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RESUMO

E sempre possivel calcular a dindmica exata de sistemas fermidnicos com poucos
graus de liberdade sob qualquer condicdo inicial, pois os férmions, tais como o elétron,
obedecem ao principio de exclusdo de Pauli, tornando finita a dimensdo de sua base. O
objetivo deste trabalho foi calcular a dindmica exata desse modelo que representa a parte
eletronica do sal TCNQ quando um campo magnético externo aplicado possui amplitude

constante e direcdo fixa no espaco, isto é, B(t) = Bk no caso de apenas um elétron orbitando
entre os sitios espaciais (N=1). Inicialmente escrevemos a representacdo matricial da
hamiltoniana na base completa dos sub-espaco de Fock N=1 que ¢ a base dos autoestados dos
operadores; com a representacdo matricial, que € uma matriz quadrada 4 x 4, podemos
calcular seus autovalores (energia) e seus respectivos autoestados. Ao obter os autoestados
instantdneos da hamiltoniana, podemos escrever a representacdo de um vetor de estado fisico
que deve satisfazer a equacdo de Schrodinger. Apds todos os célculos, foi possivel encontrar
todos os coeficientes que representam a amplitude de probabilidade de, ao realizar uma
medida de energia, encontrar o sistema com energia igual aos autovalores e expressar o vetor

polarizacdo média.
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INTRODUCAO
A hamiltoniana que descreve o modelo férmionico com dois sitios espaciais que
representa a parte eletrdnica dos sais organicos (Bulut et. al. 2006) com um elétron na

presenca de um campo magnético externo dependente do tempo E(t) e de um campo elétrico

classico, na presenca de dipolo elétrico, é:

H(t) =Y, Yo Eial aig + TS gor (al aye + ala15) + USE  npmyy +
AYZ[Be () (al an + antay) + iB, () (a)air — aintay) + B,(®) (i — ny)| —
12=1 e(Eclas (t))ﬁ) (1)

sendo al?:,e a;s (1I=1,2) sdo, respectivamente, os operadores de criacdo e de destruicdo de uma
particula de spin o (¢ =T,1) no sitio espacial i. Os operadores de criacdo e destruicdo
fermidnicos satisfazem as regras de anticomutagéo:

{aig, ajaf} =0, {aL, a]TU,} =0e {aia, a;ra,} = 0440451 2
Sendo &,p a delta de Kronecker, 1 o operador identidade e n;, = azraal-J representa o

operador nimero de férmions com componentes de spin ¢ no sitio espacial i, i=1,2.

Na hamiltoniana (1) observa-se que, nos termos do I.d., o nimero total de férmions, N,
¢ conservado. Isto porque o numero de operadores de destruicdo e de criacdo em cada
produto, cada termo, é sempre o mesmo. O operador numero total de particulas €é, entdo, uma

constante de movimento e comuta com o operador hamiltoniano:

[H(),N] =0, ©)
Com

N = Zi2=1 Za=T,l Nig (4)

Como consequéncia da eq. (3), a dindmica de cada sub-setor do espaco de Fock do sistema

pode ser tratado independentemente um do outro.
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Sendo assim, o objetivo deste trabalho é trabalhar a hamiltoniana (1) quando um

campo magnético externo € aplicado com amplitude constante e direcdo fixa no espaco, isto e,

B(t) = Bk no caso de apenas um elétron orbitando entre os sitios espaciais (N=1).

MATERIAIS E METODOS

Para obter a dinAmica exata desse modelo fermidnico que representa a parte eletrdnica
do sal organico de monémero TCNQ sob a interacdo de um campo elétrico e de um campo
magnético externos, inicialmente, escrevemos a representacdo matricial da hamiltoniana (1)
na base completa do sub-espaco de Fock N=1 que ¢é a base dos autoestados dos operadores

Njs:
|1,0; 0,0),]0,1; 0,0), ]0,0; 1,0), |0,0; 0,1)
Para escrever os estados anteriores, usamos a convencgao:
11,0;0,0) = al,|0),10,1; 0,0) = al.|0)
10,0;1,0) = al,|0),10,0;0,1) = al,|0)
Sendo que |0) representa o0 vacuo do sistema fermidnico, ou seja, auséncia de particula com

spin 1/2..

Com a representacdo matricial da hamiltoniana (1) nesta base, que € uma matriz 4 x 4,

podemos calcular seus autovalores (energias) e seus respectivos autoestados.

Ao obter os autoestados instantdneos da hamiltoniana (1), podemos escrever a
representacdo de um vetor de estado fisico |y (t)) na qual possui todas as informagdes do

sistema fermidénico como momento, posicéo, energia etc.

Com o vetor de estado fisico satisfazendo a equagéo de Schrodinger, podemos calcular
as equacoes diferencias acopladas ou ndo e obter o valor para cada coeficiente que representa
a amplitude de probabilidade de ao realizar uma medida de energia, encontrar 0 sistema com

energia igual aos autovalores e expressar o vetor polarizacdo media.
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RESULTADOS E DISCUSSAO

Com a formulagdo dos operadores de criacdo e de destruicdo de particulas foi possivel
aplicar a hamiltoniana em cada base finita, junto com as constantes e as demais informacdes,

de forma a escrever a sua representacdo matricial:

[E — AB,(t) A[By(t) + (B, (t) — e(E7. 1) t 0 1
_ _ . 0 t

ABx (t)t By(®] —elErm)» E J(; AB;(6) E—2B,(t)  A[By(t) + iBy(t)] — e(Ez.73)

| 0 ; A[By () — iB, ()] — e(Ey.1y) +  E +AB,(8) ]

Com a matriz 4 x 4 pronta, o calculo dos autovalores (energias) foi possivel com o
auxilio do software maple 12 obtendo os seguintes valores, para um caso particular em que o

acoplamento de dipolo elétrico € o0 mesmo nos dois sitios espaciais:
1°)E —t++/P% + A%2BZ,
29 E — t — /P2 + 22B2,
3t + E + /P2 + A2BZ,
4%t + E — /P2 + A2B2,

Com os autovalores calculados podemos comecar os calculos para encontrar quatro
equac0es de seus respectivos autoestados com o auxilio da matriz 4 x 4, porem essas equagoes
formam um conjunto linearmente dependente, impossibilitando encontrar seus autoestados. A
Unica maneira de calcular os autoestados é tendo um conjunto linearmente independente que

SO € possivel com a seguinte equagdo de normalizacao:

lep|? + leal® + lesl? + eyl =1
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Com a substituicdo da equacdo de normalizacdo por uma das quatro equagdes
encontradas no célculo do autoestado, é possivel encontrar 0s respectivos autoestado para
cada valor de energia encontrado e com isso escrever o seguinte vetor de estado fisico:

_irg, t? 211252 IR N ST Ty
(D) = cr(D)e AT HVPHE g5 6) 4y () AP T2 TV )
_it? 211252 it L iiiep?
+C3(t)€ fl[z +Et+t\P%+A BZ]|u3; t) + C4(t)e fl[z +Et—t\/P%+A BZ]|u4; t)

Ao aplicar o vetor de estado fisico descrito acima na equacdo de Schrodinger,

encontramos 4 equacdes diferenciais acopladas (equac@es acopladas aos pares), sendo elas:

i
P2iw,C, Piwocze‘ﬁ[‘zw”z”z‘gzz]
2022 1 ABJP + 2282 + P?] | 2P% % 4282
i
. PZiw,C, Piwocle_ﬁ[zw P42}
C J—
2 2Bz —AB,JP? + PEE+ P?] | 2yP? + 7752
i
P2iwyCs PitwCye HZVPHVEE]

C3 =

+
2[A2B2 — AB,\[P? + A2BZ + P2 2,/P% + 22B2

; P2iw,C, PiwyCye H2VPHVEE|
= +
" 2[A2BZ + AB,/P? + A2B + P2] 2./P? + A2B2

Sendo que C; = C, e C, = Cs.

Para o calculo do vetor Polarizacdo media temos:

(¥|Ply) =0

Portanto, temos que os centros dos dois mondmeros estdo alinhados.
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