sua contribuicao para o desenvolvimento de métodos
para aprisionar e resfriar &tomos com laser. Os novos métodos de pesquisa desen-

volvidos contribuiram muito para o conhecimento sobre a interacao entre radiacao



e a matéria. Em particular, eles abriram caminho para um entendimento mais pro-
fundo sobre o comportamento quantico de gases em baixas temperaturas. Entre as
grandes vantagens do resfriamento a laser esta a sua eficiéncia [17, 18]. Através deste
processo, atomos podem ser resfriados a temperaturas da ordem de 100 pK, e entao
aprisionados em armadilhas magnéticas menos profundas.

Cada féton do campo eletromagnético carrega nao so energia hr, onde h é
a constante de Planck e v = ¢/ (sendo ¢ a velocidade da luz no vécuo e A o
comprimento de onda do féton emitido), mas também momento angular h/27 e
momento linear h/\. Logo, ao absorver um féton, pela conservagao da energia e do
momento do processo, o atomo armazena energia hv indo para um estado excitado;
ele armazena momento angular i/27 na forma de movimento interno de seus elétrons;
ele absorve momento h/A recuando da fonte de radiacao. Essa variagao na velocidade
do dtomo é a razao entre a variagdo de momento absorvido da luz h/\ e a massa do

atomo conhecida como velocidade de recuo.
h
mA\

O atomo permanece nesse estado excitado durante um intervalo de tempo que

VR = (2.4)

depende do campo de radiacao (frequéncia de Rabi) e das flutuagdes de vacuo do
campo eletromagnético (decaimento espontaneo). Apds esse intervalo de tempo,
o atomo pode entao perder essa energia de excitagao por emissao espontanea ou
estimulada de um féton. Se essa emissao for estimulada pelo feixe de laser que
originalmente excitou o atomo, o féton é emitido no mesmo modo do campo de
laser e nao havera nenhuma transferéncia efetiva de momento para o dtomo ao final
do processo. No caso do decaimento do nivel excitado ocorrer espontaneamente,
o féton serd emitido em uma direcao aleatéria (todas as diregoes sao igualmente
provaveis). Por conservagao de momento total, o &tomo recua em sentido contrario
a emissao. Em outras palavras, a cada absorcao o atomo absorve uma quantidade
de movimento Apy = mvTEL, onde k;, é o sentido do vetor de onda definido pelo
feixe do laser. J4 na emissao espontanea, a variacao na quantidade de movimento é
Apg = mvrl;R, onde ER ¢ a direcao do féton emitido. Como a emissao espontanea é
um processo randomico, apés N eventos de absor¢ao seguida de emissao espontanea,
a variacao total no momento do atomo serda NAp, . Por esse motivo a sintonizacao
da frequéncia do laser é tao importante. Imagine em uma armadilha com laser em

ambos os sentidos, se a frequéncia do laser nao for sintonizada corretamente, corre-



se o risco de absorver fotons no mesmo sentido em que o atomo estd se movendo,
nesse caso o atomo nao recebera um recuo e sim um impulso, sendo aquecido e
nao resfriado. Dessa forma o ajuste da frequéncia do laser, com auséncia de campo
magnético, é sempre um pouco abaixo da frequéncia de transicao do atomo, pois
devido ao efeito doppler o atomo preferencialmente ira absorver fétons do laser com

sentido contrario ao seu movimento.

Resfriamento Doppler e Melaco Optico

O método de resfriar atomos com luz laser descrito acima foi desenvolvido por
volta de 1985 por Steven Chu e seus colaboradores no Bell Laboratories em Nova
Jersey. Eles usaram seis feixes de lasers, colocados em trés pares com sentidos opostos
e formando angulos retos. Primeiramente, os dtomos de sédio de um feixe no vacuo
foram parados por um feixe de laser oposto e depois eles foram conduzidos para a

interseccao dos seis feixes de laser refrigeradores.

— =

kp(w < wp) kp(w < wo)

Fig. 2.2: Feixes de laser atingindo um &tomo, que estd com velocidade ¢/

A luz em todos os feixes de lasers deve estar ligeiramente desviada para o
vermelho quando comparada com a cor caracteristica absorvida pelo atomo no estado
estacionario (w < wp). O efeito é que, para qualquer diregdo que os dtomos tentem se
mover, eles terao maior probabilidade de absorver fétons que se propagam em direcao
contraria e entao tendem a ser resfriados. Este tipo de resfriamento é chamado de
Resfriamento Doppler.

A curva de absor¢ao de fétons por um dtomo (em um modelo de sistema de dois
niveis) é tipicamente dada por uma Lorentziana. Seguindo os passos da referéncia

[19] a Lorentziana da figura 2.3 é dada por:
S
g(w) = 0 5 (2.5)
1+ 50+ [Lw_wo)}

v
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sem efeito Doppler
kg w kg

— com efeito Doppler

win

Fig. 2.3: Probabilidade P de absorcao do féton pelo atomo em funcao da frequéncia w

onde Sy = I—IS é o parametro de saturacao, I é a intensidade do laser , Iy = 2, 56%
[19] é a intensidade de saturagao do Litio, 7 é a largura de linha angular de transicao,
v/2 é a meia largura da Lorentziana e wy é a frequéncia com maior probabilidade
absorcao no atomo estacionario.

A probabilidade do atomo absorver um féton do laser é entao dada por:

So

P = 5 peEs (2.6)
1+ S, + [ (wD‘F’YwB‘F )]
onde § = wWigser — Wo, Wp = —Iglam U= Q’TT” e wg ¢ a frequéncia de deslocamento
Zeeman do atomo, caso exista a presenca de um campo magnético.
Neste caso, a forga éptica sobre o atomo (em repouso) é:
Foy = Lg(w)hk (2.7)

2

Entao, a forca que o atomo “sente”na situacao ilustrada na figura 2.2 é dada

pela soma das seguintes equagoes:

]*:esq = Jhkz ?(w — kv) (2.8)
Fip = —2hkZ g(w + kv)
Logo, fazendo A = wy — w:
= Vs So So
Fres = Ehkz 1+ S+ 4(A+kv)2 14+ S, + 4(A—kv)? (29)
,\/2 ,\/2

E, no limite de baixas velocidades, expandindo a equacao acima temos:

10



. 2A ,
R, - So0hk v: = By = —bi (2.10)

2
72 (145 + 44)

Que é a expressao para uma forga viscosa. Isto é, na interseccao dos feixes de
laser, os atomos se movem como em um liquido viscoso, por isso o nome melaco
optico.

Temos ainda que levar em conta a dispersao devido a emissao espontanea, que
dard uma energia de recuo ao atomo. Logo, a taxa de variacao da energia do atomo
é:

dw (P)

W = Vabs om

A equacao da energia cinética no estado estaciondrio é dada por [20]:

a()(E) e

Essa equacao tem um minimo em § = —%, e por esse motivo sem o efeito Zeeman

bv? (2.11)

a freqiiéncia do laser deve ser variada até esse ponto, resultando em um FE,,;, = %7.
Da mecanica estatistica temos que E. = %kBT em uma dimensao, e entao temos a

expressao para a energia minima como:
hry
2

Vamos estimar aqui como exemplo a temperatura minima para atomos de Litio

Epin = (2.13)

(por ser esse o elemento que vamos estudar nesse trabalho), com largura de linha

angular de transicao v = 37.2 MHz conhecida como temperatura Doppler.

. h ) —34 ) 6 _
7L1 N Emm — 77 — 1.054x10 2><372><10 =1.96 x 10 27 J

(2.14)

_ Epmin _ 1.96x10727 __
Tmin - l:’;ln - 1.38)(10723 —_— 142 IU/K

Os atomos na interagao apenas com lasers sao resfriados, mas nao aprisionados.
A gravidade faz com que eles saiam do melago éptico em aproximadamente um
segundo. Para realmente aprisionar atomos foi feito, em 1987 [21], uma armadilha
de alta eficiéncia, chamada de magneto-optical trap (MOT), que discutiremos na

préxima secao.
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O principal problema do resfriamento a laser é a sua limitacao a sistemas com
transicoes proximas a que se deseja excitar o foton. Depois da primeira absorgao
o atomo deve decair para o seu estado original para poder absorver novamente a
frequéncia do laser e continuar o processo de resfriamento. Se existe a possibilidade
de decaimento para outros estados, mais lasers sao necessarios para rebombear a
espécie para o seu estado original, algo que as vezes se torna inviavel para a maioria
dos atomos e moléculas.

Outras limitagoes existem para esta técnica, pois dependendo da configuracao
e do atomo a ser resfriado, muitas vezes sao necessarios laser de alta poténcia para
os feixes de resfriamento e rebombeamento. Uma outra consequéncia da questao da
necessidade de poténcia, sao os limites no tamanho e na densidade de amostra. Elas
sao ordens de grandeza menores que os limites fundamentais, devido a natureza das
armadilhas magnéticas.

Por estas razoes as espécies com as quais o resfriamento a laser tem obtido
mais sucesso sao os alcalinos e os gases nobres em estado metaestaveis. Excluidos
estao elementos importantes como hidrogénio, cobre, prata e ouro, que tém as suas
transigoes principais no ultravioleta [22].

Por esse motivo a idéia de fazer resfriamento solidario do Hidrogénio com o
Litio, fazendo o resfriamento a laser do Litio nos pareceu uma idéia interessante

para ser estudada.

Armadilha Magneto-()ptica

Vamos analisar agora o funcionamento da mais versatil armadilha para atomos
neutros, a armadilha magneto-éptica (MOT). A primeira demonstracao experimental
de confinamento espacial com essa técnica ocorreu em 1987 com atomos de sédio [21].

Como ja discutimos anteriormente no item resfriamento a laser, na absorcao
de um féton ocorre conservagao de energia (passagem do estado fundamental para
o excitado), conservagao do momento linear (responsavel pelo recuo) e conservagao
do momento angular total. A conservagao do momento angular implica em que um
atomo inicialmente no estado fundamental, J = 0, m; = 0, ao absorver um féton
com polarizagao circular a direita (o, ), passa para o nivel J = 1, m; = +1. No
caso da luz ser polarizada circularmente a esquerda (o_), o estado final do &tomo
sera J = 1, m; = —1, como representado esquematicamente na Figura 2.4. Na

auséncia de campo magnético, a probabilidade de um atomo em repouso absorver
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my= -1 my= +1

R LA

e = ()

Fig. 2.4: Conservagdo do Momento Angular na absorcao de fétons com diferentes polarizagdes.

fotons de um feixe o, é idéntica a probabilidade de absorver de um o_. Entretanto,
na presenca de um campo magnético em configuracao anti-Helmholtz, ocorre um
desdobramento Zeeman wpg em diregoes contrarias para os niveis my = +1 e my; =
—1. Fazendo uma aproximacao e colocando o atomo na presenca de um campo
magnético variavel no espaco do tipo B (x) = Bo&, desprezando as componentes de
campo nas demais dimensoes, o desdobramento Zeeman dos niveis excitados depende
da posicao, como mostrado na Figura 2.5. O nivel fundamental J=0 nao é afetado
pelo campo magnético. Nessa figura, o nivel m; = +1 é representado pela linha cheia
emy = —1, pela linha tracejada. A configuragao de feixes laser contrapropagantes de
polarizacoes oy e o_ pode ser obtida facilmente pela retro-reflexao de um dos feixes
apods passar por uma placa de um quarto de onda [20]. Com o laser dessintonizado
para o vermelho, § < 0, como representado na Figura 2.5, na auséncia do campo
magnético terfamos a acao de um melaco éptico uni-dimensional.

Na presenca do campo, considerando um atomo em repouso em x = x, o feixe
laser o_ estd bem mais proximo da ressonancia com o nivel m; = —1 do que o feixe
o, com nivel m; = +1. Logo, em x = x1, a probabilidade de absor¢ao de um féton
do feixe o_ é bem maior do que a probabilidade de absor¢ao de um féton do feixe
o.. JAem x = xy , a probabilidade de absorcao do feixe circular a direita, o, é
bem maior. Portanto, a pressao de radiacao sempre impulsiona o atomo ao zero de
campo magnético, o centro da armadilha.

Quando a magnitude de § nao é maior do que algumas larguras de linha, o
atomo sente um potencial praticamente harmoénico [20]. Esse esquema de con-
finamento unidimensional pode ser estendido para trés dimensoes adicionando dois

pares de feixes laser similares nos outros eixos cartesianos e um campo de quadrupolo
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X2 X1

Fig. 2.5: Diagrama esquematico do funcionamento de um MOT em uma dimensao. Para B > 0, o
nivel my; = +1 (linha cheia) sofre um deslocamento positivo e o nivel mj; = —1 (linha tracejada),

um deslocamento negativo e vice-versa para B < 0.

magnético esférico gerado por duas bobinas na configuracao anti-Helmholtz.

Fig. 2.6: Esquema da armadilha com bobinas anti-Helmholtz e feixes polarizados

E importante ressaltar que, em uma armadilha magneto-6ptica, os atomos nao
somente sao aprisionados, mas também sao resfriados. Considere um atomo inicial-
mente em repouso em r = x1. Esse atomo serd impulsionado em direcao ao centro

pelo feixe o_ até o ponto em que adquira uma velocidade tal que a probabilidade de
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absorc¢ao pelo feixe contrapropagante o, seja maior devido ao deslocamendo Doppler,

comecando assim a atuar o melago optico.

Desaceleradores Stark e Zeeman

Entre outras formas de resfriamento para o carregamento de armadilhas magné-
ticas, atualmente em desenvolvimento, um dos mais familiares é o coilgun atémico
de Mark Raizen, na Universidade de Texas [23]. Como nos deceleradores usados no
carregamento de armadilhas magneto-épticas [24], ele aproveita o efeito Zeeman, mas
também utiliza uma série de bobinas magnéticas pulsadas com o intuito de parar os
atomos completamente e carrega-los diretamente em uma armadilha magnética sem
resfriamento por radiacao.

Primeiramente um feixe atomico é produzido por expansao adiabatica em vacuo
de um gas a alta pressao através de uma abertura pequena. A temperatura do
gas é da ordem de milikelvins [25], mas a entalpia do gds é convertida em energia
cinética resultando em velocidades altas. Atomos podem ser inseridos nestes feixes
supersonicos por ablacao a laser, passando o feixe por uma célula de vapor ou ainda
aquecendo essas amostras em fornos. Estes atomos sao entao resfriados junto com o
feixe.

No coilgun, o campo magnético divide os atomos em high-field seekers and
low-field seekers pelo efeito Zeeman. Os low-field seekers ganham energia poten-
cial quando eles entram numa regiao de intensidade magnética alta. Quando eles
chegam no maximo deste potencial magnético, o campo magnético é rapidamente
desligado. Pela conservagao de energia, a energia cinética dissipada é equivalente ao

deslocamento Zeeman:

AFE = gugmyB, (2.15)

onde g é o fator Landé, e m; é a projecao do momento angular total no eixo de
quantizacao.

Uma outra técnica para desacelerar um feixe supersonico, andlogo aos desaceler-
adores Zeeman, é realizada via efeito Stark, usando eletrodos em série para produzir
campos elétricos pulsados [26, 27] ou eletrostaticos [28]. Isto tem sido usado para
aprisionar amonia desde 2002 a temperaturas de 30 mK, e OH polarizado desde 2005
29, 30].
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2.4 Resfriamento Evaporativo

Estando a amostra aprisionada em uma armadilha magnética, ela ird natural-
mente iniciar um processo de resfriamento. Este fenomeno é chamado de resfriamento
evaporativo ou evaporacao. A evaporagao ocorre naturalmente, mas nao indefinida-
mente numa amostra aprisionada. Esta idéia de prosseguir com o resfriamento por
evaporacao de atomos neutros confinados foi proposta em 1985 por Harald Hess e
colaboradores, sendo observado pela primeira vez em 1987 com hidrogénio atomico
[31]. O resfriamento evaporativo se tornou uma técnica muito utilizada e poderosa
para obter gases atomicos frios e densos [31, 32]. Destacando-se a producao de
condensados de Bose-Einstein [33, 34, 35] e de gases de Fermi degenerados [36, 37].

Podemos dizer que o resfriamento evaporativo em armadilhas atomicas é uma
consequéncia das colisoes elasticas num potencial confinante de profundidade finita.
Numa amostra atomica aprisionada, os atomos podem adquirir, por meio de colisoes
elasticas, energia suficiente para escapar do poco de potencial de forma irreversivel.
Como a energia que se perde com a saida dessas particulas é maior que a energia
térmica média da amostra, os atomos que permanecem na armadilha irao termalizar,
por meio de colisoes elasticas, a uma temperatura mais baixa, de forma que a amostra
vai sendo resfriada. Embora todo o processo resulte numa diminuicao do ntimero de
atomos, pode haver um aumento da densidade no espago de fase, o que na verdade
é uma das vantagens desta técnica. Ainda vale destacar que esse processo possui
aplicabilidade dentro de um extenso intervalo de temperaturas e densidades, sem
contar o fato de que a técnica possibilita a reducao da temperatura da amostra em

algumas ordens de grandeza.

Fig. 2.7: Resfriamento evaporativo pela redugao da magnitude do potencial confinante.

A evaporacao inicia naturalmente, mas nao ocorre indefinidamente. Na ver-
dade, a taxa de resfriamento vai diminuindo e a amostra atinge uma temperatura

estaciondaria apés algum tempo [38]. Deve-se lembrar que este processo nao é o
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Fig. 2.8: Resfriamento evaporativo por pulso de radiofrequéncia na armadiha, removendo somente

os atomos de uma classe de energias bem defina

Unico processo ao qual os dtomos estao sujeitos em armadilhas magnéticas. Con-
forme a temperatura vai diminuindo, por evaporacao, a probabilidade de continuar
ocorrendo evaporacao também diminui e os processos de perda e aquecimento passam
a competir com o resfriamento evaporativo, de forma que as taxas de aquecimento e
resfriamento acabam se cancelando. Porém, é possivel impedir que o resfriamento da
amostra seja interrompido, através da técnica conhecida como resfriamento evapora-
tivo forcado. Como o préprio nome ja diz, a idéia consiste em forcar a evaporagao, o
que se pode fazer de duas maneiras diferentes: (a) reduzindo a magnitude do poten-
cial confinante, como podemos observar na figura 2.7 [31] ou (b) introduzindo um
pulso de radiofrequéncia na armadiha, que remove somente os a&tomos de uma classe
de energias bem definida [39, 40], tornando estados low-field seekers em high-field
seekers, figura 2.8.

O sucesso do resfriamento evaporativo requer que o tempo de termalizacao dos
atomos seja muito curto comparado ao tempo de vida da amostra. O tempo de
termalizacao é dada pela taxa de colisao elastica, enquanto que o tempo de vida é

dado pelas perdas e aquecimento causados pelas colisoes ineldsticas [41].

2.5 Resfriamento Solidario

Resfriamento solidario é o processo em que particulas de uma determinada
espécia atomica, resfriam particulas de outra espécie. Normalmente, ions e atomos
que podem ser diretamente resfriados por laser, sao utilizados para resfriar os atomos
ou ions nas proximidades, por meio de interacao Coulombiana. Esta técnica permite

o resfriamento de ions e atomos que nao podem ser resfriados diretamente pelo
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resfriamento do laser. No entanto, o resfriamento solidario é mais eficiente quando
razao carga/massa das duas espécies atomicas ou i6nicas sdo semelhantes [42].

O resfriamento de atomos neutros desta forma foi pela primeira vez demonstrado
por Christopher Myatt e colaboradores em 1997 [43]. Aqui, uma técnica com campos
elétricos e magnéticos foi utilizada, onde os dtomos com spin em uma determinada
direcao estavam mais fracamente confinados do que atomos com spin no sentido
oposto. Os atomos fracamente confinados com uma alta energia cinética escapam
mais facilmente, diminuindo a energia cinética total, resultando em um resfriamento
dos atomos fortemente confinados. Myatt e colaboradores também mostraram utili-
dade da sua versao de resfriamento solidario para a criacao de condensados de Bose
Einstein.

No caso do Litio e Hidrogénio, que sao os atomos que estamos trabalhando, a
grande vantagem esta na secao de choque Litio - Hidrogénio que é cerca de 1200
vezes maior que a segdo de choque Hidrogénio - Hidrogénio [8], dessa forma o res-
friamento solidario e evaporativo é muito mais eficiente. Isso porque, como vimos
na secao sobre resfriamento evaporativo, o sucesso deste processo estd em o tempo
de termalizacao dos dtomos ser menor que o tempo de vida da amostra. Sendo o
tempo de termalizacao dado pela taxa de colisao elastica dos atomos, é perceptivel

a importancia da secao de choque nesse contexto.

2.6 Mecanismos de Perda da Amostra

Toda armadilha esta sujeita a perdas da amostra. Como discutimos anterior-
mente, somente as particulas neutras em estados low-field seeking podem ser aprision-
adas. Entao todo processo que leva ao decaimento do atomo para estados high-field

seeking causa a sua ejecao da armadilha.

2.6.1 Perda por Transicao de Majorana

Perda por transicao de Majorana ocorre em qualquer armadilha com um ponto
de campo nulo ou proximo de nulo, sendo entao de interesse para sistemas que usam
armadilhas na configuragao anti-helmoltz. Podemos imaginar os atomos em uma
armadilha como dipolos magnéticos num campo magnético externo. O dipolo estara

sujeito a um torque dado por: 7 = ji X B, precessando entdao com a frequéncia de

18



Larmor wy,.

F=jixB (2.16)
Como resultado o dipolo precessa em torno da direcao definida pelo vetor B com
uma frequéncia angular wy, mantendo sua componente nessa direcao. A frequéncia
wy, é denominada frequéncia de Larmor e pode ser escrita como:
(nB)

wy = = (2.17)

Numa armadilha magnética, tanto a direcao quanto o médulo do campo variam
ponto a ponto. No referencial do atomo se movimentando na armadilha, a direcao
e a magnitude dipolo magnético do atomo estarao precessando em torno da direcao
local do campo com a frequéncia de Larmor. Para a particula permanecer confi-
nada é necessario que o seu momento de dipolo ji acompanhe a variacao espacial da
direcao de E, sempre realizando o movimento de precessao ou, em outras palavras,
a diregao do campo deve variar de maneira suficientemente lenta para que o dipolo
do atomo possa segui-la adiabaticamente. A condicao para seguimento adiabético
numa armadilha harmonica, isto é, que o potencial varia com r% ¢ dada por % <L w?
. A violacao desta condicao pode resultar na transicao do atomo para um estado nao
aprisiondvel. Este fenomeno constitui um mecanismo de perda de atomos em arma-
dilhas magnéticas, sendo denominado transigao de Majorana (Majorana flip). Um
exemplo claro de violagao da condicao de adiabaticidade acontece numa armadilha
do tipo quadrupolar esférica. Este tipo de armadilha tem em seu centro um ponto
onde o campo magnético ¢ nulo. Atomos que se aproximem desta regiao em um
estado aprisionavel podem sofrer uma transicao de Majorana e ser ejetados da ar-
madilha. A taxa de perda por transicao de Majorana torna-se bastante significativa
a medida que a amostra atomica vai sendo resfriada por meio da evaporacao. Os
grupos que buscaram a condensacao de Bose-Einstein em armadilhas magnéticas do
tipo quadrupolo constataram este fato. A condensacao so se tornou possivel por meio
da utilizagao de métodos como plugue 6ptico [35], o potencial girante (a armadilha
TOP, de time orbiting potential [44]) ou pelo uso de armadilhas nas quais o campo

nao ¢ nulo no ponto de minimo [45].
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2.6.2 Mecanismos de Perda por Colisoes

Existem dois tipos de colisoes: eldsticas e inelasticas. Os dois tipos podem levar
a perdas da amostra. Em colisoes elasticas o estado interno das particulas interagindo
se mantém o mesmo e o seu momento é alterado. Podemos dizer que o resfriamento
evaporativo em armadilhas atomicas é uma consequéncia das colisoes elasticas num
potencial confinante de profundidade finita. Numa amostra atomica aprisionada,
os atomos podem adquirir, por meio de colisdes eldsticas, energia suficiente para
escapar do poco de potencial de forma irreversivel. Como a energia levada por estas
particulas é maior do que a energia térmica média do restante da amostra, os atomos
remanescentes vao termalizar, por meio de colisoes elasticas, a uma temperatura mais
baixa, de forma que a amostra vai sendo resfriada, o que nesse caso é uma perda
positiva no ponto de vista de resfriamento.

No caso das colisoes inelasticas, o estado interno de pelo menos uma das parti-
culas envolvidas ¢ alterado, o que também resulta em perdas nas armadilhas magné-
ticas, sendo que nenhum tipo de beneficio pode ser atribuido a este tipo de colisao.
Embora existam vérios mecanismos de colisao ineldstica [40], os tipos mais relevantes
para a operacao de armadilhas magnéticas sao as colisoes de relaxacao de spin,
capazes de mudar o estado Zeeman da particula e a recombinacao de trés corpos
40, 46, 47]. Existem alguns mecanismos através dos quais as colisdes de relaxagao de
spin podem ocorrer, podemos dividi-los em duas classes: a troca de spin [40, 48, 49]

e a relaxacao dipolar [47, 50, 51].
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Capitulo 3

Resfriamento a Laser de Litio em

um Campo Magnético Externo

Neste capitulo mostraremos o modelo utilizado para descrever o resfriamento
a laser do litio em um campo magnético externo e a importancia de realizar uma

simulagao de Monte Carlo desse processo.

3.1 Motivacao

Como foi apresentado na introducao, a proposta de uma nova técnica para o
carregamento de armadilha magnética estd baseada nos resultados publicados re-
centemente para espectroscopia do Cromo(Cr). Neste artigo [6], foi demonstrado
que atomos poderiam ser liberados a temperaturas criogénicas de ~ 18 K. Essa
fonte criogénica se baseia na implantagao, e posterior liberagao, de atomos/moléculas
paramagnéticas de uma matriz de Neonio(Ne) solido. Uma vez liberadas do Ne, as
espécies paramagnéticas podem ser magneticamente aprisionadas por duas rotas: (a)
usando o gas de Ne liberado como um gas termalizador temporario, onde colisoes
com o gas e posterior desconexao ocorrendo no meio de uma armadilha magnética
provéem o mecanismo de dissipacao necessario para o aprisionamento da fracao em
baixas energias; e (b) pelo chaveamento de um magneto miniatura, de baixa in-
dutancia quando a amostra desconectada ja se encontra na regiao da armadilha.
Com essa técnica, especialmente com a rota (b), deve ser possivel construir arma-
dilhas simples que permitam aprisionar Hidrogénio(H) e Litio(Li) conjuntamente,

além de moléculas leves com dipolos elétrico e magnético.
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A motivagao principal é o aprisionamento de H para realizar espectroscopia de
alta resolugao e entao comparar com a espectroscopia de antihidrogénio que esta
sendo produzido na colaboracao ALPHA no CERN. Para isso a idéia de adicionar
Li na armadilha é ter um eficiente resfriamento por evaporacao - pela adicao de
Litio que tem uma enorme secao de choque com hidrogénio - e também verificar
a possibilidade de um pré-resfriamento a laser do Li, que uma vez resfriado pode

resfriar solidariamente o H via colisoes.

3.2 Descricao Quantica e Estrutura Fina "L:

Vamos comecar esta secao discutindo um efeito extremante importante que
ocorre quando um atomo estd sujeito a um campo magnético, o efeito Zeeman.
Este efeito é o deslocamento que pode ocorrer dos niveis de energia de atomos (ou
moléculas) na presenga de um campo magnético externo. Por meio deste efeito,
alguns estados de energia degenerados podem ser desdobrados em uma certa quan-
tidade de estados nao degenerados. Os estados cuja energia cresce com o campo
magnético aplicado sao os chamados low-field seeking e como vimos sao os Unicos
estados aprisiondveis. Os estados nao aprisionaveis, chamados de high-field seeking,
terao uma energia que decresce com o campo.

O Hamiltoniano Zeeman de um atomo com momento angular de spin S , Mo-
mento angular orbital Le spin nuclear nulo, submetido a um campo magnético é,

tem a seguinte forma [52]:

H= gJ/,LBj‘ é, (31)

onde J = S + L é o momento angular eletronico total, up é o magneton de Bohr e

gy € o fator de Landé, dado por:

JJ+1)+LL+1)—-S(S+1) JJ+1)+S(S+1)—-L(L+1)
27(J + 1) T 9s 2J(J + 1)

9475 = 4gL
(3.2)

sendo S, L e J os nimeros quanticos associados ao momento angular de spin,
momento angular orbital e momento angular eletronico total, respectivamente. No
limite de baixos campos, os momentos angulares S e L podem ser acoplados, re-

sultando no momento angular total J (caracterizado pelo nimero quantico J).Cada
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valor de J tem (2J 4 1) projegoes (m; = —J,—J +1,...,+J) no eixo de quantizagao
definido pela direcdo de B. Os autoestados de energia na base | J,m,) sdo dados

por:

E= mJgJ,uBB (33)

No limite de campos altos, os bons ntimeros quanticos passam a ser as projecoes
mg e my no eixo de quantizacao dos momentos angulares S e L, respectivamente.
Os nimeros quanticos de spin mg e magnético my, podem assumir (2S +1) e (2L +
1) valores, respectivamente. Os autovalores do Hamitoniano 3.1 na base | mp,mg)

serao:

E =msgsupB +mrgLusB (3.4)

Uma analise semelhante, porém um pouco mais complexa pode ser feita para
um atomo com spin nuclear I. Neste caso, o atomo pode apresentar uma estrutura
hiperfina, sendo seu momento angular total representado por F=J+1 Uma
descri¢do geral mais detalhada deste caso pode ser encontrada na referéncia [53].
Devemos observar que em todos os casos a energia de interagao entre o atomo e o
campo magnético depende do estado em que o atomo se encontra. Podemos portanto
dizer que o potencial de uma armadilha tera diferentes profundidades para diferentes
estados de uma mesma espécie atomica.

Como vamos trabalhar com o atomo de Litio nesta dissertacao, aqui vamos
calcular a estrutura fina para este atomo composto por trés protons e trés elétrons.
Na presenca de um campo magnético, o estado fundamental desse dtomo é influenci-
ado pela interacao hiperfina (entre os momentos magnéticos do préton e do elétron)
e pela interagdo Zeeman (dos momentos magnéticos do préton e do elétron com o
campo magnético). Aqui, por questdo de simplicidade vamos desprezar os efeitos
hiperfinos para o nivel P. A matriz do Hamiltoniano total que é dado pela soma do
Hamiltoniano de acoplamento spin-6rbita com o Hamiltoniano Zeeman [54] na base
| mg, my), dada por {| ms =1/2,m; = —1), | ms=—1/2,m; =0), | ms=1/2,m; =
0), | me=—-1/2,my =1), | ms=1/2,m; =1), | mg = —1/2,m; = —1)} é escrita

CO1MoO:
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Fig. 3.1: Estrutura Fina " Li com nivel S deslocado em ~670 nm.
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onde a grandeza g, ¢ denominada fator g (giromagnético) de spin e vale 2.00232(2) [55]
e ¢ é a divisdo na estrutura fina do litio do nivel 2P e vale 6702.16 MHz [56].

Diagonalizando a matriz do Hamiltoniano que é bloco-diagonal é possivel es-
crever os autoestados com as suas respectivas amplitudes de probabilidade e obter o
grafico da estrutura fina do "Li. Note que na figura 3.1 o nivel S estd deslocado em
~670 nm para aparecer no mesmo grafico.

Nés queremos excitar a transicao 25, — 2P3, em A = 670.96 nm com
v = 37 MHz. Aqui vamos escrever os vetores de estado encontrados a partir da

diagonalizacao do Hamiltoniano. Devemos notar que temos dois estados puros no
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nivel 2P;,5 e que os demais estados do nivel 2P3/; e 2P, /5 sao estados de mistura
com diferentes componentes de m, e m;. Para nivel de identificagao com o cédigo em
C++ no apeéndice A, iremos chamar os autoestados em func¢ao do campo magnético

de eq, ey, e3, e4, €5 € €4.C

le1) : ‘%,1> (3.5)
C(2B(=1+gs)up + &+ VABA (=1 + g5)2puh + 4B(—1 + go)up€ + 962 |1 -1
|62>. 2\/55 §,O>+‘7,1> (36)
ea) (2B(=1+gs)pp — €+ /4B2(=1 + g5)%uh — 4B(=1 + gs)ppE + 962 |1 —1> + '__1 0>
3/ - 2\/55 27 9 )
(3.7)
lea) : ‘_711> (3.8)
C(2B(=1+gs)up +& = VAB2(=1 + g:)?uh + 4B(—1 + g-)upE + 962 |1 -1
les) : e 5,0>+ 7,1> (3.9)
o) (=2B(=1+gs)pp + &+ /4B2(=1 + g5)*uh — 4B(=1 + gs)ppE + 962 |1 _1>+ ‘—_1 0>
6/ - 2\/55 27 92 )

(3.10)
Como a transicao realizada pelo féton é uma transicao de dipolo elétrico, e
esta por sua vez nao depende do spin, isso significa que a componente do spin do
elétron (m,) ndao muda pelos fendmenos de emissdo estimulada ou absorc¢ao. Isso
quer dizer que apenas ¢ possivel excitar um féton do estado 257/, representado pelo
vetor de estado | ,0) para um outro estado com m, = 1/2. Porém como este estado
é um estado com mg e m; diferentes, um estado de mistura devido ao acoplamento
causado pelo campo magnético, no momento em que esse féton é emitido e decai,
como o sistema evolui com o tempo, é possivel sair de um estado com my; = 1/2 e
dependendo da probabilidade ir para um outro estado com mg = —1/2.
Da mecanica quantica temos que seja o sistema representado por um determi-
nado estado qualquer representado aqui por | &) = ), co | @) a probabilidade para

| a’) estando o ket | o) normalizado é dada por [54]:

P(a) = |{d'| &) (3.11)
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Com essa equacao podemos calcular as probabilidades para cada um dos estados

descritos acima como fun¢ao do campo magnético.

3.3 Simulacao de Monte Carlo para o Resfriamento

a Laser de Li e Resultados

O nome “Monte Carlo”foi popularizado pelos fisicos Stanislaw Ulam, Enrico
Fermi, John Von Neumann, e Nicholas Metropolis, entre outros, o nome é uma
referéncia ao Cassino em Monaco. O uso da aleatoriedade e a natureza dos processos
repetitivos sao andlogos as atividades realizadas em um cassino.

No6s simulamos o movimento de atomos de litio dentro de uma armadilha
magnética com as mesmas caracteristicas da existente no Laboréatio de Super Es-
pectroscopia do Rio de Janeiro - LASER, do Instituto de Fisica da UFRJ. A pro-
fundidade da armadilha é de 1 T aproximadamente e o acesso éptico é apenas em
um eixo e o raio da armadilha é de 5 mm. O potencial gerado pelas bobinas na con-
figuracao anti-helmholtz para o nosso sistema pode ser aproximado para a seguinte

equagao [57]:

V = |plava? + y? + 422, (3.12)

onde no nosso caso a = 200 e caracteriza a forca do campo.

Os atomos tém sua posicao inicial no centro da armadilha magnética e suas
velocidades sao sorteadas por uma rotina geradora de niimeros aleatorios que obedece
a distribuicao de velocidades de Maxwell-Boltzmann com T=10 K. Uma rotina de
Runge-Kutta move a posicao e a velocidade no tempo a cada incremento de tempo.
Uma melhor compreensao do programa pode ser obtida observando o fluxograma no
apéndice A.

Se o atomo for aprisionado, isto é, se sua energia total for menor que a profun-
didade da armadilha de aproximadamente 0.6 K, verifica-se se ele estd interagindo
com o laser, caso esteja entao calcula-se a probabilidade dada pela equacao 2.5, onde
aqui consideramos a frequéncia devido ao desvio dos niveis pelo campo magnético.
No momento em que calculamos essa probabilidade levamos em conta também a
componente da polarizacao do laser que estd atuando no estado e os coeficientes de
probabilidade mostrados nas equacoes 3.5, 3.6, 3.7, 3.8, 3.9 e 3.10.
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Como o féton incidente carrega apenas uma unidade de (%) de momento angular,
apenas as transicoes com Am = 0 ou +1 sdo permitidas.

Os estados m; sao autoestados da interacao do momento magnético com o
campo externo; my é a projecao do momento angular ao longo do campo B. O
féton tem momento angular +h (o, ) ou —h (0_) ao longo da diregao de propagacao
do féton. A diregao de propagagao do féton escolhida foi ao longo de Z (que na
simulagao é sempre o eixo ao longo da armadilha magnética), com polarizagao em z.

A probabilidade de um féton o, ter a projecao adequada ao longo do eixo
do campo para conduzir & uma transicao com Am; = +1, pelo qual a componente
paralela ao campo é responsavel, é dada pela equacao 3.13, mas somente se a proje¢ao
de Z ao longo de Bé positiva. Da mesma forma, a probabilidade de um féton o ter a
projecao adequada para conduzir a uma transicao com mj ; = —1 também é dada pela
equagao 3.13, mas somente se a projecao de Z ao longo de Bé negativa. O mesmo se
aplica, com o sinal trocado, para fétons o_. Ja para conduzir a uma transicao com
Am = 0 pelo qual a componente perpendicular ao campo é responsavel, chamada
de polarizacao 7, a propabilidade de um foton ter a projecao adequada é dada pela

equacao 3.14.

Probabilidade o4 =

(3.13)

2
1 T
2 2 2
Probabilidade 7 — ( 1yt ) (3.14)

V2 /12 + 2 + 422

A probabilidade ¢é calculada separadamente para cada um dos estados possiveis

para excitar o atomo. O estado e; (equagao 3.8) possui mg = —1/2 e por isso
nao pode ser acessado, logo foi desprezado na implementacao do cédigo. O estado
eg (equagao 3.10) estd muito longe da ressonancia e por esse motivo também foi
desprezado. Em cada estado é calculada a probabilidade de absorver um féton do
laser com sentido contrario ao movimento do atomo e do laser no mesmo sentido.
Por exemplo, a probabilidade total é: P = 2?21 pi, onde o indice ¢ representa os seis
estados possiveis, p; = p;+ +p;— onde p;+ sao as probabilidades em relacao ao sentido
do laser positivo e negativo. Caso a probabilidade total seja maior que o nimero
aleatorio sorteado pelo programa, o atomo ira absorver um féton do laser, mas é
preciso saber para qual estado ele sera excitado e de qual sentido do laser que ele

absorveu. O cédigo cuida bem desses detalhes e uma vez escolhido o estado e o laser, é

27



preciso saber em que estado ele vai decair ao emitir o féton. Como vimos estados com
ms = —1/2 s@o dtomos que procuram méaximos de campo, e dessa forma escapam
da armadilha. Assim se o atomo decair em um desses estados, devemos conta-lo
como atomo perdido. O féton emitido terd direcao aleatodria, logo para corrigir a
velocidade do atomo apds esses eventos adicionamos o médulo do momento ganho,
e multiplicamos esse médulo por um vetor sorteado que é isotrépico no espaco. A
cada passo re-calculamos a energia do atomo e armazenamos em um contador que
no fim do programa ird nos dar o valor da energia média dos atomos restantes na
armadilha. E entao podemos ter informacao direta sobre a temperatura ja que a
energia média total na armadilha é 9/2kgT, onde kg é a constante de Boltzmann e
T é a temperatura.

De acordo com a “hipotese de ergodicidade”, originalmente formulada por Boltz-
mann [58], quando uma certa energia esta presente em um sistema fechado, entao
todos os estados que podem ser acessados com esta energia serao acessados ao longo
do tempo. Supondo que a nossa armadilha possui ergodicidade, apds um deter-
minado instante de tempo, chamado de tempo de ergodicidade que na simulacao
utilizamos como 1072 segundos, o vetor velocidade é redistribuido no espaco sendo
multiplicado por um vetor isotrépico. Isso simula os processos de colisoes entre os
atomos na armadilha, uma vez que ao colidir a dire¢ao e o sentido do vetor velocidade
do atomo podem ser alterados.

Para que pudéssemos testar todo o cédigo implementado e confiar nos resul-
tados futuros dessa simulacao, foi implementado a simulagao com as caracteristicas
anteriormente descritas, buscando reproduzir a temperatura Doppler prevista pela
teoria sem o efeito Zeeman. O resultado foi alcancado utilizando o parametro de
saturagdo so = 2 e a frequéncia do laser variando de —200y a —v/2. O resultado
pode ser visualizado nos gréficos 3.2 e 3.3.

Certos de que o cédigo estava implementado corretamente, realizamos a imple-
mentagao dos niveis Zeemam para o atomo de Litio. A grande dificuldade de man-
ter o atomo em ressonancia com o laser, foi rapidamente percebida. Os seguintes
parametros foram variados: saturagao, raio e frequéncia do laser, dessintonia (quanto
o laser esta fora da ressonancia) e tempos envolvidos no processo de resfriamento. Na
figura 3.4 é possivel visualizar facilmente a dificuldade a qual estamos nos referindo,
pois nesse grafico temos variacoes de praticamente 2000y do estado }%,O> para o

estado }%,1> .
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Fig. 3.2: O grafico apresenta a curva de resfriamento a laser, onde atingimos para 1000 dtomos a

temperatura média de 142uK a temperatura doppler para o dtomo de litio.

0,18 5
0,16
x>
£
g
=
<
@
o 015 1
£
©
'_
0,14
T T T
25 27 28 3.0

Tempo(s)

Fig. 3.3: Uma modificacao na escala, melhora a visualizagdo da temperatudo doppler de 142K em

alguns pontos entre 2,5 e 3 segundos.

Com as mais diversas combinacoes e exaustivas variagoes desses parametros,

nao foi possivel observar um resfriamento significativo dos atomos com o laser no
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Fig. 3.4: Variacao da frequéncia de um dtomo devido ao campo magnético ao longo do tempo.

centro da armadilha. Foi nesse ponto que decidimos variar a posi¢ao do laser e nao
apenas deixa-lo fixo no centro. A idéia inicial foi tentar “acompanhar”os atomos com
maior energia cinética que se encontram nas bordas da armadilha, e ir resfriando-
os até leva-los ao centro, enquanto isso tentariamos acompanhar sempre o atomo
com o laser. Essa idéia nao foi bem sucedida, pois nao foi possivel “acompanhar”os
atomos dessa forma. O melhor resultado obtido é mostrado no gréfico 3.5 onde
atingiu-se uma temperatura de 30 mK, porém com uma amostra restante de 14, 8%
no término de dois segundos. Nesse caso, nés fixamos o laser em uma posicao a
3 mm do centro da armadilha (lembrando que o raio da armadilha é de 5 mm),
ajustamos o parametro de saturacao sg como 10, e a frequéncia do laser fixamos em
10y = 10 x 37.2MHz, esse valor foi fixado porque verificou-se que variar a frequéncia
no tempo nesse caso nao ajudava devido a enorme variacao da dessintonia. Nessa
regiao da armadilha a dessintonia devido ao efeito Zeeman é menor, mas também é
menor o efeito Doppler do atomo, fazendo com que o resfriamento da amostra nao
seja muito grande. Apesar disso foi possivel encontrar essa freqiiéncia do laser que,
na maior parte do tempo foi ressonante com os atomos e observar o resfriamento.
Um resfriamento dessa ordem ja seria um ganho para o experimento, ja que
implementariamos o resfriamento evaporativo na seqiiéncia do resfriamento a laser.

O grande problema é que para o resfriamento evaporativo uma amostra de 15%
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dos atomos iniciais tende a ser muito pequena pois nesse processo os atomos mais

energéticos sao retirados da armadilha diminuindo ainda mais a amostra restante.
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Fig. 3.5: Grafico do resfriamento a laser de 1000 atomos de Litio, o laser foi deslocado de 3mm
do centro da armadilha, o parametro de saturacao sg foi ajustado como 10, e a frequéncia do laser
ajustada em 10y = 10 x 37.2MHz, o resultado obtido foi uma temperatura de 30 mK com uma

amostra restante de 14, 8% dos 4tomos.

Nos perguntamos se esse resfriamento de 30 mK obtido, nao poderia ser apenas
resultante da amostra ter termalizado a uma temperatura mais baixa apds 85% dos
atomos, podendo ter a maior parte deles energia maior do que a média, terem saido
da armadilha, e nao resultante de um resfriamento a laser efetivo. Para responder
a essa pergunta plotamos os gréaficos 3.6 e 3.7. Podemos visualizar no grafico 3.6 a
distribuicao da temperatura média inicial da amostra aprisionada a 88,7 mK, deste
histograma observamos que 15% dos dtomos menos energéticos estao abaixo de 0.2 K
correspondendo a uma temperatura média de 26,4 mK. A partir do gréafico 3.7, obtido
com os mesmos parametros utilizados no grafico 3.5, observamos que apesar de ambos
os processos levarem praticamente a mesma temperatura, como o que se procura é o
maior numero de atomos com menor temperatura, no decorrer do processo é possivel
verificar que o resfriamento a laser é menos eficiente do que retirar os dtomos mais
energéticos da armadilha. Dessa forma, podemos observar que nesse caso nao é
realmente vidvel utilizar o resfriamento laser em uma armadilha nessa configuracao,
ja que somente com um resfriamento evaporativo eficiente a amostra pode resfriar a

temperaturas muito proximas de 30 mK.
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Fig. 3.6: Distribuicio da temperatura inicial de uma amostra apriosionada de 104 4tomos, temper-

atura média de 88,7 mK.
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Fig. 3.7: Os pontos em forma de circulo representam a temperatura em funcao do nimero de atomos

para uma amostra resfriada a laser e os pontos em forma de quadrado representam um histograma

da temperatura em funcdo do nimero de dtomos sendo retirados da armadilha.
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Capitulo 4
Laser de Semicondutor

O objetivo deste capitulo é apresentar brevemente uma revisao sobre lasers de
diodo bem como o funcionamento e as principais caracteristicas destes tipos de lasers.

Uma abordagem menos sucinta pode ser encontrada nas referéncias [59], [60] e [61].

4.1 Introducao Histérica

A origem dos lasers de diodo data do periodo de 1961, quando surgiram varias
consideracoes sobre a possibilidade de usar semicondutores como materiais lasers.
Contudo uma razoavel compreensao das exigéncias para a existéncia de lasers de
semicondutores s6 foi possivel apds Bernand e Duraffourg [62] em 1961, estabele-
cerem condigOes necessarias para emissao laser nestes materiais. Segundo Casey e
Panish [63] teria sido Von Neuman, em anotagoes nao publicadas, o primeiro a su-
gerir a possibilidade de amplificacao da luz pelo uso de emissao estimulada em um
semicondutor bombeado por uma corrente de injecao através de uma juncao p-n.
Em 1962, vérios grupos noticiaram a agao laser em semicondutores, com Hall [64]
tendo observado definitivamente emissao de luz laser de uma juncao p-n de GaAs
diretamente polarizada a 77 K.

A maioria dos lasers de semicondutores consistia de um tnico tipo de semi-
condutor (GaAsou GaP,As;_,), por isso chamados de lasers de homoestrutura. Os
primeiros lasers eram obtidos simplesmente cortando-se pequenos pedacos, chips, de
semicondutores e polindo duas faces paralelas (comportando-se assim como espelhos).
Assim duas condicoes essenciais para operacao laser ja eram obtidas diretamente: um

meio de ganho e realimentacao positiva. Em lasers convencionais o meio de ganho
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pode ser um gas, um cristal ou um corante, que ao serem colocados em uma cavidade
optica garantem a realimentacao positiva. O plano de juncao p-n era perpendicular
ao das faces polidas, o que tornava o semicondutor uma pequena cavidade Fabry-
Perot. Porém tais lasers possuiam uma densidade de corrente de limiar muito alta
a temperatura ambiente, o que impedia seu uso continuo. Era necessario resfriar o
laser a temperaturas muito baixas, da ordem de 77 K, o que fez seu uso diminuir a
partir de 1965.

Ja nesta época aparece uma nova classe de laser de semicondutores, os lasers
de heteroestrutura. Em 1963 Kroemer [65] , Alferov e Kasarinov [66], propuseram
esta nova classe de laser de semicondutores que consistia em um semicondutor entre
dois outros semicondutores diferentes, numa espécie de “sanduiche”, com gaps de
energia maior. A junc¢ao de dois semicondutores diferentes (heterojuncdo) origina
uma barreira de potencial que confina os elétrons injetados nessa regiao. O fato
de um semicondutor possuir um gap de energia maior implica em um indice de
refragao menor, fato este que obriga um confinamento da luz na regiao em que ocorre
emissao laser. Com isso mostrou-se ser possivel operar laser de semicondutores a
temperatura ambiente. Os primeiros sucessos em operacao com laser de semicondutor
a temperatura ambiente surgiram em 1969 com laser do tipo GaAs/AlGaAs [67,
68]. Estes primeiros lasers foram chamados de heteroestrutura tnica, pois somente
um lado da regiao ativa ficava em contato com uma camada de band gap maior.
Lasers com estruturas mais complexas surgiram em 1970, os chamados lasers de
heteroestrutura dupla. Nestes lasers a regiao ativa tém duas faces em contato com
camadas de maior gap [66, 69]. Novos lasers foram desenvolvidos utilizando-se
novas técnicas de deposigao de materiais semicondutores como MBE (molecular beam
epitaxy ), CBE (chemical beam epitazy) e MO-CVD (metal organic chemical vapor
deposition) [70]. Um exemplo de uma nova classe de laser surgida foram os lasers

de pogos quanticos (Quantum Well Laser) [71].

4.2 Caracteristicas e Operacao

A luz emitida por um laser de diodo surge da recombinacao de elétrons com
buracos numa junc¢ao p-n quando uma corrente flui através do diodo. Um elétron da
banda de conducao da camada n recombina-se com um buraco da camada p, emitindo

energia na forma de radiagao eletromagnética. Se a corrente for grande o suficiente e
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Fig. 4.1: Tlustragao de um laser de heteroestrutura dupla consistindo de uma regiao ativa e dois

lados confinantes compostos por semicondutores distintos ou com diferentes dopagens.

a regiao de recombinagao for pequena, o processo radiativo prevalecera, mas outros
processos podem ser observados e causam perdas no sistema, como emissao de fonons.
Os elétrons se dirigem até a juncao através da corrente de injecao no diodo. Outras
formas de excitagao incluem bombeamento 6ptico, por exemplo.

Para a fabricagao de um laser de diodo é necessério obtermos duas condigoes si-
multaneas: um meio ativo para amplificar a radiagao eletromagnética que se propaga
em seu interior e um mecanismo de retroalimentacao 6ptica para confinar a radiacao.
A cavidade 6ptica de um laser de diodo é obtida polindo-se duas extremidades parale-
las do diodo, que atuarao como espelhos da cavidade. As sucessivas reflexoes nestes
espelhos aumentam a intensidade de radiacao, condicao necessaria para a acao laser
em um determinado modo da cavidade.

Os lasers de diodo distinguem-se de outros tipos de laser por varias carac-

teristicas:

1. Reduzido tamanho, como exemplo o laser monomodo utilizado nessa dissertacao
de 750pm x 300pm x 150um, que permite sua incorporacao em diversos instru-

mentos e circuitos.

2. Bombeamento via corrente elétrica com baixa poténcia (da ordem de dezenas

de miliampéres com uma tensao de alguns volts).

3. Permite modulacao da luz via corrente de injecao com taxas que podem ul-
trapassar 20 GHz, o que permite sua utilizacao em sistemas de comunicacoes

opticas.
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4. Sua produgao utiliza a mesma tecnologia empregada na industria de semicon-

dutores, permitindo sua producao em larga escala;

5. Alta sintonia de comprimento de onda via corrente ou temperatura. Ainda

do ponto de vista da radiacao emitida, os lasers de semicondutores tem as

seguintes caracteristicas:

(a)

(b)

Nos lasers de diodo as transi¢oes ocorrem entre bandas continuas de en-

ergia ;

Devido as dimensoes reduzidas da regiao ativa (da ordem de p m) os
lasers de diodo apresentam uma divergéncia do feixe laser maior do que

as tipicamente observadas em outros lasers;

As propriedades das jungoes, como band gap e indice de refracao, influ-

enciam as caracteristicas espaciais e espectrais do laser de diodo;

As altas taxas de modulagoes em que os lasers de diodo podem operar sao

influenciadas pelo curto tempo de vida dos fotons na cavidade laser;

Nos lasers de semicondutor a populacao a ser invertida é formada por
elétrons e buracos que se recombinam e geram um féton cuja energia
¢ maior que a energia do gap. Mas esta condigao s6 é obtida quando
o semicondutor apresenta gap direto, apresentando maior probabilidade
para que ocorra inversao de populacao, porque nao ha mudanca de mo-
mento. Ja para ocorrer inversao de populacao via gap indireto, haveria
necessidade desta ser induzida via fonons, uma vez que devera ocorrer

uma mudanga de momento do féton [72] .

4.3 Laser de Diodo M9 975 0300 S30

O laser de diodo usado para o desenvolvimento desta dissertacao foi um laser

de diodo modelo M9 975 0300 S30 da marca Axcel Photonics com comprimento de
onda em 975 nm e variacao de £3 nm. Este diodo opera em regime monomodo.

Algumas caracteristicas deste laser sao mostradas na tabela 4.3:

Apesar de emitir em um tnico modo transversal e possuir grande sintonia de

comprimento de onda, a largura de linha deste laser é da ordem de dezenas de GHz,

tornando sua aplicacao em fisica atomica muito restrita. Implementamos este laser
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Caracteristica Valor
Poténcia CW total (F) 300 mW
Comprimento de onda () 975 4+ 3nm
Largura de linha FWHM 0.5 nm - 183 GHz
Eficiéncia de conversao (‘fl—lj) 0.9 %
Corrente de limiar (1) 30 a 50 mA
Corrente de operagao (Ip) 370 mA
Tensao de operacao (V4) 1.8V

Tab. 4.1: Caracteristicas do laser modelo M9 975 0300 S30 utilizado nessa dissertagao.

em configuracao de cavidade estendida, que dentre varias caracteristicas, permite a

reducao de sua largura de linha.

4.4 Laser de Diodo em Cavidade Estendida

A utilizacao de lasers de diodo em cavidades estendidas, que a partir desse ponto
passaremos a chamar de LDCE, é muito difundida, principalmente para aplicagao em
espectroscopia de transigoes atomicas, devido principalmente ao fato da consideravel
reducao da largura de linha que estas cavidades estendidas impoem ao sistema laser.
Neste capitulo mostraremos as diversas caracteristicas do laser de diodo operando
nessa configuracgao tipo Litrow e discutiremos os resultados obtidos na caracterizacao

deste laser.

4.4.1 Visao Geral sobre o LDCE

O uso de laser de diodo em cavidade estendida parte do fato de os lasers de diodo
serem extremamente sensiveis a retroalimentagao (feedback) ptica, caracteristica que
os distingue dos demais lasers. Poucos microwatts de poténcia reinjetada no laser
de diodo ja sao suficientes para alterar seu espectro de emissao. Essa sensibilidade
é decorrente da baixa finesse da cavidade intrinseca do laser. A realimentacao tem
grande influéncia sobre a poténcia de saida do laser e sobre o espectro de emissao,
sendo possivel selecionar um modo dentro do perfil de emissao espontanea e estreitar

a largura de linha. Cavidades de laser de diodo geralmente tém baixa finesse, pois
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sao formadas pelas faces clivadas do semicondutor, resultando em um baixo fator de
qualidade. O acoplamento de algum meio dispersivo, como uma grade de difracao
ou prisma, no laser de diodo ja é suficiente para proporcionar um feedback 6ptico
necessario para forcar a oscilacao laser de um tnico modo selecionado pelo meio
dispersor. Ou seja, cavidades estendidas sao ressonadores externos que servem para
aumentar o fator de qualidade Q de cavidades 6pticas, no nosso caso as de lasers
de semicondutor. Algumas caracteristicas sao esperadas ao se acoplar um laser de

diodo a estes ressonadores externos:

e Reducao dramadtica da largura de linha;
e Sintonia fina do comprimento de onda;
e Diminuicao da corrente de limiar;

e Operacao em um tnico modo longitudinal;

Diversos sao os tipos de LDCE, dentre eles destacam-se dois tipos: Littman
[73] e Littrow [74]. Um tipo mais recente de LDCE utiliza como meio dispersor um
prisma [75], esta cavidade é usada em situagoes onde é necessaria perda minima de

poténcia. Trataremos aqui apenas do caso Littrow usado ao longo desta dissertacao.

4.4.2 Configuragao Littrow

Nesta configuracao a cavidade estendida é composta simplesmente por uma
grade de difracao. A grade de difracao é disposta de tal forma que a primeira ordem
de difracao é refletida diretamente de volta ao laser de diodo, como se pode observar
na Fig. 4.2.

O comprimento de onda de emissao da cavidade é o selecionado pela grade de
difragao e retrorefletido para o diodo laser. A sintonia de modos longitudinais é feita
através da rotacao da grade de difracao em torno de um pivo. Como a sintonia é
feita girando a grade de difracao, o feixe de saida sofre um pequeno desvio, o que
prejudica o uso desta configuracao em certos experimentos.

Seja a equagao para a grade de difracao:

sinoz+sin6:m7)\, (4.1)
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laser de dicdo grade de difragao

Fig. 4.2: A configuracao Littrow utiliza apenas uma grade de difracdo que gira em torno de um
pivo, retrorefletindo a primeira ordem difratada para o laser. Uma cerdmica piezoelétrica (PZT) é

utilizada para girar a grade. Figura retirada da referéncia [76].

onde « é o angulo de incidéncia,  é o angulo difratado, m é a ordem de difragao, d é
inverso do ntimero de linhas por milimetro da grade de difracao e A é o comprimento
de onda.

Para que a primeira ordem de difracao retorne ao laser devemos ter que o angulo

de incidéncia deve ser igual ao angulo difratado, isto é a = 3, e dessa forma temos

que:
mA\
no = — 4.2
sina = — (4.2)
Para uma configuragao com A = 972,0 nm, d = 1800 mﬁ?mhgim, m =1, temos
que o = 61°.

O Free Spectral Range da cavidade semicondutora é dado por [77]:

o c 1
_2nl01+5d_n’
n dv

dv (4.3)

onde 1y = 750 pm é o comprimento do diodo laser n = 3,5 é o indice de refracao,

dn vdn

— ¢é a dispersao do meio ativo onde | —— | &~ 1.5 . Com estes valores, obtemos
dv n dv

22 GHz. J4 o Free Spectral Range da cavidade Littrow é dado por:

c
= — 4.4
Avy, 9], ( )

Para L = 76.71 mm temos que Ay, = 1950 MHz .
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A poténcia que é retrorefletida para o laser depende da polarizacao incidente
sobre a grade. O grafico 4.3 do fabricante da grade mostra a sua eficiéncia para
diferentes polarizagoes e comprimentos de onda. Nés medimos essa dependéncia da
poteéncia retrorefletica com a polarizagao para dois angulos diferentes com diferenga

de aproximadamente 10° entre eles, o resultado é mostrado no grafico 4.4.

100

a0 ¢

Eficiéncia Absoluta(%)

Comprimento de Onda (nm)

— — — — Polanizacfo Perpendicular
----- Polarizagio Paralela
Média

Fig. 4.3: Curvas de eficiéncia da grande de difracao para diferentes polarizagoes e comprimentos de

onda. Retirado de http://www.thorlabs.com/images/TabImages/p653-5.jpg

Se 0 modo de transmissao da cavidade nao estiver no maximo de ganho, poderao
ocorrer propagacoes de dois ou mais modos simultaneos podendo o laser perder a
coeréncia em uma situagao cadtica [77]. O poder de tornar um laser de diodo
multimodo em monomodo ¢ ilustrado na figura 4.5. Pode-se alterar o perfil de ganho
do meio semicondutor alterando, por exemplo, sua temperatura. Seus modos internos
sao também deslocados. Também o perfil da rede pode ser alterado mudando sua
inclinacao e assim pode-se selecionar outro modo longitudinal. Estas situacoes sao
corrigidas diminuindo o tamanho da cavidade ou alterando o angulo de incidéncia do
feixe na grade de difracao. Quando a situacao descrita é atingida, um ajuste apenas
na excursao do PZT é suficiente para a correcao deste fenomeno, buscando um modo

onde sua transmissao seja maxima na curva de ganho da grade.
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Fig. 4.4: Diferenca de poténcia retrorefletida para o laser devido & polarizacao do feixe incidente.

4.4.3 Largura de Linha em LDCE

Uma das mais importantes caracteristicas da luz laser é sua pureza espectral
e coeréncia. E importante conhecer os mecanismos de alargamento de linha. O
alargamento de linha dos lasers monomodo se deve a dois mecanismos basicos: ruidos
técnicos devido a vibragoes mecanicas na cavidade e outras fontes de ruido externo
e de natureza fundamental que nao podem ser eliminados nos processos de estabi-
lizacao. No caso de lasers semicondutores o alargamento de linha se deve principal-
mente, ao fato da cavidade laser ser muito pequena o que torna o Free Spectral Range
da cavidade muito grande, alargando assim a linha.

A largura de linha para um laser é dada pela férmula de Schawlow-Townes [59]:

Thy
AVL = ?(Aycavidade>2nsp7 (45)

onde hv é a energia do féton, P a poténcia de saida, AV.gyidade € @ largura de banda da
cavidade laser e ng, representa um fator devido a emissao espontanea. J& para lasers
de semicondutores a expressao 4.5 é modificada por um parametro « que representa
um fator de alargamento de largura de linha ou de acoplamento fase/amplitude,
definido como a razao entre a parte imagindria e a parte real da variagao do indice

de refragao em relacao a densidade de portadores.
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Fig. 4.5: Esquema de seletividade dos modos acessiveis em uma cavidade estendida. Na curva
em negro perfil de ganho do diodo laser e em vermelho os modos de oscilagao laser em um diodo
solitdario. J4 em verde a curva representa a banda passante da grade de difracao e em azul os modos

da cavidade externa.

Al/diodo = (AVL)Q(l + @2) (46)

A expressao 4.6 é conhecida como a féormula de Schawlow-Townes modificada

[59]. J& a largura de banda da cavidade laser de um semicondutor é dada por:

Avy = (2@*1%(@[ — In\/RiRy), (4.7)
n
onde n é o indice de refracao do semicondutor, [ é o tamanho da cavidade laser e

R, 5 sao as refletividades das faces clivadas do semicondutor.

Para um laser de diodo em cavidade estendida, a largura de banda é:

Avpe = (21) 1———(al — In\/T1 Ry) (4.8)
nl+ L
Sendo L o tamanho da cavidade estendida e R, , sao as refletividades do espelho
de retroalimentacao optica e da grade respectivamente.
A reducao da largura de linha do LDCE se da principalmente pelo grande
aumento no comprimento da cavidade, como fica claro pela equagao 4.8, que aumenta
o tempo de vida dos fétons e reduz a influéncia relativa a flutuacoes do indice de

refracao do meio ativo produzidas por eventos de emissao espontanea [78].
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4.4.4 Realimentacgao Optica

Sem duvida um fator importante em um LDCE é o controle do nivel de reali-
mentagao (feedback) 6ptica. Este nivel é determinado basicamente pela alteracao ou
nao da refletividade natural das faces do laser de diodo pela presenga de camadas

antirefletoras AR). O parametro de feedback é obtido na referéncia [79]:

C=kr1V1+a? (4.9)

onde 7 é o round trip time, ou seja o tempo de ida e volta do féton 7 = Lce” sendo

Lest 0 tamanho da cavidade externa) e x é a razao de feedback dada por:

_(-Ry) (ncRext)% (410

TL Rm

Sendo R,, a refletividade da face do diodo laser, 7;, 0 round trip time da cavidade

laser (tipicamente da ordem de 10ps), n. é o fator de acoplamento do laser com o
espelho de saida e R, a refletividade do espelho externo. Lasers sem camada AR
(anti-reflexo) requerem alto nivel de retorno 6ptico, que tipicamente deve ter valor
superior ao apresentado pelas faces do diodo [80] para operarem no regime estével
de realimentacao forte. Ja para camadas AR com baixa refletividade, ou seja, menor
que 1% , consegue-se estabilizar o nivel de realimentacao na faixa de 5% o que implica
em uma eficiéncia da grade de 20%.

As perdas em um LDCE estao associadas a grade de difracao, sendo que o
requisito principal é fornecer a realimentacao necessaria para operacao estavel do

laser.

4.4.5 Sintonia Otima em Cavidade Littrow

Devemos considerar que a face do diodo e a grade de difracao formam uma
cavidade Fabry-Perot, sendo assim para que nao ocorra mudancas de modo na cavi-
dade, a variagao do comprimento de onda devido a grade deve ser igual a variagao do
comprimento de onda devido ao Fabry-Perot(FP), isto é, d\jra4e = dApp. Para isso
devemos levar em conta a geometria do nosso design, mostrado na Fig. 4.6, sendo «

o angulo de incidéncia do feixe na grade, desta geometria temos a seguinte relagao:
Lpp =2, + y,tan o (4.11)
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Fig. 4.6: Vista de cima do design do laser, x,, e y, representam o ponto de pivo da grade e Lpp é

o tamanho da cavidade fabry perot formada pelo diodo com a grade de difragao.

Seja d\pp = ﬁdLFp temos entao que:

AYp
T, COS & + Y, sin «v) cos
p p

dpp = (4.12)

Ja para a selecao de comprimento de onda pela grade difracao, derivando a

expressao 4.2 em funcao de \ tem-se:

dAgrade = 2d cos o (4.13)

[gualando a expressao 4.12 com 4.13 temos uma dependéncia do tamanho da
cavidade em funcao do ponto de pivo, basta fixar y, ou x, que obtém-se Lgp, no

nosso design fixamos y, = 10 mm e obtivemos x, = 58.67 mm e Lyp = 76.71 mm.

4.4.6 Montagem Experimental e Resultados

Como todo laser de diodo possui uma grande divergéncia, é necessario a uti-
lizagdo de uma lente colimadora colocada proximo da janela de saida. A lente usada
em nosso sistema tem uma distancia focal de 4.51 mm, que é rosqueada na peca de
latao.

Este laser que utilizamos emite em A = 975 nm, porém o intuito de se trabalhar
com este laser é fazer um duplo dobramento de frequéncia e utiliza-lo em A = 243 nm
para acessar a transicao 1S - 2S do hidrogénio, de forma que devemos ser capazes

de sintonizd-lo em A\ = 972 nm. Todo o laser foi montado sobre um controlador de
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Fig. 4.7: Foto da montagem experimental da cavidade Littrow desenvolvida. Esta montagem é
protegida com tampas de acrilico, que reduzem poeira, ruidos actusticos e evitam correntes de ar na
cavidade. O isolador éptico na montagem é usado para evitar realimentacao éptica vinda de fora

da cavidade estendida.

temperatura e corrente comercial. Acreditamos que devido a grande massa térmica
da peca de latao, o laser nao foi sensivel a pequenas mudancas de temperatura. Toda
a montagem ¢ fechada com tampas de acrilico que evita ruidos acusticos, poeira
e corrente de ar na cavidade Littrow (Fig. 4.7). Posteriormente todo o latao foi
banhado em prata para evitar a oxidacao.

A grade de difragao utilizada é do tipo hologréfica de 1800 linhas/mm com
eficiéncia de transmissao em torno de 50% neste comprimento de onda. Um para-
fuso micrométrico ¢ utilizado nesse design para ajustar o comprimento de onda sele-
cionado pela grade. Note que a grade ja esta proxima do angulo de 61°.

A poténcia obtida com uma corrente de injecao de 200 mA foi de 100 mW,
mais do que o necessario pois a idéia de utilizacao desse laser é passi-lo por um
amplificador 6ptico antes de fazer os dobramentos de frequéncia.

A sintonia de comprimento de onda via feedback éptico da cavidade é realizado
por um elemento piezoelétrico, PZT, colado em espago apropriado atras da grade de

difracao, como pode-se observar na Fig. 4.7. A sintonia maxima sem mode hopping
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Fig. 4.8: Gréfico da variagao de poténcia e comprimento de onda em funcao da corrente de injegao.
As medidas do comprimento de onda foram feitas utilizando um medidor de comprimento de onda

comercial com erro de +0.001 nm.

(sintonia continua sem mudancas de modo) obtida, com excursao sé do PZT foi de
2.2 GHz (Fig. 4.9). Neste grafico é possivel observar a intensidade dos modos em
ressonancia na cavidade Fabry-Perot.

Medimos no osciloscopio que um Free Spectral Range do Fabry-Perot equivale a
20 V aplicado no PZT, e que 50 us equivalem a 160 mV . A largura da Lorentziana
que medimos foi de aproximadamente 42 us (Fig. 4.10) que equivale a 133.76 mV
e que em termos de frequéncia resulta em uma largura de 6.7 MHz. Sendo a finesse
desse Fabry-Perot 447 temos que a sua largura de linha é aproximadamente 2.2 MHz,
logo a largura de linha que predomina no osciloscopio é mesmo a largura do laser,
mas nao pode-se descartar a influéncia do Fabry-Perot nessa medida. Aproximando
para o caso em que essas curvas sao perfis gaussianos, é valida a seguinte relacao:

2 _
O-T_

(4.14)

O%P + 0-%,7
onde ot é a largura de linha total medida, opp é a largura de linha do fabry perot
que calculamos e o, é a largura de linha do laser. Dessa relagao obtemos o, =
(6.3 +0.9) MHz. Essa incerteza de 0.9 MHz vem do fato de ndo termos precisao

ao medir a refletividade do espelhos utilizados no fabry perot, de forma que nao
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Fig. 4.9: Modos do laser analisados em um Fabry-Perot com Free Spectral Range de 1.0 GHz.

podemos ser precisos quanto a sua finesse e consequentemente quanto a sua largura

de linha.

Intensidade (uni.arb.)

T
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Fig. 4.10: Largura total medida no osciloscépio de 41.87 us que equivalem a 6.7 MHz

Como a intengao é utilizar este laser para Hidrogénio que tem uma largura de
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linha em 243 nm de =~ 0.7 Hz, é preciso ainda realizar um trabalho de redugao da
largura de linha antes de realizar os dobramentos de frequéncia.

Essa reducao pode ser obtida realizando o travamento da frequéncia do laser com
uma cavidade externa, um Fabry-Perot externo menor, com temperatura controlada
e melhor isolado de ruidos. Esse Fabry-Perot pode ser construido com um material
de baixo coeficiente de expansao térmica (ULFE - ultra low expansion coefficient glass,
ou ZeroDur), com espelhos contactados opticamente (mera atragao de van de Waals
entre superficies ultra polidas) e dentro de uma camera em alto vacuo. Para obter
um bom sinal de erro para travar o laser a cavidade, pode-se utilizar uma técnica
bastante sensivel de espectroscopia por modulagao de fase, chamado “Pound-Drever-
Hall” [81].

Fig. 4.11: Imagem final do laser com o banho de prata para evitar a oxidagdo e os conectores
para o PZT e para o diodo. N&ao foram observadas mudangas no comportamento do laser quanto a

variacao de temperatura, corrente ou comprimento de onda apés o banho de prata.
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Capitulo 5
Conclusoes

Tendo em vista a grande dificuldade que foi observada para encontrar uma
regiao onde seria possivel realizar o resfriamento e entao ajustar os parametros cor-
retamente, a simulagao computacional se mostra mais uma vez uma ferramenta muito
importante para os fisicos experimentais, pois direciona o trabalho e ajusta uma séria
de parametros e evita como nesse caso que muito tempo de trabalho seja empregado
em uma idéia com poucas possibilidades de sucesso, o trabalho computacional serviu
para o grupo do laboratério LASER do Instituto de Fisica da UFRJ, ja partir para
outras idéias e possibilidades, uma vez que o resfriamento a laser do Litio em uma
armadilha com as caracteristicas da existente nao se mostra viavel. Variacoes do soft-
ware simples de serem implementadas se mostram muito interessantes para o grupo,
pois podemos ver previamente o espectro do Li que esperamos medir brevemente,
apenas descartando no cédigo implementado os processos de emissao e fazendo um
histograma dos eventos de absorcao em funcao da frequéncia.

Foi apresentado e construido um sistema compacto de geracao de radiacao laser
no infravermelho, estabilizada em freqiiéncia. Essa fonte podera ser utilizada para
estudar a transigao 15-2S do hidrogénio fazendo um duplo dobramento de frequéncia.
Poténcias em torno de 100 mW para o comprimento de onda de 972 nm foi obtida
mas do que o suficiente para o projeto a que esse laser se propoe, uma vez que é
previsto a utilizacao de um amplificador ético do qual é necessaria apenas a poténcia
de 30 mW de entrada.

A largura de linha que medimos foi de o7, = (6.3 & 0.9)M H z, muito longe do
que precisamos para o hidrogénio, logo o passo seguinte é a implementagao de uma

outra cavidade acoplada ao laser para realizar a estabilizagao na largura de linha
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natural do hidrogénio.

A variagao que conseguimos variando somente o piezoelétrico foi de 2.2 GHz sem
saltos de modo, um valor relativamente pequeno e que gostariamos que fosse maior
para outras aplicagoes, mas que no entanto é suficiente para realizar a espectroscopia
de hidrogénio e antihidrogénio. Artigos discutem que laser com cavidades menores
tem uma maior estabidade [82], para que pudéssemos comparar e de repente obter
variagoes maiores de frequéncia, um outro design seguindo os moldes do que foi

apresentado mas com uma cavidade menor foi projetado e estd em fase de finalizacao.
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Apeéendice A - Cdédigo em C++
para o resfriamento a Laser do Li

em uma Armadilha Magnética

//Este programa reproduz o movimento de dtomos de Li através de uma armadilha magnética
e interagindo com um laser

//0 campo magnético tem valor de 1 T ao longo do eixo z,

//0 raio da armadilha é de 0.005m

//Este programa utiliza um sofisticado cédigo para resolver ODE a partir do livro Numerical Recipes

#include <string.h> //string manipulation
#include <stdio.h> // file I/0

#include <math.h> // alternate math functions
#include <time.h> // time functions

#include <iostream.h>

double magmom;
double mass=(7*1.67E-27);
int nqn ;

//radtrp é o raio da armadilha

const double melec = 9.109e-31, echrg 1.602e-19,c=2.99792458e8,
pi = double(2)*asin(double(1)),radtrp = 0.005,h= 6.626e-34,hbar = 6.626e-34%0.5/pi,
ALPHA= 200, gama = 3.7e7, lambda= 670.96e-9,timerg= 1.0e-3,csi=(6702.16%*hx*1.e6),

//unidade de energia em Joule campo em Tesla

gs=2.00232,wtrans=(2*pi*c)/lambda;//wtrans é a frequencia de transig&o

const int npart = 6 ; // tamanho da matriz xv, dyvdt...

//Parametros geradores dos numeros aleatérios
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rdoatomo=
rdoatomo -1

Atribuicio da posicio
inicial e sorteio da
velocidade inicial

Redistrbui a
direcio do vetor
velocidade

Move a posigio e calcula a
velocidade a cada
incremento de tempo
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Calculam-se as probahbilidades de

ahsarver um foton dolaser para
cada estado.

Corrige a velocidade do

atomo para absorgio

Corrige a velocidade do
atomo para emissao do faton

e recalcula a energia total Conta como &tomo perdico e

faz a energia total igual a zero

@

Fig. 1: Fluxograma do cédigo implementado em C++
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const long int ntab = 32;
const long int ndiv2 = 1+(2147483563-1)/ntab;
long int ivi[ntab];

//Func8o que inicializa o gerador de numeros aleatorios

void InitRan(long int& il, long int& i2) ;

//Fung8o que retorna um nimero aleatério

double SimRanl(long int& il, long int& i2) ;

//Fung8o que calcula a forga
void Force(double x[],double frc[]) ;

//Fung8o que calcula a energia
double Energy(double v[], double x[]) ;

//Fungao que calcula o médulo do campo magnético
double Bmag(double x[]) ;

//Calcula as derivadas espaciais
void Dydt(double t, double xv[], double dxvdt[]) ;

//Solugdo das ODE
void Rkgs(double y[], double dydx[], int n, double x, double htry, double eps,
double yscal[], double *hdid, double *hnext
, void (*derivs) (double, double [], double [])) ;
void Rkck(double y[], double dydx[], int n, double x, double h,
double yout[], double yerr[],
void (*derivs) (double, double [], double [1));

//main program
int main(int argc, char **argv)
{

//parametros

double r[3];

double kboltz, kt, pos[3], vel[3], dtim, vinit,

tim, wrkO[3],tfin,tfin2,dum,dum2,phi,temphbar,xv[npart], yscal[npart],dxvdt [npart],
bmag0,bin,emw, ebound,energiamedial[500],temp,s0,nnn,xL,pplus3,pminus3,ppluss,

//xL & o deslocamento do laser com relagdo ao centro da armadilha

ija[npart],wO,ep,ec,newenergy,WLaser,dessintonia,cosTheta,sinTheta,modv,modvl,
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e0,el,e2,e3,e5,wB1,wB2,wB3,wB5,p,pl,p2,p3,p5,gplusl,gminusl,gplus2,gminus2,gplus3,
gminus3,pminus2,pminus5,p2plus,p2minus,p3plus,p3minus, pSplus,pbminus,c2plus,
c2plusnorm, c3plus,c3plusnorm, cbplus,cSplusnorm,polparalela,polperp,a,gplusb,
gminus5,pplusl,pminusl,pplus2,

eps, dtdid, dtnext, bres, xvj[npart];

long int il, i2, j, irep, mgn, ngnO,atomoperdido=0,perdido=0;
int i,inode, nproc, ndim, ichange, nrep, inodeadd , novobin,

velhobin,atomosrestantes[500],intervalos=500,trans[500] ,trans1=0,trans2=0,trans3=0,trans5=0;

time_t timst, timfin, timint ;
//FILE *outputl ,*output2,*output3, *outputd, *outputh;
FILE *outputl,*output2,*output3,*output4,*outputh;
outputl = fopen("dados.txt","w");

output2 = fopen("transicoes.txt", "w");
output3 = fopen("Temperatura.txt", "w");
output4 = fopen("dessintonia.txt", "w");
outputb5 = fopen ("FrequenciadoLaser.txt", "w");

for (i=0;i<500;i++)
{
energiamedia[i]=0.0;atomosrestantes[i]=0;trans[i]=0;

}

int count; count=0;

//Atomos sao langados com velocidades aleatérias obedecendo a distribuigio de Maxwell Boltzmann
FILE *inpdat ; inpdat = fopen("com_motion_inp.datt","r") ;

fscanf (inpdat,"%i %i %1f %1f",&nrep,&inodeadd,&temphbar,&s0) ;

fclose(inpdat) ;

inode += inodeadd ;inode=0;

time (&timst) ;

//Calculo de constantes fundamentais e energia térmica

kboltz = 1.381e-23 ;

kt = kboltz*1.0 ;

//initialize random # generator

il = 5+2836*(inode+56) ; i2 = 123+12211%(inode+56) ; InitRan(il,i2) ;
//w0 raio do laser,

w0=0.002;

nnn=0;
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//temp= (hbar*gama)/(6.0*kboltz); //temperatura Doppler do litio
//printf ("%2.4E", temp);
//getchar();

//irep e o loop sob as diferentes trajetérias

for(irep = 0 ; irep < nrep ; irep ++)

{

velhobin= 0; tim=0.0;

// pos[0] = rhofin*fac*sth*cos(phi) ; pos[1l] = rhofinxfac*sth*sin(phi) ; pos[2] = zfin*fac*cth;
pos[0] = 0.0 ; pos[1] = 0.0 ; pos[2] = 0.0 ;

//calcula velocidade aleatorias dos atomos de Li

//velocidade incial, vinit

//se desejar langa-los com velocidade especifica apenas troque duas linhas para vinit
phi = 2.0%pi*SimRani(il,i2) ;

vinit = 1.0*sqrt(-2.0*kboltz*temphbar*log(SimRan1(il,i2))/mass) ;

vel[0] = vinit*cos(phi); vel[1] = vinit*sin(phi);

phi = 2.0%pi*SimRani(il,i2) ;

vinit = 1.0*sqrt(-2.0*kboltz*temphbar*log(SimRanl1(il,i2))/mass) ;

vel[2] = vinit*cos(phi) ;

//dessintonia= - 2.0*pi*sqrt(vel[0]*vel[0] + vel[1]x*vel[1] + vel[2]*vel[2])/lambda;
//printf ("%2.4E", dessintonia);

// getchar();

//calcula o momento magnético e a energia

mgn = 1 ;

magmom = O.5*echrg*hbar*double (mgn)/melec;

wrkO[0] = 0.0 ; wrkO[1] = 0.0 ; wrkO[2] = 0.0 ;

dxvdt [0] = radtrp; dxvdt[1] = 0.0 ; dxvdt[2] = 0.0 ;

dum = Energy(vel,pos)/kboltz ;//energia total

ebound = (Bmag(dxvdt)-Bmag(wrkO))*magmom/kboltz ; //ebound é a energia da armadilha
//printf (" dum = %2.6E\t , ebound= %2.6E\n", dum, ebound);

//getchar();

if (dum < ebound)

printf ("irep=%d\t (x,y,z)=(%4.4E,%4.4E,%4.4E) \t
(Vx,Vy,Vz)=(%4.4E,%4.4E,%4 .4E)\n" ,irep,pos [0] ,pos[1] ,pos[2] ,vel[0] ,vel[1] ,vel[2]);

//inicializa o tempo, n e dt

dtim = 1.e-12 ;

//escala de tempo
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tfin = 2.0;

//xv é o vetor posig8o e velocidade
for(j =0 ; j <3 ; j++¥) {zxv[j]l = pos[j]l ; xv[j+3] = vellj]l ; }
dtnext = 0.001*radtrp/sqrt(vel[0]*vel[0] + vel[1]l*vel[1l] + vel[2]*vell[2]) ;

// Parametros para a propagagio numérica

for(j = 0 ; j <3 ; j++) {yscallj]l] = radtrp ; yscall[j+3] = sqrt(kt/mass) ; }

bmag0 = Bmag(xv);

ichange = 0 ;

ep = magmom*Bmag(xv) ;

ec = 0.5*mass*(xv[3]*xv[3] + xv[4]*xv[4] + xv[B]*xv[5]) ;
bin= ((float)tfin/intervalos);

//printf ("%2.4E", (ec+ep)/(4.5%kboltz));

//1loop de propagacdo do tempo

while((tim < tfin) && ((xv[0]*xv[0]+xv[1]*xv[1]) < (radtrp*radtrp)) && (fabs(xv[2]) < 0.0025))
{

if (atomoperdido>perdido)

{

perdido=atomoperdido;

//printf ("tim=%2.4E\tatomoperdido=7%d",tim, atomoperdido);
//getchar();

break;}

else {

dtim = dtnext ;

eps = 1.0e-12;

Dydt (tim,xv,dxvdt) ;

ndim = 6 ;

//move a posigao e velocidade a cada passo

Rkgs(xv, dxvdt, ndim, tim, dtim, eps, yscal, &dtdid, &dtnext, Dydt) ;
//tempo corrente

dtim = dtdid ; tim += dtim ;

novobin = ((int) (tim/bin));

//xL é o deslocamento do laser em relagao ao centro da armadilha,

para coloca-lo no centro basta fazer xL=0
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xL= 0.003;

// variando a frequencia do laser wL

//wLaser= ((1350.0*gama*tim)/tfin )+1350.0*gama ;

wLaser = 10.0*gama;

if (((xv[0]-xL)*(xv[0]-xL)+(xv[1]*xv[1]))< wO*w0)
{//Se estiver, vamos verificar se ele & absorvido
//os termos el,e2,e3 e eb s8o as equagles que geram as linhas 1,2,3 e 5

da estrutura fina em fungao do campo

e0 = (gs/2.0)*magmom*Bmag(xv);// e0 representa a linha do nivel S 1/2

el= (gs/2.0 + 1.0)*magmom*Bmag(xv) + (csi/2.0);

e2= 0.25%(2.0*magmom*Bmag (xv)-csi+ sqrt ((4.0*Bmag(xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom) —
8.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs) + (4 . 0¥Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs*gs) -
4.0*Bmag(xv) *magmom*csi)+ (4.0*Bmag(xv)*magmom*csi*gs)+(9.0*csi*csi)));

e3= 0.25%(-2.0*magmom*Bmag (xv)-csi+sqrt ((4.0*Bmag(xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom) -
8.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs) + (4 . 0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs*gs) +
4.0*Bmag (xv) *magmom*csi)-(4.0*Bmag (xv) *magmom*csi*gs)+(9.0*csi*csi)));

eb= 0.25%(2.0*magmom*Bmag (xv)-csi-sqrt ((4.0*Bmag(xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom) -
(8.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs ) + (4 . 0xBmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs*gs) -

(4.0*Bmag (xv) *magmom*csi)+(4.0*Bmag (xv) *magmom*csi*gs)+(9.0*csix*csi)));

wB1= (el-e0)/hbar; // calculo da frequencia de uma linha para outra.
wB2= (e2-e0) /hbar;
wB3= (e3-e0) /hbar;
wB5= (e5-e0) /hbar;
//printf ("frequencias de transigfo %2.4E\t%2.4E\t%2.4E\t%2.4E\t",wB1,wB2,wB3,wB5) ;
//getchar();
// equagdes para calcular a probalidade devido a polarizagio do laser.
polparalela= xv[0]/(sqrt(xv[0]*xv[0]+xv[1]*xv[1]+4.0*xv[2]*xv[2]));
//printf ("%2.4E\t%2.4E" ,polparalela,polperp) ;
//getchar();
polperp=sqrt ((xv[1]*xv[1]+4*xv [2]*xv[2] )/ (xv [0] *xv [0] +xv [1] *xv [1]+4*xv [2] *xv [2]));
// a = (2.0%pi*xv[5]/lambda)+wB1;
// printf(" %2.4E %2.4E ", a ,wlaser);
// getchar();

// equagdes para calcular as probabilidades de absorgio para cada estado,
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nesse caso 4 probabilidades na diregdo +z e -z
c2plus= 1.0/ ((2*sqrt(2.0)*csi)*(2.0*magmom*Bmag (xv)+csi+
sqrt ((4.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom+*magmon) +
(4.0*Bmag (xv) *magmom*csi)+(9.0xcsi*csi))));
c2plusnorm=c2plus/sqrt (1.0+c2plus*c2plus) ;
c3plus= 1.0/ ((2*sqrt(2.0)*csi)*(2.0*magmom*Bmag (xv)-csi+
sqrt ((4.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmon) ~
(4.0#Bmag (xv) *magmom*csi)+(9.0*csi*csi))));
c3plusnorm=c3plus/sqrt (1.0+c3plus*c3plus);
cbplus= 1.0/ ((2*sqrt(2.0)*csi)*(2.0*magmom*Bmag (xv)+csi-
sqrt ((4.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom+*magmon) +
(4.0#Bmag (xv) *magmom*csi)+(9.0*csi*csi))));
cbplusnorm= c5plus/sqrt(1l.0+c5plus*cbplus);
gplusl= (4.0*(wLaser-(2.0*pi*xv[5]/lambda)-wB1)*
(wLaser-(2.0*pix*xv[5]/lambda)-wB1))/(gama*gama) ;
if (irep==0){fprintf (output4, "%2.4E\n",wB1);}
pplusl= (s0*(gama/2.0)*dtim/(1.0+s0+gplusl))*(polperp*polperp)/2.0;
gminusl= (4.0*(wLaser+(2.0*pi*xv[5]/lambda)-wB1)*
(wLaser+(2.0*pi*xv[5]/lambda)-wB1))/(gama*gama) ;
pminusl= (sO*(gama/2.0)*dtim/(1.0+s0+gminus1))* (polperp*polperp)/2.0;
gplus2=(4.0*(wLaser-(2.0*pi*xv[5]/lambda)-wB2)*
(wLaser-(2.0*pixxv[5]/lambda)-wB2))/(gama*gama) ;
pplus2= ((c2plusnorm*c2plusnorm*sO*(gama/2.0)*dtim)/(1.0+s0+gplus2))*
(polparalela*polparalela)/2.0;
gminus2= (4.0*(wLaser+(2.0*pi*xv[5]/lambda)-wB2)*
(wLaser+(2.0*pixxv[5]/lambda)-wB2))/(gama*gama) ;
pminus2= ((c2plusnorm*c2plusnorm*sO*(gama/2.0)*dtim)/(1.0+s0+gminus2))*
(polparalelaxpolparalela)/2.0;
gplus3= (4.0*(wLaser-(2.0*pi*xv[5]/lambda)-wB3)*
(wLaser-(2.0*pixxv[5]/lambda)-wB3))/(gama*gama) ;
pplus3= ((c3plusnorm*c3plusnorm*sO*(gama/2.0)*dtim)/(1.0+s0+gplus3))*
(polperp*polperp)/2.0;;
gminus3= (4.0*(wLaser+(2.0*pi*xv[5]/lambda)-wB3)*
(wLaser+(2.0*pixxv[5]/lambda)-wB3))/(gama*gama) ;
pminus3=((c3plusnorm*c3plusnorm*s0*(gama/2.0)*dtim) /(1.0+s0+gminus3))*
(polperp*polperp)/2.0;;
gplusb=(4.0*(wLaser-(2.0*pi*xv[5]/lambda)-wB5) *
(wLaser-(2.0*pixxv[5]/lambda)-wB5))/(gama*gama) ;
pplus5= ((c5plusnorm*c5plusnorm*sO* (gama/2.0)*
dtim)/(1.0+s0O+gplusb))*(polparalelaxpolparalela)/2.0;
gminusb= (4.0%*(wLaser+(2.0*pi*xv[5]/lambda)-wB5) *
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(wLaser+(2.0*pixxv[5]/lambda)-wB5))/(gama*gama) ;

pminusb= ((cbplusnorm*cbplusnorm*sO*(gama/2.0) *

dtim)/(1.0+sO+gminus5))*(polparalela*polparalela)/2.0;
pl=(pminusi+pplusl);

p2=(pminus2+pplus?2);

p3=(pminus3+pplus3);

p5=(pminus5+pplusb) ;

p= (pl+p2+p3+p5);

// calculadas as probabilidades esse if ird escolher para qual estado o atomo foi excitado.
dum= SimRan1(il1,i2); // sorteia um nimero aleatério entre 0 e 1

if ( p > dum)
// passando desse if ele irad absorver , mas tem que testar se do +z ou -z,
e para qual estado ele ira
{
if (dum<pl)// aqui ve se o &tomo vai para o estado 1, nesse estado mj=3/2 so pode decair em 1/2
{
transl++;//printf("absorveu em pl tim= %2.4E", tim);
//getchar();
if (pl-pminusi>dum) // aqui testa se ele absorveu do laser +z

{
// corregdo da velocidade para a emiss8o e absorcao do foton
cosTheta = 2.0%SimRan1(i1,i2)-1.0;

sinTheta = sqrt(1.0-cosTheta*cosTheta);
phi =2.0*pi*SimRan1(il,i2) ;

xv[3]+= (h/(mass*lambda))*sinTheta*cos(phi) ;
xv[4]+= (h/(mass*lambda))*sinTheta*sin(phi);
xv[5]+= (h/(mass*lambda))*(cosTheta+1.0);
Yelse {
// ele aborveu do laser -z

cosTheta = 2.0%SimRan1(i1,i2)-1.0;

sinTheta = sqrt(1.0-cosTheta*cosTheta) ;
phi =2.0*pi*SimRan1(il,i2) ;
xv[3]+= (h/(mass*lambda))*sinTheta*cos(phi);
xv[4]+= (h/(mass*lambda))*sinTheta*sin(phi);
xv[5]+= (h/(mass*lambda))*(cosTheta-1.0);
}
} else {
if (dum<pl+p2)
// aqui ele estad no estado 2, nesse estado pode decair em 1/2 ou -1/2 precisa testar

{
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trans2=trans2+1;
//printf ("absorveu em p2 tim= %2.4E", tim);
//getchar();
if (pl+p2-pminus2 > dum) // aqui testa se ele absorveu do laser +z
{
// corregio da velocidade para a absorcao do foton apenas
xv[5]+= (h/(mass*lambda));

Yelse {
// ele aborveu do laser -z
xv[5]+= (h/(mass*lambda))*(-1.0);
}
// vamos escolher em que estado ele vai decair, pois se decair em -1/2 apenas
precisamos lembrar de contar esse atomo cpmo perdido
// as probabilidades de um estado ou outro sao dadas pelos coeficientes c2+ e c2-, onde c2-=1
c2plus= (1.0/(2*sqrt(2.0)*csi))*(-2.0*magmom*Bmag(xv)+2.0*magmom*Bmag (xv) *gs+csi+
sqrt ((4.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom) - (8. 0xBmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs) +
(4.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs*gs) - (4. 0*Bmag (xv) *magmom*csi) +
(4.0*Bmag(xv) *magmom*csi*gs)+(9.0*csi*csi)));
// p2plus é a prob de decair no estado +1/2 e p2minus no estado -1/2
p2plus=(c2plus*c2plus)/((c2plus*c2plus)+1);
p2minus=(1.0)/((c2plus*c2plus)+1);
// printf ("p2+= %2.4E,p2-=}2.4E,p2total=),2.4E\n", p2plus,p2minus,p2plus+p2minus) ;
// getchar();
dum2= SimRan1(il,i2);
if (dum2>p2plus)
{ // o atomo decaiu no estado -1/2 ent&o eu nao conto a energia
desse 4tomo e para que ela nao entre na soma da energia total fago igual a zero

//printf ("perdemos o atomo p2 tim= %2.4E", tim);

//getchar();
atomoperdido++;
ec=0.0;
ep=0.0;
} else {// decaiu no estado +1/2 ent&o tenho que emitir o féton e corrigir a velocidade
2.0*SimRan1(i1,i2)-1.0;
sqrt (1.0-cosTheta*cosTheta) ;

cosTheta

sinTheta
phi =2.0%pi*SimRan1(i1,i2) ;

xv[3]+= (h/(mass*lambda))*sinTheta*cos(phi);
xv[4]+= (h/(mass*lambda))*sinTheta*sin(phi);
xv[5]+= (h/(mass*lambda))*(cosTheta);

}
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} else {
if (dum<pl+p2+p3)
// aqui ele esta no estado 3, nesse estado pode decair em 1/2 ou -1/2 precisa testar
{
trans3++;
// printf("absorveu em p3 tim= %2.4E", tim);
// getchar();
if (pl+p2+p3-pminus3 > dum) // aqui testa se ele absorveu do laser +z
{
// corregdo da velocidade para a absorcao do foton apenas
xv[5]+= (h/(mass*lambda));
telse {
// ele aborveu do laser -z
xv[5]+= (h/(mass*lambda))*(-1.0);
}
// vamos escolher em que estado ele vai decair, pois se decair em -1/2
apenas precisamos lembrar de contar esse atomo como perdido

// as probabilidades de um estado ou outro sao dadas pelos coeficientes c3+ e c3-, onde c3-=1
c3plus= (1.0/(2*sqrt(2.0)*csi))*(-2.0*magmom*Bmag (xv)-2.0*magmom*Bmag (xv) *gs+csi-
sqrt ((4.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmon) - (8. 0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs ) +
(4.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs*gs) + (4. 0*Bmag (xv) *magmom*csi) -
4.0*Bmag (xv) *magmom*csixgs)+(9.0*csixcsi)));

// p3plus é a prob de decair no estado +1/2 e p3minus no estado -1/2
p3plus=(c3plus*c3plus)/((c3plus*c3plus)+1);
p3minus=1.0/((c3plus*c3plus)+1);

// printf ("p3+= %2.4E,p3-= %2.4E,p3total=)2.4E\n", p3plus,p3minus,p3plus+p3minus);

// getchar();
dum2= SimRani(i1,i2);

if (dum2>p3plus)

{ // o atomo decaiu no estado -1/2 ent3o eu nao conto a energia desse atomo

e para que ela nao entre na soma da energia total fago igual a zero

// printf("perdemos o atomo p3 tim= %2.4E", tim);

// getchar();

atomoperdido++;

ec=0.0;

ep=0.0;

{ else {// decaiu no estado +1/2 ent&o tenho que emitir o féton e corrigir a velocidade
2.0*SimRan1(i1,i2)-1.0;
sqrt (1.0-cosTheta*cosTheta) ;

cosTheta

sinTheta
phi =2.0*pi*SimRan1(il,i2) ;
xv[3]+= (h/(mass*lambda))*sinTheta*cos(phi);
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xv[4]+= (h/(mass*lambda))*sinTheta*sin(phi);
xv[5]+= (h/(mass*lambda))*(cosTheta);

}
Yelse {
transb++;// aqui ele estd no estado 5, nesse estado pode decair em 1/2 ou -1/2 precisa testar
// printf("absorveu em p5 tim= %2.4E", tim);
// getchar(Q);
if (pl+p2+p3+p5-pminus5 > dum) // aqui testa se ele absorveu do laser +z
{

// corregio da velocidade para a absorcao do foton apenas
xv[5]+= (h/(mass*lambda));
}else {
// ele aborveu do laser -z
xv[5]+= (h/(mass*lambda))*(-1.0);
}
// vamos escolher em que estado ele vai decair, pois se decair em -1/2
apenas precisamos lembrar de contar esse atomo como perdido

// as probabilidades de um estado ou outro sao dadas pelos coeficientes cb+ e c5-, onde c5-=1

cbplus= (1.0/(2*sqrt(2.0)*csi))*(-2.0*magmom*Bmag(xv)+2.0*magmom*Bmag (xv) *gs +csi-
sqrt (4.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom-8 . 0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs+
4.0*Bmag (xv) *Bmag (xv) *magmom*magmom*gs*gs-4 . 0xBmag (xv) *magmom*csi+
4.0*Bmag(xv) *magmom*csi*gs+9.0*csi*csi)) ;
// pbplus é a prob de decair no estado +1/2 e pbminus no estado -1/2
p5plus=(cbplus*cbplus)/((cbplus*cbplus)+1);
pbminus=((1.0)/((c5plus*cbplus)+1));
//printf ("pb+= 2.4E,p5-= 2.4E,p5total=%2.4E\n", p5plus,pbminus,p5plus+pbminus);
//getchar();
dum2= SimRan1(il,i2);
if (dum2>p5plus)
{
atomoperdido++;

// printf ("perdemos o atomo p5 em tim= %2.4E", tim);
// getchar();
{ else {// decaiu no estado +1/2 entfo tenho que emitir o féton e corrigir a velocidade
2.0*SimRan1(i1,i2)-1.0;
sinTheta = sqrt(l.0-cosTheta*cosTheta);
phi =2.0*pi*SimRan1(il,i2) ;
xv[3]+= (h/(mass*lambda))*sinTheta*cos(phi);

cosTheta

xv[4]+= (h/(mass*lambda))*sinTheta*sin(phi);
xv[5]+= (h/(mass*lambda))*(cosTheta);
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}
}
} // loop que testa se absorveu

} // loop que verifica se estd no laser

dum= SimRanl1(il,i2);

if (timerg > dum)

{

cosTheta = 2.0*%SimRan1(il1,i2)-1.0;

sqrt (1.0-cosTheta*cosTheta);

phi =2.0*pi*SimRan1(il,i2) ;

// printf("antes da erg %2.4E\t%2.4E\t}2.4E",xv[3],xv[4],xv[5]);
modv= sqrt(xv[3]*xv[3] + xv[4]*xv[4] + xv[5]*xv[5]);

sinTheta

xv[3]= modv*sinTheta*cos(phi) ;

xv[4]= modv*sinTheta*sin(phi) ;

xv [5]= modv*(cosTheta) ;

// printf("\ndepois da erg %2.4E\t%2.4E\t%2.4E",xv[3],xv[4],xv[5]);
// getchar();

//modvl= sqrt(xv[3]*xv[3] + xv[4]*xv[4] + xv[5]*xv[5]);
//printf ("oi %2.4E\t%2.4E" ,modv,modvl);

// getchar();

}

if (atomoperdido>perdido) {ec=0;ep=0;}

else {ep = magmom*Bmag(xv) ;

ec = 0.5*mass*(xv[3]*xv[3] + xv[4]*xv[4] + xv[B]*xv[5]) ;

}

if ((novobin != velhobin))

{

if (atomoperdido == perdido) atomosrestantes[velhobin]++;

energiamedia[velhobin] += ec+ep;

//if (irep == nrep-1)

/74

// fprintf (output2, "%2.5E\t%2.6E\n",tim,energiamedialvelhobin]);
fprintf (outputl,"%2.5E\t%2.5E\t\n" ,xv[0] ,Bmag(xv));

/1%
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velhobin=novobin;

//getchar();
} //fecha com o primeiro else depois do while

}//fim do loop de propagagdo do tempo.

if ((eptec) > ebound)
{printf ("ALARME") ;
getchar();}

}else {irep--;}//fim do loop que ve se tem energia para armadilhar

}//fim do loop de atomos

//imprimira os histogramas

for (i=0;i<500;i++)
fprintf (output3," %2.5E\t%2.5E\t%d\t\n", (float) (i)*bin,
((energiamediali]/(4.5%kboltz*atomosrestantes[i]))),atomosrestantes[i]) ;

fprintf (output2, "%d\t\%d\t\%d\t\%d\t\n", transl, trans2,trans3,trans5) ;

}//fim do main

double Energy(double v[], double x[])

{

double dum ;

dum = 0.5*mass*(v[0]*v[0] + v[1]*v[1] + v[2]*v([2]) + magmom+*Bmag(x) ;

return dum;

}

void Force(double x[],double frcl[])
{

double rp[3], rm[3], dx ;

int j, i ;

dx = 0.00001 ;

for(i =0 ; 1 < 3 ; i++)

{

for(j =0 ; j <3 ; j++) {rpljl = x[j] ; m[j]l = x[j] ;}
rp[i] += dx/2 ; rm[i] -= dx/2 ;

frc[i]=-magmom* (Bmag(rp) - Bmag(rm))/dx;

}

}
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//Calculo do campo analitico diretamente

double Bmag(double r[])

{

return ALPHA*sqrt(r[0]*r[0] + r[1]*r[1] + 4xr[2]*r[2]);

//fprintf (output2,"2.4E\n",ALPHA*sqrt (r [0]1*r [0] + r[1]l*r[1] + 4xr[2]1*r[2]);
}

void InitRan(long int& il, long int& i2)

{

int iran ;

for(iran = 0 ; iran < 152 ; iran++)

{

i1 = 16807*(i1%127773) - 2836*(i1/127773) ; if(il <= 0) il+= 2147483647 ;
i2 = 40014%*(i2),53668) - 12211%*(i2/53668) ; if(i2 <= 0) i2+= 2147483563 ;
}

for(iran = 0 ; iran < ntab ; iran++)

{

il = 16807*(i1%127773) - 2836*(i1/127773) ; if(il <= 0) il+= 2147483647 ;

i2 = 40014%*(i2),53668) - 12211%*(i2/53668) ; if(i2 <= 0) i2+= 2147483563 ;
ivi[iran] = i1 ;

}

}

//random number generator

double SimRani(long int& il, long int& i2)

{

long int k, j1 ;

i1 16807* (11%127773) - 2836*(i1/127773) ; if (il <= 0) il+= 2147483647 ;
i2 40014%(12%53668) - 12211%(i2/53668) ; if(i2 <= 0) i2+= 2147483563 ;
k = i2/ndiv2 ; j1 = ivi[k] ; ivi[k] = i1 ;

return ((j1 - 0.5)*4.656612875245797E-10) ;

}

void Dydt(double t, double xv[],double dxvdt[])

{

int j ; double wrk([3] ;

for(j = 0 ; j <3 ; j++) dxvdt[jl = xv[j+3] ;
Force(xv,wrk) ;

for(j =0 ; j <3 ; j++) dxvdt[j+3] = wrk[j]l/mass ;
}

void qus(double *y, double *dydx, int n, double x, double htry, double eps,
double *yscal, double *hdid, double *hnext
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, void (*derivs) (double, double [], double [1))

int i;
double errmax,h,xnew,yerr[npart],ytemp[npart];
const double SAFETY = 0.9, PGROW = -0.2, PSHRNK = -0.25, ERRCON = 1.89E-4 ;

h=htry; errmax = 5.0 ;

while(errmax > 1.0)

{

Rkck(y,dydx,n,x,h,ytemp,yerr,derivs) ;

errmax=0.0;

for (i=0;i<n;i++)

{

if (errmax<fabs(yerr[i])/ *(yscal+i))errmax=fabs(yerr[i])/ *(yscal+i);

}

errmax /= eps;

if (errmax > 1.0)

{

h *= SAFETY*pow(errmax,PSHRNK) ;

xnew=x+h*32;

if (xnew == x)

{

printf ("stepsize underflow in rkqs\n");

*hnext = -1. ;

break ;

}

}

else

{

if (errmax > ERRCON) *hnext=SAFETY*h*pow(errmax,PGROW) ;

else *hnext=5.0%h;

*hdid = h ;

x += h ;

for (i=0;i<n;i++) *(y+i) = ytempl[i];

break;

}

}

}

void Rkck(double *y, double *dydx, int n, double x, double h, double *yout,
double *yerr, void (*derivs) (double, double [], double []))
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int i;

static double a2=0.2,a3=0.3,a4=0.6,a5=1.0,a6=0.875,b21=0.2,
b31=3.0/40.0,b32=9.0/40.0,b41=0.3,b42 = -0.9,b43=1.2,

b51 = -11.0/54.0, b52=2.5,b53 = -70.0/27.0,b54=35.0/27.0,
b61=1631.0/55296.0,b62=175.0/512.0,b63=575.0/13824.0,
b64=44275.0/110592.0,b65=253.0/4096.0,c1=37.0/378.0,
¢3=250.0/621.0,c4=125.0/594.0,c6=512.0/1771.0,

dchb = -277.0/14336.0;

double dc1=c1-2825.0/27648.0,dc3=c3-18575.0/48384.0,
dc4=c4-13525.0/55296.0,dc6=c6-0.25;

double ak2[40],ak3[40],ak4[40],ak5[40],ak6[40],ytemp[40];

for (i=0;i<n;i++)

ytemp [i]=* (y+1) +b21*h* *(dydx+i);

(*derivs) (x+a2*h,ytemp,ak?2) ;

for (i=0;i<n;i++)

ytemp [i] =+ (y+1i) +h* (b31* *(dydx+i)+b32*ak2[i]);

(*derivs) (x+a3+*h,ytemp,ak3) ;

for (i=0;i<n;i++)

ytemp [i]=x (y+1i) +h* (b41* *(dydx+i)+b42xak2[i]+b43*ak3[i]) ;

(*derivs) (x+ad*h,ytemp,ak4) ;

for (i=0;i<n;i++)

ytemp [i]=x (y+1i) +h* (b51* *(dydx+i)+b52*ak2[i]+b53*ak3[i]+b54*ak4[i]);
(*derivs) (x+ab*h,ytemp,ak5) ;

for (i=0;i<n;i++)

ytemp [i]=* (y+1) +h* (b61* *(dydx+i)+b62*ak2[i]+b63*ak3[i]+b64*ak4 [i]+b65*ak5[i]);
(*derivs) (x+a6*h,ytemp,aké) ;

for (i=0;i<n;i++)

* (yout+i)=*(y+i)+h*(cl* *(dydx+i)+c3*ak3[i]+cd*ak4[i]+c6*ak6[i]);

for (i=0;i<n;i++)

*x(yerr+i)=h*(dcl* *(dydx+i)+dc3*ak3[i]+dcd*ak4[i]+dcb*ak5[i]+dc6*ak6([i]);
}

76



Apeéendice B - Calculo para a
energia média na armadilha
utilizando o programa

Mathematica versao 5

Distrnbuicao de Maxwell-Boltzman normalizada:

/2

) v Exp[-mv® / (2kBt)]:

Infl]:= fMBad[wv_] := 4n‘[2 —
T
Integrate[fMB3ad[v], {v, 0, =}, Assumptions -+ {m>0, (kBt) > 0}]

outfz2]= 1

» Energia Cinética Média (com ou sem potencial):

In[3]:= Integrate[ (mv®/2) fMB2d[v], {v, 0, =}, Assumptions -+ {m>0, (kBt) > 0}]

3kBEt

outf3]= .

7



= Harmonic Potencial:

Infdj:= ¢[r_] := ar?;
nfr ] := e—d[r]!(lﬂ!t};
ntotal = Integrate[4:.'rr3 n[r], {r, 0, »}, Assumptions -+ { a>0, (kBt) > 0}]
372 ¢ 372
out[8]= - (kB t a)

o3

= FEnergia Potencial Média:

In[13]:= eptotal = Integrate[4nr® ¢[r] n[r], {r, 0, =}, Assumptions -+ { a> 0, (kBt) > 0}]
372 (kBt) 2

Out[13] 55T

Infl14]:= epm = FullSimplify[eptotal /ntotal]

3 (kBt)*? o2

Outfld]= —
2 (kBta)®?

m Spherical Quadrupole Potencial:

Inf15]:= ¢8Q0[r_] := ar:
nSQ[r_] := e ¥selrl/iket),

In[17]:= ntotalSQ = Integrate[2 mr® ns80[r], {r, 0, =}, Assumptions =+ { a>0, (kBt) > 0}]
4kB* mt?

Out[17]= ——5——

» Energia Potencial Média:

Inf18]:= eptotalSQ = Integrate[2mr® ¢30[r] nSQ[r], {r, 0, =}, Assumptions— { a> 0, (kBt) > 0}]

12 kB* wtt

Outfl18]= =

Inf18]:= epmS0 = FullSimplify[eptotals0/ ntotalsQ]

outflej= 3 kBt

Conclusdo ! Energiatotalmédia = (2 + 3/2) kBT = (9/2) kBT
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