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1. RESUMEN DEL PROYECTO:

La preparacion y caracterizacion de estados cuanticos es de importancia central en
el area de informatica cuantica y control coherente (Resch, Lundeen, & Steinberg,
2002). En la actualidad, la manipulacién precisa a nivel cuantico empleando pulsos
es prioritaria para el desarrollo del computo cuantico y para el control coherente de
reacciones quimicas (Knill, La, & Milburn, 2001). Es por esto que en este proyecto
se busca encontrar funciones o modelos matematicos que relacionen los
parametros de un laser de baja intensidad y frecuencia modulada linealmente (LCP),
con los estados de superposicién coherente de un sistema de dos niveles descritos
en coordenadas de Hopf (también conocido como estado de Hopf). Lo anterior se
hizo mediante el estudio del efecto que produce la excitaciéon de un estado cuantico

a otro mediante un pulso laser tipo LCP.

Para lograr este objetivo, en primer lugar se escribié un programa en el Lenguaje
Wolfram (Mathematica ®) que modela el caso de dos niveles electronicos y tres
estados vibracionales. Para el nivel electronico fundamental, se considero
solamente el estado fundamental vibracional de un potencial arménico. El nivel
electronico excitado se modela por un potencial de doble pozo, en el que sélo se
consideraron los dos niveles vibracionales de mas baja energia. Las transiciones
gue se estudian son las que van del arménico fundamental a combinaciones lineales
de los estados vibracionales del pozo doble, mediante diferentes LCPs con distintos
valores de sus parametros. Para cada caso se halla la solucion de la ecuacion de

Schrodinger dependiente del tiempo, posteriormente se transforma a coordenadas

10



de Hopf y se explora la influencia, en dominios de frecuencia y de tiempo, de

cambiar los parametros del laser sobre el estado de Hopf.

Se estudid la relaciéon de los LCPs con los de estados de Hopf, identificando cuales
son los dominios del espacio de parametros del LCP, como el ancho y la duracién
del pulso, que llevan a un estado de Hopf particular. Asi, se encontraron regiones

que relacionan el espacio de parametros del |aser, con el espacio de Hopf.

En este proyecto se prepararon estados cuanticos determinados, los cuales pueden
tener destinos quimicos diferentes, i.e., control de la reactividad quimica. Posibles
aplicaciones de lo anterior pueden encontrarse en el control de las reacciones
quimicas, asi como a la redistribucion intramolecular de la energia vibracional. Por
otro lado, puede tratarse de estados que tengan utilidad en el campo de

computadores cuanticos.

Palabras clave: preparacion estados cuanticos, coordenadas de Hopf, potencial de

pozo doble.
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2. DESCRIPCION DEL PROYECTO:

21 Planteamiento de la pregunta o problema de investigacion y su

justificacién en términos de necesidades y pertinencia:
Se ha demostrado que la preparacion exacta de una superposicion de dos estados
cuanticos, es fundamental para controlar los procesos quimicos a nivel atdbmico y
molecular. Empleando acoplamiento dipolar y una descripcion semi-clasica se
pueden simular excitaciones que lleven a superposiciones lineales de estados
cuanticos. Cuando la superposicién involucra solamente dos estados cuanticos, se
puede describir completamente en coordenadas de Hopf del espacio complejo. Por
otro lado, los pulsos laser con frecuencia modulada linealmente, se emplean muy
frecuentemente en experimentos de control coherente de reacciones quimicas. Sin
embargo, no existe una descripcion de los mecanismos que llevan a producir una
superposicion determinada usando un LCP. Por las razones anteriores, encontrar
un modelo matematico que relacione los LCPs y los estados de superposicion es

de mayor importancia en el campo del control coherente de las reacciones quimicas.

En este proyecto se estudiaron a nivel numeérico y teorico los mecanismos fisicos
por los cuales se pueden obtener combinaciones lineales particulares de dos
estados cuanticos. Los estados cuanticos pueden estar acoplados a reacciones
quimicas, permitiendo optimizar el rendimiento de las mismas, una de las
problematicas principales que aborda la quimica moderna. Por otro lado, es posible
acoplar dichos estados cuanticos a la redistribucion intramolecular de la energia

vibracional (IVR), que es el flujo de energia entre los grados de libertad vibracionales
12



de una sola molécula aislada. (Ann, y otros, 1993) Dependiendo de cdmo se realice
la excitacion, asi mismo se influencia la distribucion de la energia intramolecular.
Ademas, existen aplicaciones en la formacion de moléculas frias, donde se hacen
excitaciones y emisiones espontaneas de luz de forma sucesiva. Enfriar las
moléculas permite realizar un control y estudio de reacciones quimicas, asi como

estudiar efectos cuanticos a nivel molecular. (Reich & Koch, 2013)

2.2 Marco tedrico y estado del arte:

2.2.1. Mecanica cuantica

A escala atomica y molecular, las leyes de Newton no son obedecidas plenamente.
Atomos, moléculas y particulas subatémicas (electrones, protones, neutrones,
fotones, etc.) se comportan de acuerdo a la mecanica cuantica, adquiriendo

caracteristicas de onda y particula (Feynman, 2013).

2.2.1.1. Ecuacion de Schrodinger

Las particulas microscopicas se rigen por una mecanica diferente a la clasica, la
mecanica cuantica, ya que ellas estan sujetas al principio de incertidumbre de
Heisenberg, el cual indica que no es posible determinar simultaneamente la posicion
y la velocidad exacta de una particula. Para describir el estado de un sistema
cuantico, se postula una funcién de las coordenadas de las particulas: la funcién de
onda o funcién de estado y. Dado que el estado cambia con el tiempo, y es también
funcion del tiempo. Esta funcidn contiene toda la informacién que se pueda conocer

del sistema. (Levine, 2001)
13



Para poder encontrar el estado de un sistema mecanocuantico conociendo el estado
presente, es necesario tener una ecuacion que indique como cambia la funcion de
onda con el tiempo. Este es el caso de la ecuacidon de Schrodinger dependiente del
tiempo es una ecuacion diferencial cuya solucion es la funcion de onda y para el
caso de un sistema con una particula es:

ho¥(x,t)  A? aZIP(x,t)JrV Wt 1
i dot 2m  0x? (x+O¥xY

Donde la constante h barra se define como

h 2

h I
2T

m es la masa de la particula y V(x,t) es la energia potencial del sistema. Al contener
la primera derivada de la funcién de onda con respecto al tiempo, permite calcular
la funcién de onda futura, es decir el estado, en cualquier instante de tiempo, si se
conoce la funcién de onda en el tiempo inicial to. La funcion de onda no nos puede
dar la posicion exacta de la particula, como haria un sistema clasico, sino que nos
provee la probabilidad de encontrar una particula en el tiempo t en la region del eje
X que esta entre x y x + dx. Esta se puede encontrar gracias al postulado de Born,
llamado densidad de probabilidad
|W(x,t)|*dx 3

La aplicacion de la mecanica cuantica a sistemas fisicos se reduce entonces a

resolver la ecuacion de Schrodinger apropiada (Atkins, 1973).
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2.2.1.2. Oscilador armoénico

El sistema del oscilador arménico unidimensional es importante como modelo de

las vibraciones moleculares. El potencial de oscilador armdnico sigue la ley de
. 1 .
Hooke y tiene una forma general V(x) = Ekxz, donde k es una constante. En la figura

1 se muestra el potencial internuclear completo de una molécula diatdmica en la
linea solida y el potencial del oscilador armonico en la linea punteada. Es evidente,
que se trata de una buena aproximacion en la regiéon del minimo, que es la que tiene
relevancia fisica para muchas moléculas a temperatura ambiente. Por lo tanto, es

una buena aproximacion para vibraciones con amplitudes pequenias.

Energy

Figura 1. Comparacion entre el potencial del oscilador armoénico (linea punteada) y el
potencial internuclear completo (linea sélida). (Levine, 2001)

La forma de las soluciones cuanticas de la ecuacion de Schrodinger independiente
del tiempo, del oscilador arménico para los dos primeros niveles vibracionales se

muestran en la figura 2 (Levine, 2001) (McQuarrie & Simon, 2014)
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Figura 2. Funciones de onda para los dos primeros estados del modelo del oscilador
armonico (Levine, 2001)

2.2.1.3. Pozo doble de potencial

Para explicar con un modelo sencillo de inversion de la configuracion de la molécula
de amoniaco NHjs;, se han utilizado sistemas cuya energia potencial es una funciéon
de sélo un parametro, la distancia (algebraica) x entre el atomo de nitrégeno y el
plano definido por los tres atomos de hidrogeno. La forma de esta energia potencial
V(x) esta dada por la linea continua de la figura 3, la cual puede corresponder o

modelarse con una funcién de la forma V(x)=ax*+bx>+cx?+dx+e.

AV(x)

Figura 3. Pozo doble de potencial. Indica la variacion con respecto a x de la energia
potencial V(x) de la molécula. (Cohen-Tannoudji, Diu, & Laloe, 1992)
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La simetria del problema con respecto al eje x=0, requiere que V(x) sea una funcion
par de x. Los dos minimos de V(x) corresponden a dos configuraciones simétricas
de la molécula en las que, clasicamente, es estable; se escoge el origen de la
energia tal que la energia sea cero. La barrera de potencial en x=0, de altura V1,
expresa el hecho de que si el atomo de nitrogeno se encuentra en el plano de los
atomos de hidrégeno, estos lo repelen. Finalmente, el aumento de V(x) cuando |x|
es mayor que b, corresponde a la fuerza del enlace quimico que asegura la cohesion

de la molécula.

Al obtener las eigenfunciones asociadas con los dos primeros niveles energéticos
del sistema con la ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo, es posible
graficarlas para ver su forma, lo que se muestra en la figura 4. (Cohen-Tannoudji, Diu,

& Laloe, 1992)

A X: (x)

1

i
1

I

1

I

J

)
:

VA

Xa(x)

|
|
|
|
|
i

Figura 4. Funciones de onda asociadas con los dos primeros niveles vibracionales
(Cohen-Tannoudiji, Diu, & Laloe, 1992)
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2.2.3. Matriz de transicion dipolar (factores de Franck-Condon)

Para cualquier dipolo u, en la aproximacion de la longitud de onda larga, la

interaccidn es de la forma - u- E. (Schatz & Ratner, 2002)

Asi, para un sistema de dos estados, la ecuacién de Schrodinger se puede escribir

de la forma:

mo ()= (L, ) 4

Donde las funciones de onda para cada uno de los estados 1y 2, que son funciones

bien comportadas, se pueden expandir en una combinacion lineal de la forma

) =2 lelx) Yy 1W2) = X lcalta) - 5y6

Por otro lado, la interaccién a la cual esta sometida el sistema esta formada por g,
el dipolo y por el potencial épsilon, que depende del tiempo, el cual puede ser un

pulso laser de la forma LCP:
g, = gyxe~E10)*/(200)* % c0s[0.5¢;(t — ty)? + w(t — ty)] 7
De tal forma, se tienen dos ecuaciones diferenciales parciales acopladas:
ihZi|C}|Xi> = Y| HL| x:i) — & T Catle P 8

ihZaIC.aI(pa) :Za|caﬁ2|¢a>_gt2aci¢ﬁ Hi)(i) 9

18



Para encontrar los coeficientes c¢; y c, y poder resolver el sistema, se aplica en
ambos lados ()(j| y (¢,;| respectivamente las ecuaciones 8 y 9, en el lado izquierdo
de 8 se obtiene

thXxjlxi) ¢, 10
y sabiendo que la sumatoria sobre todo el espacio produce el delta de Kronecker,
el cual solo vale 1 para i=j y para todo i#f vale O.
La suma desaparece y cada indice i/ se convierte en j, permaneciendo unicamente

el coeficiente ¢,. De forma similar resulta el lado derecho de ambas ecuaciones, en
donde E corresponde a la energia del Hamiltoniano.
ihe; = GEj — & Lo CalXjlAlPa) 11
ihcg = cgEp — & Lo cildplitlx:) 12
Donde(x;l|it|d.) y (®gliilx;) son los factores de Franck-Condon, que corresponden

a la matriz de acoplamiento dipolar de los dos estados del sistema. (Franck, 1925)

(Condon, 1926)

2.2.4. Método de diferencias finitas

El método de diferencias finitas es una herramienta estandar para encontrar
soluciones numéricas a ecuaciones diferenciales parciales. El objetivo de este
meétodo para resolver una ecuacion diferencial parcial es transformar un problema
del calculo en un problema de algebra tomando cuatro estrategias. La primera es
discretizar el dominio fisico continuo a una cuadricula de diferencia discreta. La
segunda es aproximar las derivadas parciales exactas individuales en ecuaciones

diferenciales parciales (PDE) por una aproximacion algebraica de diferencias finitas
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(FDA). Posteriormente sustituir las FDAs en las PDE para obtener una ecuacion de

relacion de recurrencia finita algebraica (FDE). Y por ultimo resolver dichas FDEs.

El objetivo de las soluciones numéricas de una ecuacion diferencial parcial es llevar
la solucion en un nivel en el tiempo n adelante a un nivel n+1 en el tiempo. La
solucién en un punto P en un nivel de tiempo n+1 depende de las soluciones de

todos los otros puntos en un nivel de tiempo n+1. (Hoffman, 2001), (Miller, 1979)

2.2.5. Laseres

2.2.5.1. Interaccion de la luz con la materia

El fin ultimo del control cuantico es controlar la dinamica de los sistemas atdomicos
y moleculares. Lograr este control requiere exponer al sistema a una perturbacion
externa para alterar su estado. Los enfoques que mas se han aplicado usan el
control de una radiacién incidente como fuente de esta perturbacion. Se asume que

son campos electromagnéticos clasicos interactuando con moléculas cuantizadas.

Dado el Hamiltoniano, H, de acuerdo con la mecanica cuantica estandar, la
evolucion dinamica de la funcion de onda, W, que describe el movimiento del
sistema en presencia de un campo eléctrico, E, esta dado por la solucién de la

ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo.

in’® - gy 13
at
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En general, el campo eléctrico E tiene la forma de la ecuacion 14. Donde k son las
direcciones de propagacion, & los vectores unitarios que describen la polarizacién,
o(t) las frecuencias y Ax son amplitudes complejas.
E(r,t) = iz kér {Arexp(—iwit + ik-r)— AL exp (iwit — ik - 1)}
k 14
Generalmente, se puede despreciar la variacion del campo eléctrico incidente sobre
el tamafo del material, y se asume que el campo se propaga en la direccion z, asi

Hwr(t) esta dado por:

Hyg(t) = —p- E(z,1) 15
donde d es el momento dipolar molecular

Dentro del marco de las aplicaciones quimicas, ha dominado la fotodisociacién en
la que una molécula es irradiada y se disocia en varios productos, y las reacciones
bimoleculares, en las que dos moléculas colisionan para generar nuevos productos.
Para estudiar estos procesos, se utiliza la teoria de perturbacion y se asume que el

campo de la luz es “débil”. (Shapiro & Brumer, 2012)

2.2.5.2. Linear Chirp Pulse (LCP)

El chirp de un pulso se entiende generalmente como la dependencia de la
frecuencia con el tiempo y cuyo campo eléctrico esta dado por 17. En este caso, se
trata de pulsos laser cuya frecuencia instantanea cambia linealmente con el tiempo.

(Paschotta, 2008)

g, = gyxe~E10)*/(200)* x c0s[0.5¢;(t — ty)? + w(t — ty)] 17
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2.2.6. Estados de Hopf

Es la nomenclatura usada para describir la superposicion lineal de dos niveles
cuanticos. En términos de las coordenadas de Hopf en €?, se pueden cubrir todas
las posibles superposiciones lineales entre dos estados propios de un sistema
cuantico. (Arango, Shapiro, & Brumer, 2006)

Las coordenadas de Hopf son un tipo de coordenadas hiperesféricas, que en

coordenadas complejas se escriben de la forma:
z, = e~ %1 sing
z, = e %1 cosy 18

Donde z, z, € C?. Para estas coordenadas, 1 puede tomar valores entre 0 y /2,

mientras que &1 y &, toman valores entre 0 y 2x.

22



3. OBJETIVOS

3.1 Objetivo general
Determinar un modelo matematico que relacione los parametros de un pulso laser
de baja intensidad y frecuencia modulada linealmente (LCP) con el espacio de Hopf

de una superposicion lineal de dos estados cuanticos.

3.2 Objetivos especificos

« Escribir un programa en el lenguaje Wolfram (Mathematica) que permita
estudiar la relacién entre los LCPs y los estados de Hopf.

* Identificar dominios del espacio de parametros del LCP para obtener un
estado de Hopf especifico

e Comparar los resultados numéricos con los analiticos (teoria de

perturbaciones de primer orden)

23



4. METODOLOGIA

Equipo computacional y software

Para el desarrollo de este proyecto se emplearon los computadores de escritorio del
grupo de fisicoquimica tedrica de la Universidad Icesi: Dell, procesador Intel®
Core™ 5-6500 CPU @ 4 nucleos 3,20GHz, memoria RAM 8,00 GB mas 30GB de
memoria Swap, y sistema operativo Ubuntu 15.10 y Windows 7. Los calculos se
corrieron en 10 de estos equipos. El cédigo fue escrito en el lenguaje Wolfram
(Mathematica) y se empled el programa Mathematica 9 con licencia. Todos los

graficos de los resultados fueron obtenidos con el mismo programa.

Planteamiento del sistema de estudio

Para este proyecto se definié un sistema de dos potenciales: un potencial basal de
oscilador armonico y un potencial excitado de doble pozo, como se muestra en la
figura 5.

Energy
10+

Figura 5. Sistema de estudio. El potencial arménico en rojo corresponde al estado basal,

el potencial de doble pozo en verde es hacia donde se dirigira la excitacién.
24



Probamos diferentes funciones de energia potencial para el estado fundamental y
para el estado excitado, hasta encontrar potenciales que generaran estados
vibracionales con un comportamiento que vaya de acuerdo a la teoria y que estén
suficientemente separados entre si. Se generd inicialmente un sistema de
ecuaciones para encontrar la forma del potencial del pozo doble, donde se hacian
variar los parametros a, b, ¢, d, y e; de una ecuacion de la forma
V(x)=ax*+bx>+cx*+dx+e.

El estado electronico fundamental se tom6é como un potencial de oscilador

o 1 . . g
armonico, de forma general V(x)= Ekxz. Para hallar el valor de k que coincidiera

perfectamente con el primer pozo del potencial doble, se encontrd la primera raiz
de dicho potencial, que se aplico a la segunda derivada del mismo. Ademas, el
potencial del oscilador armonico debia estar ligeramente debajo del potencial doble,
por lo que fue necesario restar una cantidad arbitraria.

Adaptacion de un programa en Mathematica

Se adaptaron dos programas en lenguaje Wolfram Mathematica: el primero permitia
encontrar los eigenvalores y eigenvectores de los estados vibracionales de los dos
potenciales mediante el método de diferencias finitas, asi como el laser que genera
la excitacion. El segundo, proveia un método para resolver las ecuaciones de
Schrodinger del sistema una vez hubiera ocurrido la interaccion con el laser,

utilizando la matriz de acoplamiento dipolar.
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* Método de diferencias finitas:
Inicialmente se define una cuadricula en la cual se trabaja para realizar el método
de diferencias finitas. (Ver anexo) Las energias cinéticas y potenciales del sistema
se discretizan segun esta, y teniendo la energia total del sistema para cada uno de
los potenciales individualmente, se encuentran los eigenvalores y eigenvectores de
los estados vibracionales asociados a cada potencial.
En ciertas ocasiones, los valores propios no son generados en orden de energia
creciente, por lo que una etapa adicional que los ordenara fue adicionada al
notebook. Se verificO para cada potencial, que en efecto los eigenvalores
encontrados coincidieran con los reportados por la literatura.

* Pulsos laser:
Se trabajo con el primer estado vibracional del oscilador armonico como el estado
inicial y con los dos primeros estados vibracionales del pozo doble como estados
excitados.
A partir de los potenciales y sus eigenfunciones y eigenvalores correspondientes
obtenidos, se disefid un pulso que permitiera excitar el sistema a una combinacion
lineal de los estados vibracionales del pozo doble.
Mediante el programa se generaron diferentes LCPs para realizar la excitacion. Para
obtener los pulsos, se fijaron los parametros €y wo Yy to, que son la intensidad, la
frecuencia central y el tiempo central del pulso, respectivamente. Se utilizaron los
valores de gy = 102 a.u., wp = 1.45 a.u., correspondiente a la diferencia en energia

entre el estado basal y el promedio de los excitados, y to = 1650 a.u., la mitad del
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tiempo maximo. Los parametros ooy C;, que son el ancho del pulso y la constante
del chirp, se variaron entre 50 y 300 a.u., y -0.1 y 0.1 a.u. respectivamente realizando
una estrategia aleatoria para la cual se hizo un total de 385 -calculos
correspondientes a combinaciones entre anchos y chirps diferentes y una estrategia
ordenada en la que se realizaron 126 calculos. Adicionalmente, se escogio un dipolo
u(x)=0.3x - 0.4574, donde 0.4574 es la primera raiz del potencial de doble pozo.

* Solucion de la ecuacién de Schrodinger en la representacion de

energia:
Se tomaron 100 estados vibracionales del oscilador arménico y 100 estados del
pozo doble para ser evaluados. El dipolo fue el mismo escogido anteriormente. Con
base en esto se calculé la matriz de transicion dipolar, que permanece constante en
cada uno de los laseres evaluados y se calculan de acuerdo con
(@ |71IX;) 19

Donde @, corresponde a los vectores propios del oscilador armoénico, i al dipolo y
X; a los vectores propios del pozo doble.

Como condiciones iniciales se establece que el primer coeficiente de los €a, que
son los coeficientes del oscilador arménico, sea igual a 1 y todos los demas €a | asi

como todos los ¢ sean O.
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Una vez teniendo estas condiciones es posible resolver las dos ecuaciones de
Schrodinger acopladas después de que la interaccidn, es decir el pulso, ha actuado.

Transformacion de las soluciones a coordenadas de Hopf

Las soluciones de la evolucion del sistema excitado se transformaron a

coordenadas de Hopf, para generar los estados de Hopf correspondientes. La

ap =sin 7e'®, a,=cos ne’2

transformacion se obtiene mediante: > donde

nel0,7/2] nglE[O*z“]. (Arango, Shapiro, & Brumer, 2006). Es necesario

encontrar los parametros A€ y n, que varian segun cada pulso.

Para encontrar AE, primero se aplico la solucion encontrada a los coeficientes 1y 2
del pozo doble, con esto se generaron dos funciones correspondientes en funcion
del tiempo: g(t) y f(t). Posteriormente, se hizo una funcién del seno de la diferencia
de los dos primeros valores propios del pozo doble. Adicionalmente se cred la
funcién del seno de la diferencia de las funciones que se mencionaron inicialmente
(g(t), f(t)). Por ultimo, se calcul6 el desfase entre las dos funciones seno cuando el
pulso ya ha dejado de actuar sobre el sistema y se estabiliza. El valor de la diferencia

se divide sobre 2x para volver al dominio de la frecuencia. El valor encontrado

corresponde a la constante AE.
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En el caso de v, inicialmente se discretizaron las soluciones para ambos
potenciales, evaluando la solucién en cada uno de los coeficientes y tomando el
valor absoluto del resultado. Se realizé una normalizacion de los coeficientes, para
la cual se hall6 una constante de normalizacion sacando la raiz cuadrada de la suma
de los dos coeficientes del potencial de doble pozo correspondientes a los estados
vibracionales 1 y 2, al cuadrado. Esto debido a que son estos dos estados
vibracionales excitados del potencial de doble pozo, una vez ha terminado de
interactuar con el pulso, los que se quieren evaluar.

Posteriormente se dividieron los coeficientes 1y 2, correspondientes a los ya antes
mencionados primeros dos estados vibracionales del pozo doble, por la constante
de normalizacion.

Finalmente, para encontrar n, basta con calcular el arco tangente de la divisién del
valor absoluto del coeficiente 1 sobre el valor absoluto del coeficiente 2, teniendo

en cuenta la transformacién a coordenadas de Hopf donde:

M _ sinn 22
|csl cosn
de aqui n= arctan ! 23

lcz|
Identificacion de los dominios del espacio de parametros del LCP para obtener un
estado de Hopf especifico.
Se determind la influencia del LCP en los dominios del ancho del pulso y la
constante de chirp sobre los estados de Hopf, realizando graficas que pudieran
relacionarlos. Para obtener los estados de Hopf, se grafica A§ contra sin(n). Cada

pulso corresponde a un punto de coordenadas (op; Cj) y genera un punto en
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coordenadas de Hopf (AE; sin ).
Comparacion de los resultados numéricos con los analiticos
La solucion a las ecuaciones de Schrodinger se encontraron mediante diferentes
metodologias. Inicialmente se utilizé un sistema basado en la representacion de las
coordenadas, en el que se definia un potencial doble como se menciond
anteriormente y el estado basal del oscilador armonico con la solucion conocida de
la ecuacion de Schrodinger.
Se encontré que usando Wolfram no se pudieron determinar soluciones analiticas
y por lo tanto se recurrié a hallar soluciones numeéricas exactas usando el método
de diferencias finitas, el cual permite resolver en términos de los estados propios
del sistema.
La propagacion numérica se hizo en la representacidon de energia. Para lo cual, se
calculo la matriz de transicion dipolar entre los estados del oscilador y del pozo
doble. Se resolvieron las ecuaciones diferenciales 8 y 9 empleando el método
numeérico implicito de Runge Kutta.
ihe) = GEj — & Lo CalXjlAlPa) 11
ihcg = cgEp — & Lo ci{dplitlx:) 12
Debido a que se tienen resultados numeéricos exactos, no es necesaria la

comparacion con resultados analiticos aproximados.
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5. RESULTADOS Y DISCUSION

5.1 Programa en el lenguaje Wolfram para estudiar la relacion
entre los LCPs y estados de Hopf
Se escribié un programa en el lenguaje Wolfram (Mathematica) que consta de seis
partes, (Anexo 1), las cuales se describen en detalle a continuacion.
* Parametros iniciales y diferencias finitas para los dos potenciales
Aqui se definen los parametros del calculo del método de diferencias finitas, donde
se tomo una cuadricula de 300 puntos. Para simplicidad de los calculos, se utilizd
una masay un h barra de 1. Adicionalmente, aqui se define la matriz energia cinética
mediante la formula de tres puntos.
Se encontrd que el potencial que mejor se ajustaba al sistema deseado tenia como
ecuacion 24.
V(x)= 1.38333 x* - 11.0667 x* + 26.6167 x* - 17.9333 x 24
Adicionalmente, el potencial del oscilador arménico del sistema encontrado fue 25:
V(x)= > 26.333 (x-0.457431) *- 5.2 25
ambos potenciales se pueden observar en la figura 5.
Gracias al método de diferencias finitas se obtuvieron los estados vibracionales de
cada uno de los potenciales, como se muestra en la figura 6. Adicionalmente, en la

figura 7 se pueden ver los dos potenciales con sus estados vibracionales

correspondientes.
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a) Energy b) Energy
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Figura 6. Estados vibracionales para los primeros estados vibracionales de: a) El
pozo doble (en rojo el primer estado y en verde el segundo) b) El oscilador arménico

Energy

10+

Figura 7. Estados vibracionales del sistema de estudio. La linea rosada representa el
primer estado vibracional del oscilador arménico y la roja y la verde los dos primeros del
doble pozo, respectivamente.

* Laser
En esta seccion se definen todos los parametros del pulso para la propagacion
numeérica. Se trabajaron los rangos descritos en la metodologia:

Tabla 1. Rango de parametros del laser utilizados

i Paso
Parametro del

laser

Valor inicial Valor final Muestreo Muestreo

aleatorio ordenado
Og 50 300 1 50

C -0.1 0.1 0.01

€0 10 -

Wo 1.45 -

to 1650 -
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Para cada pulso se realiza una grafica del mismo. En la figura 8 se puede ver la

diferencia entre un pulso con chirp y un pulso sin chirp.

Figura 8. Pulso con y sin chirp con un ancho de 100.

* Matriz de transicion dipolar (factores de Franck-Condon) y soluciones
en la representacion de energia

Permite realizar el calculo de la matriz de transicién dipolar, que representa la
posibilidad de transicion entre un estado del oscilador y uno del doble pozo y
viceversa, la cual se calcula con los vectores propios obtenidos por el método de
diferencias finitas. Se definen dos tablas de coeficientes, una para cada potencial,
en donde cada coeficiente corresponde a un estado vibracional de determinado del
potencial.
Las ecuaciones de Schrodinger se resuelven para cada uno de los pulsos,
encontrando soluciones en la representacion de energia, las cuales son soluciones
numericas exactas.

* Constantes de Hopf
Los coeficientes resultantes de los dos estados vibracionales del doble pozo que se
obtienen al resolver la ecuacién de Schrodinger, son numeros complejos que se
pueden representar polarmente empleando las coordenadas de Hopf. El argumento
de este numero complejo se relaciona con la coordenada de Hopf AE, y el modulo
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de dicho numero complejo con el sin n, de acuerdo con la ecuacion 15.

Empleando la funcidn manipulate fue posible poner en fase las oscilaciones
coherentes entre los dos estados vibracionales del pozo doble y las oscilaciones
correspondientes a la dinamica del sistema en el estado excitado después de la
accion del pulso. Con esta funcion se puede sobreponer una grafica sobre la otra o
introducir el valor encontrado mediante el calculo descrito en la metodologia, lo cual

se puede ver en la figura 9c.

a) 1.0F

051

-051

Figura 9. Calculo del desface entre: a) Oscilaciones de la dinamica del sistema en el estado
excitado después de la accién del pulso; y b) Oscilaciones de los dos estados vibracionales
del potencial de pozo doble. ¢) Herramienta manipulate para verificar el desface encontrando
mediante el calculo
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En todos los casos la verificacion visual permitid comprobar que los resultados
obtenidos en el calculo eran correctos.
Se encontraron valores de AE que variaban desde 0,0200158 hasta 0,909066 y para
sin(n) desde 0,318896528 hasta 0,91923382, con un v de 0,324565 a 1,16613.
Estos resultados estan de acuerdo con la teoria, en la que se establece que E puede
tomar valores entre 0 y n/2, en este caso lo valores de A estan dentro del rango, y
son menores debido a que se trata de la diferencia de los dos E. Por otro lado, los
valores encontrados para v, los cuales deben estar en el intervalo de 0 a 2x, también
coinciden.
Como se menciond anteriormente, el calculo de AE y n debe hacerse para cada
pulso. Cada calculo se demoraba en correr aproximadamente 8 minutos, en este
estudio se realizaron mas de 500 calculos. Se realizé un mapeo del espacio de
parametros del laser tanto de forma aleatoria como de forma ordenada. Para un
total de aproximadamente 67 horas de computo.

* Graficos de Hopf
Se obtuvieron graficos para el espacio de parametros, tanto en una estrategia
muestreo aleatorio, asi como en una de muestreo ordenado, lo que se evidencia en
la figura 7. Ambas estrategias fueron utilizadas para poder en primer lugar, cubrir
todo el espacio de parametros del Iaser y segundo, asegurarse que el resultado no
fuera invariante segun el muestro e identificar si aparecia algun patron en los

resultados segun el muestreo realizado.
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Y se grafico el resultado en coordenadas de Hopf para ambas estrategias (ver figura
11). Se obtuvieron resultados similares, lo cual indica que los resultados son
invariantes frente al muestreo. EI muestreo aleatorio fue mas exhaustivo por lo que

aparecen mayores detalles en los resultados, lo cual se ve especialmente en las

C

Figura 10. Graficas del espacio de parametros muestreado. a) aleatorio b) ordenado

regiones de sin(n) de 0.3 a 0.6 y AE de 0.1 a 0.3, asi como en 0.9.

a) b)
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Figura 11. Espacio de Hopf obtenido en respuesta a los diferentes pulsos. a) aleatorio b)

ord

enado
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5.2 Identificacion de los dominios del espacio de parametros

del LCP para obtener un estado de Hopf especifico
Considerando que los resultados de los muestreos aleatorios y ordenados fueron
practicamente iguales, se considerara unicamente el muestreo ordenado para la
identificacion de dominios, debido a que es el muestreo mas exhaustivo.
Se encontro una respuesta relativamente irregular, la cual implica que hacer una
interpolacién exacta es muy dificil para el rango de parametros empleado. Se hallé
que generalmente el espacio de parametros del laser envia a dos regiones
especificas de los estados de Hopf. El primer dominio consiste en dos regiones del
laser conformadas por valores de chirp de -0.04 con ancho de 100 hasta 300, y chirp
de 0.04 con anchos de 150 hasta 300. Estas se muestran sombreadas en rojo en la
figura 12, y van hacia una region en el estado de Hopf que corresponde a valores
de AE de 0.909066 y sin n de (0.917317; 0.919103). El segundo dominio
corresponde a la zona restante del espacio parametros, la region sombreada azul
de la figura 11, la cual genera una region en el espacio de Hopf de los estados del
pozo doble mas grande que la anterior, con coordenadas AE de

(0.0202016:0.262766) y sin ) de (0.318897; 0.917317).
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Figura 12. Relacion entre el espacio de parametros del laser y el estado de Hopf
obtenido.
Adicionalmente, al ordenar de forma ascendente la constante de chirp, se vio la

formacion de lineas para ciertas constantes de chirp, y la formacién de pequefas

regiones de acumulacién para otros valores de constante de chirp, lo cual se puede

apreciar en la figura 13.
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Figura 13. Parametros y resultados para diferentes valores de constante de chirp.

a) Chirp de -0,01 b) Chirp de 0,08

En el caso de constante de chirp -0.01 se forma una linea, mientras que para

constante de chirp 0.08 se observa una acumulacién cercana a un solo punto en la

respuesta.
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Figura 14. Grafica matricial del chirp contra el ancho del pulso para la respuesta
en: a) Ag b) sinn

La figura 14 presenta una grafica matricial donde se observa los niveles de
respuesta obtenidos para Ag y sin 1, obtenida mediante la estrategia de muestreo
aleatoria. Se uso6 una escala de colores en la que morado denota valores en el limite
inferior y rojo valores altos en el limite superior. Es importante notar que se evidencia
simetria con respecto al chirp: constante de chirp positiva y negativa tienen la misma

composicion espectral.

Para el caso de AE sobresalen dos lineas rojas correspondientes a los valores de
chirp -0.04 y 0.04, lo cual concuerda con las dos regiones identificadas

anteriormente en la figura 11. El resto de la grafica se encuentra en tonalidades
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moradas, y se observa algo de azul en la regién cercana al 0 del chirp, lo que indica
que generalmente los desfases que se dan entre las oscilaciones iniciales y finales
de la dinamica del sistema, son pequefas.

En cuanto al sin v, se observa que casi todos los resultados estan de 0.5 hacia
arriba (verde, amarillo y rojo). Los valores mas bajos estan centrados en el O del
chirp (valores de -0,01 y 0,01) y disminuyen con el ancho del pulso. La grafica de
sin n nos permite ver qué tanta contribucion hay de los estados vibracionales 1y 2
del potencial de pozo doble. Entre mas contribuya el primer estado, el primer
coeficiente sera mas grande, lo cual se refleja en un sin n mayor, es decir que estara
de color mas rojo. Por el contrario, si la contribucién es mayoritariamente del
segundo estado (coeficiente 2), sera un sin n menor, lo que corresponde a tonos
azules-violetas. Cuando la contribucion de los dos estado es aproximadamente
igual, se observan tonalidades verdes y amarillas. Por lo tanto, si se quiere preparar
un estado con una contribucién mayoritariamente del estado vibracional 1 del pozo
doble se deben usar combinaciones de ancho de pulso y constante de chirp que se
vean rojas en la figura 12b y a su vez, si el estado que se quiere preparar es
mayoritariamente del segundo estado vibracional, se debe hacer una preparacion

qgue corresponda a colores morados-azules.
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5.3 Comparacioén de resultados numéricos y analiticos
Inicialmente se esperaba resolver las ecuaciones de Schrodinger por medio de un
meétodo basado en la posicion, sin embargo esta metodologia provee soluciones
numeéricas aproximadas, contrario a lo que se obtiene mediante un enfoque de
resolucion a partir de la energia.

Para encontrar soluciones analiticas del potencial de pozo doble se intenté emplear
Mathematica, sin embargo no se pudieron obtener mediante esta metodologia. Por
lo tanto, se optd por encontrar los estados vibracionales propios del sistema, tanto
para el oscilador armoénico como para el pozo doble, utilizando el método de
diferencias finitas, que es el mas utilizado para encontrar soluciones de ecuaciones
diferenciales parciales, como la ecuacion de Schrodinger.

Al tener los estados propios del sistema y calcular mediante estos y el dipolo la
matriz de transicion dipolar, se pueden resolver las ecuaciones de Schrodinger
acopladas correspondientes al potencial del oscilador arménico y del pozo doble.
Se encuentran entonces soluciones numéricas exactas. Al tener una solucion
numeérica exacta y no aproximada, es innecesario comparar con resultados

analiticos aproximados empleando teoria de perturbaciones.
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7. CONCLUSIONES

Se implementd un notebook en Mathematica que permite calcular en coordenadas
de Hopf las combinaciones lineales producidas por un pulso modulado linealmente
(chirp) y un ancho de pulso determinados, para cualquier sistema de dos potenciales

acoplados oscilador armonico — pozo doble.

Se logroé realizar un muestro homogéneo y exhaustivo sobre una gran region del
espacio de parametros del laser, identificando cuales son las regiones mas

importantes para muestrear a futuro de forma mas minuciosa.

Se identificé que el mejor método para entender la influencia del comportamiento
del laser sobre las constantes de Hopf era un muestreo ordenado del chirp. Con
este se ve claramente la formacion de lineas y otras acumulaciones en los estados

de Hopf, segun el valor de chirp que se esté evaluando.

Los estados de Hopf que se obtuvieron estan compuestos por dos regiones
topologicamente separadas, una mas grande que resulta de la mayor parte de los
parametros del laser y otra mas pequefa que se genera soélo a partir de una seccion
limitada de los parametros. La figura 11 indica claramente como desde el espacio
de parametros del laser se puede llegar a las determinadas regiones mencionadas

anteriormente.

Se logré identificar qué combinaciones de constante de chirp-ancho de pulso llevan
a combinaciones lineales de los dos primeros estados vibracionales especificos del

potencial del pozo doble, permitiendo una seleccion preferente hacia el primer o
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segundo estado vibracional del pozo doble. En la figura 14 b) se puede realizar una
identificacion visual de las combinaciones especificas que se deben tomar para

llevar a cierto estado vibracional.

Aunque uno de los objetivos que se planted era realizar una comparacion de los
resultados numeéricos obtenidos con resultados analiticos de la teoria de
perturbaciones de primer orden, se encontré que dichos resultados analiticos son
innecesarios debido a que los que se encontraron de forma numérica son exactos

y no aproximados.
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8. RECOMENDACIONES

Se recomienda evaluar también la influencia de la frecuencia central del pulso (wg),
que puede afectar significativamente el espacio de respuesta, es decir los estados

de Hopf.

Adicionalmente, es recomendable realizar una evaluacion de un espacio de
parametros del laser en el cual se evaluen valores de chirp mas pequenos y
unicamente positivos. Debido a que se comprob6 que los valores negativos y
positivos de constante de chirp producen el mismo resultado. Se debe verificar que
las transformadas de Fourier del pulso obtenidas posean un ancho bien definido
alrededor de la frecuencia central, para esto se deben evaluar constantes de chirp

con magnitudes diferentes.

Por otro lado, se recomienda hacer uso del método de Split Operator, el cual
permitiria un analisis detallado en el tiempo del cambio de la funcion de onda a

medida que actua el pulso laser sobre el sistema.

Debido a las limitaciones de tiempo de este proyecto de grado, sélo se pudieron
calcular 500 combinaciones de chirps y anchos de pulso, se recomienda realizar un
muestreo mas exhaustivo del espacio de parametros del laser. Dicho muestreo
debera enfocarse en constantes de chirp mas pequefias y positivas, especialmente
en la region de 0,04 que es donde los resultados son remarcablemente diferentes a

todos los demas.
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ANEXOS

ANEXO 1: CODIGO DE LOS PARAMETROS INICIALES Y METODO DE DIFERENCIAS FINITAS
PARA LOS POTENCIALES

Parametros para el calculo de las diferencias finitas

npoints = 300;

k=1.;

xinicial = -2;

xfinal = 7;

dx = (xfinal - xinicial)/npoints;
mass = 1.;

hbar 1.,

Definicion de la grid

xpos = Table[xinicial + i*dx, {i, 1, npoints}];

Definicion de la matriz de energia cinética

kel = Table[-2.*KroneckerDeltal[i, j], {i, 1, npoints}, {j, 1,
npoints}];

ke2 = Table[l.*KroneckerDeltal[i + 1, j], {i, 1, npoints},
{j, 1, npoints}];

ke3 = Table[l.*KroneckerDeltal[i - 1, j], {i, 1, npoints},
{j, 1, npoints}];

ke0 = kel + ke2 + ke3;

ke = - ((hbar*ke0)/(2.*dx*2*mass)) ;

Potencial de doble pozo

Sistema para encontrar coeficientes potencial doble pozo, el parametro H se hace variar segun se
requiera la distancia entre los estados vibracionales

F[x ] :(=ax*4 +b x*"3 +cx*2+dx+e
lista = Table[F[i], {i, O, 4, 1}1;

aaa = Table[CoefficientList[lista[[i]], a], {i, 1, Length[lista]}];

bbb = Table[CoefficientList[lista[[i]], b], {i, 1, Length[listal}];

ccc = Table[CoefficientList[lista[[i]], c¢], {i, 1, Length[lista]}];

ddd = Table[CoefficientList[lista[[i]], d], {i, 1, Length[lista]}];

eee = Table[CoefficientlList[lista[[i]], e], {i, 1, Length[lista]}];

aa = Table[If[Dimensions[aaa[[j]l]][[1]] == 2, Lastl[aaa[[3j]]], O], {3, 1,
Length[listal}];

bb = Table[If[Dimensions[bbb[[j]]][[1]] == 2, Last[bbb[[j]l]], 0], {3, 1,
Length[listal}];

cc = Table[If[Dimensions[ccc[[j]]][[1]] == 2, Last[cecc[[3j]]], O], {3, 1,
Length[listal}];

dd = Table[If[Dimensions[ddd[[3j]]1]I[[1]] == 2, Last[ddd[[j]]], 01, {3, 1,
Length[listal}];

ee = Table[If[Dimensions[eee[[j]]][[1]] == 2, Last[eee[[j]]], 01, {3, 1,

Length[listal}];
matriz = Transpose[Join[{aa}, {bb}, {cc}, {dd}, {ee}ll;
H=4.2;
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hsol = {0, -1, H, -1, 0};
solucion = LinearSolve[matriz, hsol];

Ecuacion potencial doble pozo

ecuacion =
solucion[[1]]*(x*4) + solucion[[2]]*(x*3) + solucion[[3]]*(x*2) +
solucion[[4]]*x + solucion[[5]]
Potencial doble pozo

ve = Table[KroneckerDelta[i, j]*(solucion[[1l]]*xpos[[i]]*4 +
solucion[[2]]*xpos[[i]]*3 + solucion[[3]]*xpos[[i]]*2 +
solucion[[4]]*xpos[[i]]), {i, 1, npoints}, {j, 1,

npoints}];

Energia total

te = ve + ke;

Calculo de eigenvalores

valp0 = Eigenvalues[te];
valp = Table[valpO[[i]], {i, npoints, 1, -1}];

Calculo de eigenvectores

vecp0 = Eigenvectors|[te];

vecp = Table[vecpO[[i]], {i, npoints, 1, -1}];

Ordenar los estados

sort = Sort[valp, #2 > #1 &];

pos = Table[Position[valp, sort[[i]]][[1, 1]], {i, 1, Length[valp]}];

vecpdw = Table[vecp[[pos[[i]]]], {i, 1, Length[valpl}];
valpdw Table[valp[[pos[[i]]]], {i, 1, Length[valp]l}]:;

Grafica de los dos primeros estados vibracionales
Show|[ListPlot[vecpdw[[1]], Joined -> True, PlotStyle -> Red],
ListPlot[vecpdw[[2]], Joined -> True, PlotStyle -> Green],

PlotRange -> All, AxesLabel -> {x, Energy},
LabelStyle -> Directive[Black, Bold]]

Grafica de los eigenvalores

ListPlot[valpdw, PlotRange -> {{0, 10}, {-2, 10}}]

Grafica del potencial con los estados vibracionales

vediag = Table[{xpos[[i]], ve[[i, i]]}, {i, 1, npoints}];

statel = Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw[[1l, i]] + valp[[1]]}, {i, 1, npoints}];
state2 = Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw[[2, i]] + valp[[2]]}, {i, 1, npoints}];
state3 = Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw[[3, i]] + valp[[3]]}, {i, 1, npoints}];
stated4 = Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw[[4, i]] + valp[[4]]}, {i, 1, npoints}];
state5 = Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw[[5, i]] + valp[[5]]}, {i, 1, npoints}];
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state6

vediag
statel
state2
state3
state4d
state5b
state6

Table[{xpos[[i]], velli,

= Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw][[6,

ill},

Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw[[1,
Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw[[2,
Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw[[3,
Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw][[4,
Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw][[5,
Table[{xpos[[i]], 5*vecpdw[[6,

Show[gl, g2, g3, g4, g5, g6, g7]

sol = Flatten[Solve[D[ecuacion,

Resolucién potencial del oscilador arménico

{x, 1}]

i]l + valp[[6]1},

{1,
ill
ill
ill
ill
ill
ill

sol2 =

figl =

sol[[1]]

d2 = D[ecuacion, {x, 2}];
k2 = d2 /. sol[[1l]]
Plot[{0.5 k2 (y - x /. sol2)*2 - 5.2,
5}, PlotRange -> {-7,

ecuacion /. x -> vy}, {y, -1, 4.
PlotStyle -> {Red, Green}, AxesLabel -> {x, Energy}]

1, npoints}];

+ 4+ + + + +

valp[[1]1]1},
valp[[2]1},
valp[[3]11},
valp[[4]11},
valp[[511},
valp[[6]]1},

, x11 // N

{1,

{1,
{1,
{1,
{1,
{1,
{1,

10},

Potencial oscilador arménico discretizado, calculo eigenvalores e eigenvectores

ve2 =
{i, 1,
te2 =
valp02
valp2 =
vecp02
vecp2 =

npoints}, {j, 1, npoints}];

Table[valp02[[i]],

Table[vecp02[[i]],

ve2 + ke;

Eigenvalues[te2];

Eigenvectors[te2];

Ordenar estados

sort2 =
pos2 =
vecpho
valpho

Sort[valp2, #2 > #1 &];
Table[Position[valp2,

Table[vecp2[[pos2[[i]]]],
Table[valp2[[pos2[[i]]]],

Diferencias energéticas entre los potenciales

valpho[[1]]

difest
difpot

valpdw[[2]] - valpdw[[1]]

{i, npoints,

{i, npoints,

{1,
{1,

1,

1,

Table[KroneckerDelta[i, j]*(0.5 k2 (xpos[[i]]

sort2[[i]]11[[1,

-1}1;
-1}1;

-x /.

npoints}];

npoints}];
npoints}];
npoints}];
npoints}];
npoints}];
npoints}];

sol2)*2 - 5.2),

111, {i, 1, Length[valp2]}];
1, Length[valp2]}];
1, Length[valp2]}];

(valpdw[[1]] + valpdw[[2]])/2 - valpho[[1]]

ListPlot[valpho, PlotRange -> {{0,
graphicl2 = ListPlot[vecpho[[2]], Joined -> True, PlotRange -> All]

Verificar que estén normalizados

vecp2[[10]] .vecp2[[10]]

10},

{-3, 20}}]

Grafica del potencial del oscilador arménico con los estados vibracionales

vediag2

Table[{xpos[[i]], ve2[[i, il]},
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dipole = Table[{xpos[[i]], (0.3 xpos[[i]] - x /. so0l2)}, {i, 1, npoints}];

statel2 = Table[{xpos[[i]], 5*vecpho[[l, i]] + wvalpho[[1]1]}, {i, 1,
npoints}];
state22 = Table[{xpos[[i]], 5*vecpho[[2, i]] + wvalpho[[2]]}, {i, 1,
npoints}];
state32 = Table[{xpos[[i]], 5*vecpho[[3, i]] + wvalpho[I[3]]}, ({i, 1,
npoints}];
state42 = Table[{xpos[[i]], 5*vecpho[[4, i]] + wvalpho[[4]1]}, {i, 1,

npoints}];

gl2 = ListPlot[vediag2, Joined -> True, PlotStyle -> {Black, Bold},
PlotRange -> {{-2, 5}, {-7, 5}}1;

g22 = ListPlot[statel2, Joined -> True, PlotStyle -> Magenta, PlotRange -
> {{-2, 5}, {-7, 5}}1;

g32 = ListPlot[state22, Joined -> True, PlotStyle -> Cyan, PlotRange ->
{{-2, 5}, {-7, 5}}1;

g42 = ListPlot[state32, Joined -> True, PlotStyle -> Blue,

PlotRange -> {{-2, 5}, {-7, 5}}1;

g52 = ListPlot[state42, Joined -> True, PlotStyle -> Purple,

PlotRange -> {{-2, 5}, {-7, 5}}1;

gdipol = ListPlot[dipole, Joined -> True,

PlotStyle -> {Darker[Yellow]}, PlotRange -> {{-2, 5}, {-7, 5}}];

Primeros dos estados del oscilador

Show[gl2, g22, g32, g42, g52]

Potenciales con sus diferentes estados y el dipolo

Show[gl, g2, g3, gl2, g22, gdipol, AxeslLabel -> {x, Energy},

PlotRange -> {{-1, 4.5}, {-7, 12}}]

ANEXO 2: CODIGO DEL LASER LCP

Parametros para el pulso

xmin = xinicial;
xmax = xfinal;
tmax = 3300;

hb = hbar;

Mm = mass;

Dipolo

mu = 0.3*y - x /. sol2;
Frecuencia central

wll2 = 1*difpot;
Intensidad

e0l2 = 1*(10~-2);
Tiempo medio

tl2 = tmax/2;
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Ancho del pulso
dtl2 = 100;

Constante de chirp

cll2 = 0.01;
Pulso
ell2[t ] =

e012 Exp[-((t - t12)*2/(2 dtl2”2))] Cos|[
0.5 cll12 (t - tl2)*2 + wll2 (t - tl12)];
Plot[ell2[t], {t, O, tmax}, PlotRange -> {-e0l12, e0l12}, PlotPoints -> 1000,
AxesLabel -> {x, Null}, PlotStyle -> {Blue}]

Discretizacion del pulso y transformada de Fourier

tablepulse = Table[ell2[time], {time, 0, tmax, 0.01}];

fft = Fourier[tablepulse];

ListPlot[Abs[fft], PlotRange -> {{0, 500}, All}, Joined -> True]
ANEXO 3: CODIGO DE LA MATRIZ DE ACOPLAMIENTO DIPOLAR

Estados vibracionales a evaluar

100;
100;

maxpointsl =
maxpoints2 =

Discretizacioén dipolo

Miul[y ] = mu;
miud = Table[Miu[xmin + i*dx], {i, 1, npoints}];

Calculo factores de FC

FC = Table[Sum[vecpho[[il, Jj]l]l*miud[[j]]*vecpdw[[i2, Jjll*dx, {3, 1,
npoints}], {il, 1, maxpointsl}, {i2, 1, maxpoints2}];

Transiciones mas probables

MatrixPlot[FC, PlotLegends -> Automatic, ColorFunction -> "DeepSeaColors"]
ANEXO 4: CODIGO DE LA SOLUCION DE LA ECUACION DE SCHRODINGER EN
REPRESENTACION DE LA ENERGIA

Acoplamiento entre estados

fcfl2 = FC;

Se multiplican por el pulso

fcfml2 = Table[fcfl2][[1i, jll*ell2[t], {i, 1, maxpointsl}, {3, 1,
maxpoints2}];
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Coeficientes

col
co2

Table[coeff[1l, j, t], {j, 1, maxpointsl}];
Table[coeff[2, j, t], {j, 1, maxpoints2}];

co = Join[col, co2];

Ecuaciones de Schrodinger

ODEl1l = Table[I hb D[coeff[l, j, t], {t, 1}]1 == valpho[[]j]] coeff[l, j, t]
+ fcfml2[[j]].co2, {j, 1, maxpointsl}];
ODE2 = Table[I hb D[coeff[2, j, t], {t, 1}] == valpdw[[]j]] coeff[2, j, t]

+ Transpose[fcfml2][[j]].col, {j, 1, maxpoints2}];
ODE = Join[ODE1l, ODE2];

Condiciones iniciales

initialcond =
Join[Table[coeff[1l, j, 0] ==1, {3, 1, 1}1,
Table[coeff[1l, j, 0] == 0, {j, 2, maxpointsl}],
Table[coeff[2, j, 0] == 0, {j, 1, maxpoints2}]];

Solucién del sistema
desoll = NDSolve[Join[ODE, initialcond], co, {t, 0, tmax}, Compiled ->
True, Method -> {"FixedStep", Method -> {"ImplicitRungeKutta",
"DifferenceOrder" -> 10}}, MaxSteps -> 20000];
ANEXO 5: CODIGO DE LA OBTENCION DE LAS CONSTANTES DE HOPF

. AE

Graficas para encontrar AE

£t ] coeff[2, 1, t] /. desoll
glt_]1 := coeff[2, 2, t] /. desoll
grl = Plot[Sin[Arg[f[t]] - Argl[g[t]l]], {t, 0, 3300}]

Célculo del desface: Se encuentran los valores en x para los que y vale 0 y se calcula la diferencia
entre ellos

grlt = Table[(Sin[Arg[f[t]] - Argl[g[t]]])I[[1]], {t, 1850, 3300, 1}];
posigrl = Position[grlt, First[Select[grlt, # < 0 &]]1][[1, 1]] + 1850
gr2 = Plot[Sin[(valpdw[[1]] - valpdw[[2]])*(t)], {t, 1, 3300},

PlotStyle -> Red, AxesLabel -> {\[Omega] o t, Null}]
gr2t = Table[Sin[(valpdw[[1]] - valpdw[[2]])*(t)], {t, 1, 3300, 1}1];
posigr2 = FindRoot[Sin[ (valpdw[[1]] - valpdw[[2]])*(t)], {t, 1800}]
posigr2 = FindRoot[Sin|[ (valpdw[[1]] - valpdw[[2]])*(t)], {t,
1800}1[[1]11[[2]1]
posigrl - posigr2
Obtencion de la constante AE

deltaxi = 2 Pi/(posigrl - posigr2)
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Verificacion visual de la diferencia: la diferencia entre los dos posigr se ingresa en el tm (las dos
graficas deben quedar lo mas superpuestas posible)

Manipulate[Plot[{Sin[Arg[f[t]] - Arglgltll], Sin[ (valpdw[[1]] -
valpdw[[2]])*(t - tm)]}, {t, O, 3300}], {tm, 40, 200, 0.1}]

* Sin 7
Evaluacion y discretizacion de la solucion
coeffho = Table[{i, t, Abs[Evaluate[coeff[l, i, t] /. desoll[[1]] 11}, {i,
1, maxpointsl}, {t, 1000, tmax, 3}];
coeffdw = Table[{i, t, Abs[Evaluate[coeff[2, i, t] /. desoll[[1]] 11}, {i,
1, maxpoints2}, {t, 1000, tmax, 3}];

flatcoefl = Flatten[coeffdw|[[1]]];

dropl = Drop[flatcoefl, {1, Length[flatcoefl], 3}];
coefl = Drop[dropl, {1, Length[dropl], 2}];

clabs = Last[coeffdw[[1]]11[[3]]

c2abs = Last[coeffdw[[2]]1]1[[31]]

Constante de normalizacioén: raiz cuadrada de la suma de cuadrados de los ultimos valores de c1y
c2. Por esta hay que multiplicar la constante compleja completa

cten = Sqrt[clabs”*2 + c2abs*2]

Verificacion de la normalizacién: se divide el ultimo valor de las constantes y luego se hace la suma
al cuadrado. Tiene que dar 1

clabsn = clabs/cten

c2absn = c2abs/cten
clabsn*2 + c2absn”*2

Normalizacion de las constantes
clc = Last[coeffdwentero[[1]]1]1[[3]]
cl = clc/cten

c2c = Last[coeffdwentero[[2]]1]1[[3]]
c2 = c2c/cten

Obtencion de la constante n

eta = ArcTan[Abs[cl]/Abs[c2]]
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