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RESUMO

O transporte da luz através de um vapor atdmico ressonante pode ser entendido como uma
caminhada aleatoria, caracterizada por multiplos eventos de espalhamento, onde durante cada
evento de espalhamento, tanto a dire¢do quanto a frequéncia dos fotons € redistribuida. Neste
trabalho, detalhamos o desenvolvimento de uma simulacdo de Monte Carlo para investigar os
efeitos da redistribuicéo de frequéncia durante o transporte da luz através de um vapor atdbmico
ressonante. Realizamos simulacdes de Monte Carlo com o objetivo de evidenciar o
espalhamento Rayleigh para dessintonias incidentes em regides proximas a transi¢do atbmica.
Comparamos espectros de fluorescéncia perpendicular gerados pela simulagcdo com espectros
de fluorescéncia perpendicular experimentais, ambos para um vapor de césio excitado em torno
da linha D;. Ademais, comparamos espectros de fluorescéncia experimentais e espectros de
fluorescéncia gerados pela simulagdo, considerando um coeficiente de absorgdo fixo,
eliminando, portanto, efeitos geométricos provenientes da distribuicdo espacial de atomos
excitados dentro do vapor. A simulagdo desenvolvida foi capaz de reproduzir fenémenos fisicos
conhecidos como selecdo de velocidade e curvas de redistribuicdo de frequéncia parcial
conhecidas na literatura. Além disto, conseguimos evidenciar o espalhamento Rayleigh para
frequéncias incidentes proximas a transicdo atdmica.

Palavras-chave: simulacdo de Monte Carlo; aprisionamento de radiacéo; fluorescéncia
perpendicular; espalhamento Rayleigh.



ABSTRACT

The transport of light through a resonant atomic vapor can be understood as a random walk
characterized by multiple scattering events, where during each scattering event both the
direction and the frequency of the photons are redistributed. In this work, we detail the
development of a Monte Carlo simulation to study the effects of frequency redistribution during
the transport of light through a resonant atomic vapor. We perform Monte Carlo simulations to
find evidence of Rayleigh scattering for incident detuning near resonance. We compare
perpendicular fluorescence spectra generated by the simulation with experimental
perpendicular fluorescence spectra, both for cesium vapor excited around the D; line. We also
compare perpendicular fluorescence spectra generated by the simulation with experimental
perpendicular fluorescence, considering a fixed absorption coefficient, and thus eliminating
geometrical effects due to the spatial distribution of excited atoms in the vapor. The simulation
was able to reproduce known physical phenomena such as velocity selection and partial
redistribution curves found in the literature. We were also able to present evidence of Rayleigh
scattering near the atomic transition.

Keywords: Monte Carlo simulation; radiation trapping; perpendicular fluorescence; Rayleigh
scattering.



LISTA DE FIGURAS

Figura 1 — lHustragao da transiGa0 D1 00 CESIO........eviiiiieriirieiieiericeeeee s 16
Figura 2 — Arranjo experimental para deteccdo de fluorescéncia perpendicular....................... 16
Figura 3 — Visdo simplificada do sistema fisico e da geometria da célula...............ccccovevernennne. 18
Figura 4 — Diagrama do algoritmo para simular a trajetdria do fOton............ccccoecvvviiviviiieienn, 19
Figura 5 — Grafico do coeficiente de absorgdo versus dessintonia...........cccevvveveereesveneerieseenne 21
Figura 6 — Grafico da expressdo analitica da lei de Beer-Lambert justaposta com histograma
gerado Pela SIMUIACAD. .........cveiieie ettt enne e e 22
Figura 7 — lHustragio do evento de abSOrGAO. .........cccuiieieierierieiesie e 23
Figura 8 — Distribuicdo de probabilidade da velocidade paralela justaposta com histograma
gerado Pela SIMUIAGED. .........ui i bbbt 25
Figura 9 — lustrac@o do plano de espalnamento............cccuevviieieerie e 26
Figura 10 — Viséo aproximada do plano de espalhamento............cccoooeriiiininiinic e 27
Figura 11 — Distribuicdo de probabilidade da dessintonia emitida ap6s ocorréncia de coliséo
atdmica justaposta com histograma de valores gerados pela SImulagao............ccoccevvevveniennnnne 28
Figura 12 — Ilustracdo da geometria da celula e do processo de checagem na simulacéo......... 29
Figura 13 — Gréfico do espectro de emissdo em todas dire¢fes apos um Unico espalhamento..30
Figura 14 — Perfil espectral de emissdo em direcdo perpendicular a excitagao..............cecuenen. 31
Figura 15 — Perfil espectral de emissdo em dire¢do perpendicular a excitacdo, considerando
Varias deNSIAAAES AtOIMICAS. .........ciueiieieerieiiese e eese e s e e e e e teete e s e sreesaeeneesreenaesneenneeneens 32
Figura 16 — Comparacdo de espectros de fluorescéncia experimentais e computacionais,
considerando baixa densidade atOMICA. ..........cuerveieerierieiie e re e 33
Figura 17 — Comparacdo de espectros de fluorescéncia experimentais e computacionais,
considerando densidade atdmiCa MAIOT..........cecueieeiierieiee e e ree e 34
Figura 18 — Comparacdo de espectros de fluorescéncia experimentais e computacionais,
considerando alta densidade atOMICA............ccveieieereeie e 34
Figura 19 — Comparacéo de espectros de fluorescéncia experimentais e computacionais, para
um coeficiente de abDSOIGAO FIXO.......civeiiiiiiiee e 36
Figura 20 — Espectro de emissdo obtido com integracdo numérica, para dessintonia incidente
da ordem da [argura DOPPIET......c.ei oot 42

Figura 21 — Espectro de emissdo obtido com integracdo numérica, para dessintonia incidente
ProxXima @ tranSICAO AtOMICA. ........ecverveeieseesteeie st e e et e s e ste e e sreeste e e e sraesae e e e sreesesseenneeeeeneenrs 42



LISTA DE TABELAS

Tabela 1 — Tempo necessario para realizar 108 integragdes numéricas da eq. (5.3) utilizando o
MELOAO de GaUSS-LEGENAIE. .......eeiviiie et e e reeaesreenreeneeas 41



SUMARIO

L INTRODUGAO ...ttt 13
2 FUNDAMENTAGCAO TEORIA E METODOLOGIA........ccooeirirririnnnn, 15
2.1 DESENVOLVIMENTO INTRODUTORIO .....cociiiiiiecseeeeeeee e, 15
2.1.1 Fluorescencia PerpendiCUIAN ...........ccoviieiiiieie ettt st 15
2.1.2 Aparato EXPErIMENTAL .........ccoiiiiiiiiie s 15
2.1.3 SIMUIACAO0 de MONLE CArl0......cccueiieeiececse e ae et e re e sreenns 17
2.1.4 Vis0 Geral do Problema.............cooiiiicee s 17
2.2 ALGORITMO DA SIMULAGCAD ..ottt 20
A A N - 1 0 057 T T PO 20
2.2.1.1 Método da Transformagao INVEISA ..........cccueieiieiie it 20
2.2.1.2 Distribuigdo de Tamanho d0 PaSS0 ..........ccceiiiiiiiniieiesieese e 20
2.2.1.3 Checagem da TranSIMISSAO .......coiiiiierieieeie e steetee e et seeeseeseesteeeeseeeteeneeseeeseeneesresneeneenes 22
W - o (ol Lo Y o0 o= Lo PR 22
2.2.2.1 TranSIiGOBS ALBMICAS. ... .eveeeueeiieiisiestest ettt bbbttt bbb et b e 22
2.2.3.1 SeleCA0 de VEIOCIHAAE .........oooviieieeie ettt ettt nee e 23
2.2.3.2 COlISBES ALDMICAS ...veuvereereereerestestesieieeeestestestesteseesee e esessesbesaebe e e seeseebesbesbe st et eneerenreasennenneneens 25
2.2.3 EVENTO 08 EMISSEOD ...c.vivviiieiieiiciiite ettt bbbttt 26
2.2.4 CRECAGERIM ...ttt b bbbt h b E b e e st e bt E e bbbt et et et eb b e e 28
SRESULTADOS ... ... 30
3.1REDISTRIBUICAO DE FREQUENCIA .......ccooommmvroiionirnrrisssncessiessesssisssenssinnen 30
3.2ESPECTROS DE FLUORESCENCIAPERPENDICULAR ... 33
3.3RESULTADOS PARA COEFICIENTE DE ABSORCAO FIXO......ccocviiiiiieeinne 35
4 CONCLUSAD ..ottt 37
REFERENCIAS ..ottt sttt 39

APENDICE A - METODO ALTERNATIVO PARA CALCULO DA REDISTRIBUICAO DE
FREQUENCIA ... ettie ettt e ettt e e e e tee e e e sttt e e e e astae e e e e s ate e e e e s steeeeeanseeeee e nseeeeesssbeeeeeanneneeeannseeeeeannreneeaan 41



13

1 INTRODUCAO

O transporte da luz através de um vapor ressonante pode ser entendido como sendo uma
caminhada aleatéria realizada pelos fétons dentro do volume do vapor. Este fendmeno leva o
nome de aprisionamento de radiacdo e é caracterizado por sucessivos eventos de absor¢éo e
emissdo espontanea dos fotons pelos atomos que constituem o vapor. Chamamos de
espalhamento cada sequéncia de absor¢do e emissdo, e chamamos de passo da caminhada
aleatdria a distancia percorrida pelo féton entre dois espalhamentos.

O aprisionamento de radiacdo foi amplamente estudado historicamente em areas como
a astrofisica [1], no desenvolvimento de ldmpadas de vapor [2] e recentemente tornou-se de
interesse em estudos acerca da superdifusao de fotons [3, 4].

Uma caracteristica importante do aprisionamento de radiacdo € a redistribuicdo de
frequéncia no espalhamento de um foton pelo vapor. Apds um evento de espalhamento, a
dessintonia do foton emitido, no referencial do laboratério, pode ser diferente da dessintonia
absorvida. Em particular, a dessintonia do foton emitido passa a seguir distribuicdo de
probabilidade que depende tanto da dessintonia incidente quanto das caracteristicas do vapor,
ou seja, ocorre uma redistribuicao de frequéncia.

O fendbmeno de redistribuicio de frequéncia se deve ao efeito Doppler.
Consequentemente, o espectro de dessintonias emitidas depende da velocidade dos atomos que
compdem o vapor. No fendmeno da absorcéao, a dessintonia do foton incidente é diferente no
referencial atbmico. Deste modo, para determinada dessintonia incidente, a absorcédo ¢ feita
preferencialmente por atomos com uma velocidade tal que, devido ao efeito Doppler, a
dessintonia incidente no referencial atdbmico esteja na ressonancia. Este fenémeno leva o nome
de selecéo de velocidade.

Quando temos um vapor com baixa densidade atdbmica, podemos considerar que
estamos em um regime de auséncia de colisdes atdbmicas. Na auséncia de colisdes atdmicas, as
colisbes entre 4tomos e fotons séo elésticas e, no referencial atbmico, a emissdo ocorre na
mesma dessintonia que a absor¢do. Em vapores atdmicos diluidos, entdo, para uma dessintonia
incidente em torno da ressonancia, o perfil espectral de emissao € centrado na ressonancia e
alargado devido ao efeito Doppler.

Se considerarmos uma dessintonia incidente longe da ressonancia, a probabilidade de
se encontrar um &tomo com uma velocidade alta o suficiente para fazer com que, no referencial
atdmico, a dessintonia incidente esteja na ressonancia, € muito pequena. Neste caso, a absor¢ao
ocorre fora da ressonancia no referencial atbmico, ndo ha selecdo de velocidade, e a emissao
acontece em torno da dessintonia incidente, fora da ressonancia. Nesta situacdo existe entao
uma correlacdo entre dessintonia incidente e dessintonia emitida [5].

Este tipo de espalhamento onde ndo ha selecdo de velocidade e o espectro de emisséo é
centrado em torno da dessintonia de absor¢do é chamado de espalhamento Rayleigh. O
espalhamento Rayleigh por um vapor atémico foi verificado para excitacbes muito longe da
ressonancia [6]. H& uma escassez de evidéncias para o espalhamento Rayleigh por um vapor
atdmico, para dessintonias incidentes proximos a ressonancia.

Ademais, a redistribuicdo da frequéncia pode resultar em voo de Lévy dos fétons,
diretamente afetando as propriedades do transporte da luz atraves do vapor e transformando a
sua propagacdo em um processo superdifusivo [7, 8].

Em vista disto, foi realizada uma montagem experimental que consiste na excitacdo de
um vapor atbmico ressonante de césio por um laser de 894 nm, em ressonancia com a transi¢cdo
D1 do césio. Com este experimento, foi possivel obter informacdes sobre a redistribui¢do da
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frequéncia no espalhamento de um fdéton por um vapor atdmico, através de medidas
experimentais de fluorescéncia em uma direcdo perpendicular a direcéo de excitacéo.

O objetivo deste trabalho foi desenvolver uma simulagédo computacional que modelasse
o transporte da luz através de um vapor atdmico. Utilizamos o metodo de Monte Carlo para
simular a caminhada aleatdria dos fétons que permeiam o volume do vapor, tanto em um regime
de baixa densidade atdmica e, portanto, auséncia de colisdes entre os atomos, quanto
considerando colisGes atdmicas.

Com esta simulagédo, pretendemos evidenciar fenébmenos como a redistribuicdo de
frequéncia, selecdo de velocidade e espalhamento Rayleigh por meio de espectros de
fluorescéncia, perpendicular a direcdo da excitacdo, gerados pela simulacdo. Mais
especificamente, propomos utilizar os espectros de fluorescéncia gerados computacionalmente
para corroborar os espectros de fluorescéncia obtidos experimentalmente. E assim, pretende-se
evidenciar o fenbmeno de espalhamento Rayleigh numa regido mais préxima a transicao
atdbmica. Ademais, uma das vantagens da simulacéo € o fato de que temos acesso a informacoes
sobre a velocidade dos atomos excitados e também sobre as frequéncias dos fétons emitidos,
informacdes estas que ndo sdo obtidas pelo experimento.

Segmentamos este trabalho em quatro capitulos. No primeiro capitulo, “Introducéo”,
disctutimos a importancia do estudo do transporte da luz através de vapores atdmicos,
contextualizando histéricamente algumas de suas aplicagdes em diversas areas da fisica. Neste
capitulo também apresentamos a motivacao e os objetivos do trabalho.

No segundo capitulo, titulado de “Fundamentacdo Teorica e Metodologia”, explicamos
mais a fundo o sistema fisico que estamos simulando computacionalmente e delineamos passo
a passo o algoritmo da nossa simulacéo, explicitando a fisica de cada passo e os métodos
computacionais e matematicos empregados a cada passo.

No capitulo 3, “Resultados”, apresentamos 0s dados que obtivemos com nossa
simulacéo e nossa interpretacdo dos mesmos com base nos modelos tedricos utilizados.

Por fim, no capitulo 4, “Conclusdo”, discutimos os resultados do trabalho em
comparagdo com 0s objetivos inicialmente propostos. Fazemos também uma discussao acerca
dos desafios no desenvolvimento da simulagdo e apresentamos nossa perspectiva acerca de
possiveis aprimoramentos.
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2 FUNDAMENTACAO TEORIA E METODOLOGIA

2.1 DESENVOLVIMENTO INTRODUTORIO

2.1.1 Fluorescéncia Perpendicular

Para um foton com dessintonia incidente 8, a distdncia média percorrida por este, antes
de ser absorvido pelo vapor, é dada por [7]:

1
Lm—m, (2.1

onde N ¢ a densidade atomica e o(d) ¢ a secdo de choque da colisdo féton-atomo. Podemos
controlar a temperatura do vapor no experimento e podemos definir diretamente a densidade
do vapor na simulagdo. Portanto, € possivel impor que L,, = L/2, onde L é a espessura da
celula.

Consideramos uma janela posicionada numa parede lateral da célula, perpendicular a
direcéo de excitacdo, centrada em L/2. Caso ocorra correlagéo entre dessintonia emitida &’ e
dessintonia incidente 8, teremos o(8) =~ 6(8”) € o foton tera uma boa probabilidade de escapar
da célula, teremos entdo uma alta intensidade de fluorescéncia perpendicular. Caso contréario,
ocorrendo redistribuicdo de frequéncia proximo do centro da linha, 6’ < & e temos
a(8) > o(6), o foton, portanto, tem uma probabilidade muito pequena de escapar da célula,
resultando em uma baixa intensidade de fluorescéncia [5].

Quando atomos excitados sofrem colisdo atémica, ha uma eliminacdo da correlacao
entre dessintonias absorvidas e emitidas e o foton é emitido com dessintonia em torno da
ressonancia de transicdo atbmica seguindo uma Lorentziana.

Em um experimento onde detectamos a fluorescéncia perpendicular & excitagéo,
esperamos, entao, observar um sinal que carregue informacao tanto sobre a possivel correlacdo
entre dessintonias incidentes e dessintonias absorvidas, quanto sobre colisdes atbmicas no
vapor. Espera-se observar um sinal de fluorescéncia forte para excitaces longe da ressonancia
e um sinal menos intenso para excitacbes em torno do centro da linha.

2.1.2 Aparato Experimental

O experimento abordado neste texto, consiste em excitar um vapor atbmico ressonante
de césio, contido numa celula com espessura de 1 cm, com um Laser de diodo, com
comprimento de onda 894 nm (transicdo D1 do césio), conectado a um sistema de controle
temperatura e corrente ajustados em 21° C e 66.30 mA. A finalidade do arranjo experimental é
detectar o espectro de fluorescéncia perpendicular a direcdo de excitagdo. A varredura da
frequéncia do feixe laser ¢ feita em torno das transicdes 65/, (F = 3) — 6P, ,,(F' = 3,4), com
0 pico da transi¢do 65, ,,(F = 3) — 6P ,,(F' = 4) centrado no zero e o pico da transi¢do
651/2(F = 3) - 6P, ,,(F' = 3) centrado em -1168 MHz (ver Fig. 1).
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Figura 1: Estrutura de niveis correspondendo a transi¢cdo D1 do césio.

F=4
6°P,, Estado excitado / 1167,68 MHz
[ \ Fe3
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d undamen
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Ap0s sair da fonte (ver Fig. 2), o laser passa por um isolador, para impedir que ocorra
realimentacdo do laser. Uma parte do feixe é desviada para um sistema auxiliar, composto por
um interferébmetro Fabry-Pérot e de uma absorcao saturada, que serve para fazer calibrac6es
necessérias acerca da dessintonia do laser. A outra parte do laser € enviada ao sistema principal,
de nosso interesse, através de uma fibra Optica, que é usada para obter um feixe monomodo e
bem colimado.

Depois de sair da fibra optica, o feixe laser passa pela célula que contém o vapor de
césio. A célula contendo o vapor de césio € posicionada dentro de um forno com dois sistemas
de aquecimento, um para a janela da célula e outro para o reservatério, com o propdésito de
evitar inversao térmica. Assim, obtemos um vapor de césio, cuja densidade atbmica podemos
controlar, controlando a temperatura do reservatorio.

O laser excita o vapor confinado na célula com uma poténcia fixa em 0.47 pW e uma
intensidade de 1.49 mW/cm?, abaixo da intensidade de saturacdo da linha D1, e, portanto, temos
um regime linear para o perfil de absor¢éo do vapor. Fazemos entdo uma série de medidas da
fluorescéncia na direcdo perpendicular a excitacdo, para varias densidades atdmicas e
dessintonias incidentes.

Figura 2: Arranjo Experimental para detectar fluorescéncia perpendicular ap6s a excitagdo do
vapor atémico de ceésio.

“I Laser 894 nm
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' Sistema principal:
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2.1.3 Simulagdo de Monte Carlo

A simulacdo de Monte Carlo é uma técnica onde tenta-se seguir a “dependéncia
temporal’ de um sistema cuja evolucdo ndo procede de maneira deterministica, mas sim de
maneira estocastica, dependente de uma sequéncia de numeros aleatérios que sdo gerados
durante a simulacdo. Os resultados de duas simula¢Ges do mesmo sistema, utilizando uma
sequéncia de nimeros aleatorios diferentes nao serdo idénticos, porém originardo valores que
concordam entre si, dentro de uma margem de erro estatistico [9].

SimulacGes de Monte Carlo podem ser aplicadas no tratamento de diversos problemas.
Desde o fim da segunda guerra mundial a versatilidade desta tecnica foi notada por cientistas
como Ulam e Metropolis, que enfatizavam as possiveis aplica¢@es desta técnica em campos
COmMOo mecanica estatistica, transporte de radiacao, transferéncia de calor, etc. [10, 11, 12]. O
transporte de radiacdo em geral, o que inclui, portanto, o fendmeno de aprisionamento de
radiacdo, € um processo estocastico passivel a ser tratado por método de Monte Carlo. Podemos
delinear, de maneira geral, os passos a serem tomados para realizar uma simula¢do de Monte
Carlo acerca do transporte de radiacéo, da seguinte forma [13]:

1 — Descrever a fonte de radiagéo. Utilizar esta descricdo para especificar os valores iniciais
e as coordenadas iniciais da simulacdo.

2 — Formular a trajetoria da radiacdo e as interacdes entre a radiacdo e 0 meio atraves de
amostras da funcédo de distribuicéo de probabilidade da distancia percorrida pela radiagéo e as
demais distribuicdes de probabilidades que regem as interagdes entre a radiacdo e 0 meio.

3 — Repetir 0 passo 2 até que a radiacdo ndo seja mais de nosso interesse.

4 — Durante as iteragdes do passo dois, realizar contagens de todas as grandezas/eventos de
Nosso interesse.

2.1.4 Visao Geral do Problema

O sistema fisico descrito pelo arranjo experimental exposto anteriormente foi tratado
computacionalmente, com o uso da técnica de Monte Carlo, da seguinte maneira:
Consideramos uma célula finita na forma de um cubo, de lado L, contendo vapor de césio a
uma densidade atbmica N (ver Fig. 3).

Consideramos que existe uma janela quadrada transparente, com lado L; e centrada em
uma parede da célula, perpendicular ao eixo de excitacdo. Quando um féton escapa da célula
através desta janela perpendicular, contamos isto como uma ocorréncia de fluorescéncia
perpendicular e guardamos informacdes relevantes sobre o féton que escapou. Apods simular a
trajetéria dos fotons, utilizamos estes dados para gerar um espectro de fluorescéncia
perpendicular.
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Figura 3: Visdo geral do problema e geometria da célula
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O feixe laser excita a célula, incidindo em uma abertura localizada na origem do sistema
de coordenadas e se propaga na direcdo paralela ao eixo de excitagdo. Consideramos o eixo de
excitacdo como sendo o eixo z em coordenadas cartesianas e consideramos que a parede da
célula que contém a janela esta no plano x = L/2.

O feixe laser que excita o vapor confinado no volume da célula é de baixa intensidade,
portanto, pode ser tratado como um feixe de fotons ndo-interagentes. Consequentemente, estes
sdo tratados individualmente na simulacdo. Calculamos a caminhada aleatdria de cada fdton
sucessivamente em coordenadas esféricas.

Na simulacao, consideramos que um numero finito de fotons sera lancado em diregéo a
célula. A caminhada aleatdria de um f6ton acaba quando este escapa da célula ou é absorvido
por uma de suas paredes. Como apenas ocorréncias de fluorescéncia perpendicular sdo de nosso
interesse, tanto os fotons que escapam da célula por meio de transmissdo ao longo do eixo
longitudinal sem sofrer espalhamento, quanto os fotons que séo absorvidos por alguma outra
parede da célula sdo descartados. Quando um foton é descartado ou sofre fluorescéncia
perpendicular, paramos de acompanhar sua trajetdria e entdo consideramos que outro foton é
lancado na célula. Este processo se repete até que as trajetorias de todos os fotons inicialmente
considerados pela simulacéo sejam calculadas.

Em luz do que foi apresentado sobre o problema, podemos formular um algoritmo para
a simulacdo do sistema fisico do arranjo experimental. A fonte de radiacdo é formulada da
seguinte maneira: € um laser com comprimento de onda 894 nm, que consideramos como um
canhdo de fdtons contendo um numero finito de fétons a serem lancados, tratados
individualmente dentro do vapor, que incidem na célula com uma dessintonia incidente §;. Para
descrever a trajetoria destes fotons no vapor e sua interacdo com 0s atomos que compdem o
vapor podemos segmentar este processo em 4 etapas sucessivas: Transmissdo, Absorgéo,
Emisséo e Checagem.

A etapa de transmissdo serd elaborada na segdo 2.2.1. Nesta etapa, conferimos a
possibilidade de o foton ter sido transmitido pela célula, sem sofrer nenhum evento de absorcao.
Neste caso o foton € imediatamente descartado. Caso contrério, o foton € absorvido por algum
atomo que compde vapor e partimos para a etapa de absorgéo.

A etapa de absorcdo serd elaborada na secdo 2.2.2. Nesta etapa, sorteamos em qual das
transicOes hiperfinas da linha D1 do césio o foton serad absorvido, utilizamos uma distribuicdo
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de probabilidade para sortear a velocidade do atomo que absorve o féton, levando em
consideracao o fendbmeno de selecdo de velocidade. Ao final desta etapa, seguimos para a etapa
de emissé&o.

A etapa da emissdo sera elaborada na secdo 2.2.3. Nesta etapa, caso tenha ocorrido
colisdo atdbmica, julgamos que o foton tem sua dessintonia redistribuida seguindo um perfil
Lorentziano com alargamento colisional e ha uma eliminagdo de qualquer possivel efeito de
correlagdo entre dessintonia absorvida e emitida. Na auséncia de colisdes, utilizamos a
velocidade do atomo excitado para calcular o efeito de redistribuicdo de frequéncia do féton
emitido devido ao efeito Doppler. Em ambos casos, sorteamos a nova dire¢do do foton emitido,
considerando que o vapor € um meio isotropico.

A etapa final, elaborada na secdo 2.2.4, é a de checagem. Nesta etapa checamos se 0
féton escapa ou ndo da célula. Caso escape, checamos se este escapou através da janela
perpendicular. Caso ndo escape, isto significa que o foton foi absorvido novamente e
retornamos a etapa de absorcdo. Quando o féton escapa através da janela perpendicular,
guardamos isto na simulagcdo como um evento de fluorescéncia perpendicular. Quando o féton
escapa do volume da célula, porém sua trajetdria ndo passa pela janela perpendicular, dizemos
que o fdton foi absorvido por alguma parede da célula e o descartamos.

Neste algoritmo, ilustrado na figura 4, as etapas de absorcéo e emissao se repetem em
sequéncia até que um foton escape pela janela perpendicular ou seja descartado. A rotina inteira
e executada Ny vezes, onde Ny € nimero de fotons cuja trajetoria ao longo do vapor desejamos

simular. A medida que N¢ aumenta, a precisdo estatistica da simulagdo melhora.

Figura 4: Diagrama ilustrando algoritmo da simulacéo da trajetoria do foton ao longo do vapor
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2.2 ALGORITMO DA SIMULA(;AO
2.2.1 Transmissao

2.2.1.1 Método da Transformacéo Inversa

O método da transformacao inversa, as vezes chamado de transformada de Smirnov, é
um método para gerar nimeros pseudoaleatdrios que seguem uma determinada distribuicdo de
probabilidade, a partir do inverso de sua funcdo de distribuicdo acumulada [14].

Seja F(x), x € R uma fungdo de distribuicdo acumulada arbitraria, sabemos que
F:R — [0,1] é, por definigdo, mondtona e positiva. Seja F~1:[0,1] = R o inverso de F.
Temos entdo F(F~1(x)) = x. Devido ao fato de F ser monétona, em geral, se verifica que
F7Y(F(x)) < xeque, paraalgumy € [0,1], F(F71(y)) = y.

Agora, seja U uma variavel aleatoria continua e uniformemente distribuida no intervalo
[0,1] e seja X uma variavel aleatoria tal que

X = FY(U), (2.2)

entdo sua funcdo de distribuicdo acumulada Fy (x) é dada por:
Fy(x) =Pr(X <x)=Pr(F1(U) <x), (2.3)
podemos escrever U = F(F~1(U)) e, portanto, se F1(U)<x, entdio U < F(x).

Similarmente, escrevemos x = F~1(F(x)) e, portanto, se U < F(x), entdo F~1(U) < x. Dai
concluimos, que:

Pr(F71(U) <x) =Pr(U < F(x)), (2.4)
Fx(x) = Pr(U < F(x)), (2.5)
Fy(x) = F(x). (2.6)

Ou seja, dada uma distribuicdo de probabilidade continua e invertivel, podemos sortear
numeros aleatdrios que seguem esta distribui¢do de probabilidade.

2.2.1.2 Distribui¢do de Tamanho do Passo

A probabilidade de que um foton com dessintonia & tome um passo de tamanho [ é
dado por uma lei de Beer-Lambert [15].

P(D) « exp(—a(8)D), 2.7)

onde a(6) € o coeficiente de absorcdo do vapor para uma dessintonia §. Esta grandeza é
proporcional a densidade do vapor através da relagéo:

a(8) = Na(6). (2.8)

Através do experimento, obtivemos curvas experimentais de coeficiente de absor¢éo
versus dessintonia para varias densidades atbmicas. Os valores de a(§) obtidos com essas
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curvas sdo discretizados, porém o intervalo entre os valores é pequeno o suficiente para que
possamos, por meio de interpolacéo, obter um regime continuo de coeficientes de absorcao (ver
Fig. 5).

Figura 5. Grafico do coeficiente de absorcdo versus dessintonia, considerando densidade
atdbmica N = 3.1 - 101 atomos/cm3. A linha sélida interna representa os dados experimentais. O

contorno azul representa os valores calculados, através da interpolacdo dos dados
experimentais.
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Sendo assim, temos entdo uma distribuicdo de probabilidade continua e invertivel, o
que significa que podemos aplicar o método de transformacao inversa e obter uma maneira de
gerar nimeros aleatorios que sigam esta distribuicdo de probabilidade de tamanho de passo,
nos permitindo sortear o tamanho de cada passo dado pelos fétons com dessintonia &.

Seja F;(p) a distribuicdo acumulada que d& a probabilidade do féton tomar um passo de
tamanho entre 0 e p, temos:

p
Fi(p) = f exp(—a(®))dl,
0
1— e
R(p) =——,

invertendo esta distribuicdo acumulada, temos entéo:

_ ln(l Fl(p)) ' 2.9)
a

Podemos entéo, com o uso de algum gerador de nimeros pseudoaleatorios, sortear uma

variavel aleatdria uniformemente distribuida F;(p) entre 0 e 1 e a partir da equacao (2.9), obter

um tamanho de passo que segue a distribuicdo de probabilidade dada na equacéo (2.7) (ver Fig.

6). Notamos que h& uma singularidade em p quando F;(p) é exatamente 1. Porém, com um
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bom gerador de nimeros pseudo-aleatorios, a chance de obtermos o exatamente 1 quando
sorteamos uma variavel continua entre 0 e 1 com distribuicdo uniforme € desprezivel.

Figura 6: Distribuicdo de probabilidade descrita pela lei de Beer-Lambert (linha vermelha)
justaposta com histograma de tamanhos de passo sorteados pela simulacdo, considerando
coeficiente de absor¢do a = 1 m™1.
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2.2.1.3 Checagem da Transmissao

Na primeira etapa do algoritmo, consideramos que o laser lanca um féton com
dessintonia incidente no referencial do laboratorio &, em direcéo a célula, ao longo do eixo z.
Utilizamos a equacdo (2.9) para sortear o tamanho p do passo, de acordo com a distribuicéo de
probabilidade expressa na equacéo (2.7).

Nos verificamos entdo se o tamanho do passo é maior do que o comprimento
longitudinal L da célula. Se este for o caso, dizemos que o foton é transmitido pela célula sem
sofrer espalhamento. Descartamos o foton e lancamos um foton novo em dire¢do a celula. Caso
p < L, isto significa dizer que o foton foi absorvido por algum atomo do vapor no ponto (0, 0, p)
em coordenadas cartesianas e passamos para proxima etapa do algoritmo.

2.2.2 Evento de Absorcao
2.2.2.1 Transi¢des Atdmicas

Neste trabalho, consideramos apenas as transices 6S;,,(F = 3) = 6P; ,(F' = 3,4)
pois a distancia entre elas, de 1168 MHz, é relativamente baixa quando comparada a distancia
de 9192 MHz entre os estados hiperfinos fundamentais (ver na Fig. 1 a estrutura de niveis). Isto
significa que um foton emitido nas transicdes 6S;,,(F = 3) - 6P;,,(F' = 3,4) ndo tem
chance de ser absorvido nas transi¢Ges 6S;,,(F = 4) - 6P ,,(F' = 3,4), portanto, ndo sdo
incluidas na simulacéo.
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Calculamos em qual transicdo determinado foton serd absorvido a partir de medidas
experimentais do coeficiente de absorcéo do vapor. Em nosso sistema o coeficiente de
absorcao total a; pode ser escrito como

aT = a34 + a33, (210)

onde a3; € a contribuicdo ao coeficiente de absorcao total devido a transicdo 6S, ,,(F = 3) -
6P/, (F' = 1). O coeficiente de absor¢do de um meio esta relacionado com a taxa de
probabilidade de absor¢éo. Logo, a probabilidade de absor¢éo pode ser escrita como

P = P34+P33. (211)

Apo6s um evento de absorcdo, calculamos qual o coeficiente de absorcdo total para a
frequéncia em que o foton foi absorvido. Feito isso, calculamos a probabilidade de o féton ter
sido absorvido em determinada transi¢do atbmica a partir da contribuicdo desta para o
coeficiente de absorcéo total:

p, =8¢ (2.12)
ar
sorteamos entdo em qual transicdo atdmica o foton foi absorvido. A transicdo em qual o féton
é absorvido nos d& a frequéncia de transicdo 6, parametro que é utilizado ao longo da
simulagdo. Quando o féton ¢ absorvido na transicéo 6S; ,,(F = 3) = 6P; ,(F' = 4), temos
67 = 0 e para atransicao 6S; ,(F = 3) - 6Py /,(F' = 3), 6 = —1168 MHz.

2.2.3.1 Selegéo de Velocidade

O processo de absorcdo ocorre da seguinte forma: Um atomo em um certo estado de
energia absorve um foton com dessintonia § e passa para um estado excitado, como ilustrado
na figura 7, onde a letra y denota o foton.

Figura 7: llustracdo do evento de absorcao.

£ 00—
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Porém, nem todos os &tomos do vapor tém a mesma probabilidade de serem excitados.
Os atomos que, em seu referencial, veem os fétons em ressonéncia com a transi¢do atémica,
tém uma probabilidade maior de serem excitados. Isto significa que, para um determinado
atomo excitado, o componente da sua velocidade paralelo a trajetoria do foton v, depende da
dessintonia incidente no referencial do laboratorio §.

Em geral, a distribuicdo de probabilidade de v, é definida pela dessintonia incidente
pela seguinte expresséo [16, 17].

l"2
r2+ 4‘(6 - 57" - v"/l)

P(v)) « exp(—v,%/u?), (2.13)

aqui & € a frequéncia de transicdo atbmica, u é a velocidade mais provavel de um atomo do
vapor e o fator I é a largura homogénea, definida da seguinte forma:

r=T,+T,, (2.14)

onde T, é o alargamento colisional e T}, € a largura natural, dada por:

1
[, = —, 2.15

com 7 = 30.5 ns, o tempo de vida do estado excitado.

A equacdo (2.13) descreve uma distribuicdo de probabilidade continua invertivel, o que
significa que podemos calcular sua funcdo de distribuicdo acumulada, utilizar o método da
transformacdo inversa para sortear varidveis aleatorias que sigam a distribuicdo de
probabilidade associada e, portanto, simular o componente paralelo da velocidade dos atomos
excitados do vapor. Entretanto, h4 uma diferenca entre a distribuicdo de probabilidade da
equacdo (2.13) e a da equagdo (2.7), a qual aplicamos uma transformada inversa na secao
anterior. A funcéo de distribuicdo acumulada da equagéo (2.13):

4l 1
4(6 - 6T - U"//‘{)
2

F,, (v)) ocj0
1+

exp(—v;2/u?) dv,, (2.16)

sO pode ser avaliada numericamente. Utilizamos entdo um método de quadratura numérica para
gerar uma curva com valores da equacdo (2.16) correspondentes a diversos valores de vy.
Efetivamente, estamos realizando o mesmo processo de transformacdo inversa descrito
anteriormente, porém numericamente. Notamos que quando temos uma dessintonia proxima ao
centro da linha para determinada transicdo atbmica F — F', a distribuicdo na equacédo (2.7)
favorece absor¢éo por atomos com v, = (8 — d7)4, como € ilustrado na figura 8. Este é o
fendmeno de selecdo de velocidade.
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Figura 8: Justaposic¢éo da distribuicdo de probabilidade do componente de velocidade do atomo
paralelo & trajetéria do féton incidente (linha vermelha) com histograma de valores de
velocidades paralelas sorteadas pela simulacéo (caixas azuis). Considerando § = 300 MHz e
5T = 0
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A dessintonia do foton incidente no referencial atdmico é dada por:

8= 8- (2.17)

Podemos notar que a distribui¢do da equacéo (2.13) favorece dessintonias incidentes no
referencial atémico tal que 6, = 8;. As velocidades dos atomos ndo-excitados do vapor
seguem uma distribuicdo de probabilidade Maxwell-Boltzmann usual onde u € a velocidade
mais provavel de um atomo. Isto significa que para uma dessintonia incidente no referencial do
laboratério § muito longe da ressonancia, a probabilidade de encontrarmos um atomo com
velocidade v, = (6 — 87)4 > u é desprezivel, consequentemente, P(v,) é dominada por uma
distribuicdo Maxwell-Boltzmann, a absor¢do ocorre fora da ressonancia no referencial atdmico
e ndo ocorre selegdo de velocidade [5,16,17].

Os componentes da velocidade dos atomos excitados perpendiculares a trajetoria do
féton v, sdo independentes da dessintonia incidente § e seguem uma distribuicdo de Maxwell-
Boltzmann, a qual aplicamos a técnica da transformada inversa para sortear v, na simulacao.

2.2.3.2 Colisdes Atdmicas

No regime de densidades atbmicas mais elevadas, torna-se necessario considerar o
efeito das possiveis colisGes atdbmicas sofridas por um atomo excitado. Durante as colisdes, a
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excitacdo pode passar de um atomo excitado para um atomo no estado fundamental [18, 19].
Como consequéncia deste processo, o efeito de selecdo de velocidade devido a dessintonia
incidente é eliminado [19]. Além disto, colisdes causam um alargamento da linha de espessura

dado por:
1
[ = 2.1
C ZT[TC ) ( 8)

onde t. € o intervalo entre colisdes sucessivas. Na simulacdo a probabilidade de ocorrer uma
colisdo € dada por:

Ie

P = —. 2.19
e =% (219

Caso o atomo sofra colisdo, nés calculamos a velocidade do novo atomo excitado aplicando o
processo de transformacdo inversa a uma distribuicdo Maxwell-Boltzmann isotrdpica.
Consideramos que o novo atomo excitado tem a mesma probabilidade de emitir o féton dentre
as transiges 65, (F = 3) » 6P1(F' = 3,4) [20, 21].

2

2.2.3 Evento de Emissao

Cada foton absorvido tem um vetor unitario de direcdo incidente 71, o féton é entdo
emitido em uma nova direcdo, distribuida isotropicamente, com vetor unitario de direcdo
emitida 7’. Ambos estes vetores estdo contidos no plano 7 , ilustrado nas figuras 9 e 10, que
chamamos de plano de espalhamento do f6ton.

Figura 9: llustracdo do plano .
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Figura 10: Viséo aproximada do evento de espalhamento. llustracdo da projecédo da velocidade
perpendicular no plano .

7

A dessintonia emitida no referencial do laboratorio 6’ deslocada devido ao efeito

Doppler de acordo com a equacao:
(v) cos(8) + v, cos(¢) sin(H))
&= 6+ )

A

(2.20)

onde &, é a dessintonia emitida no referencial atbmico, 0 < 8 < m é 0 angulo entre a direcéo
do féton incidente e do foton emitido e ¢ é o angulo entre v, e o plano . Na auséncia de
colisdes atdbmicas, a colisdo foton-atomo € elastica no referencial atbmico e portando 8, = &,.

Quando ocorrem colisGes atbmicas, a dessintonia do foton emitido € redistribuida no
referencial atdbmico seguindo uma Lorentziana (ver Fig. 11) da forma [5]:

1

PalOn) & s =897/ °

(2.21)
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Figura 11: Justaposicao da distribuicdo de probabilidade da dessintonia de um féton emitido,
apos evento de colisdo atdmica (linha vermelha) com histograma de valores de dessintonias
emitidas geradas pela simulacdo, apds um atomo que absorveu o foton na transicdo

651/2(F = 3) = 6Py, (F' = 4) sofrer coliséo atomica.
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O féton emitido no referencial do laboratério com dessintonia & tem tamanho de
passo que segue a distribuicao de probabilidade dada pela equagéo (2.7).

2.2.4 Checagem

Apds a reemissdo do féton, utilizamos o tamanho de passo sorteado com a lei de Beer-
Lambert em conjunto com a nova dire¢do do passo para calcular qual seria a nova posi¢éo do
foton. Caso esta posicdo esteja fora do volume da célula, existem duas possibilidades: o féton
escapou da célula através da janela perpendicular ou o féton foi absorvido por alguma parede
da celula.

Para discernir caso o foton escapou através da janela perpendicular, consideramos que
a parede da célula que contém a janela perpendicular esteja contida em um plano infinito dado
por x = L/2. Sabemos que os foétons se movem em linhas retas dentro do vapor. Temos tanto
0 ponto inicial do passo (ponto onde foton foi absorvido e reemitido) quanto seu possivel ponto
final (onde o foton se encontraria apds tomar o passo). Podemos utilizar estes dois pontos para
definir completamente a reta que caracteriza o espalhamento do féton. Com esta equacdo de
reta, podemos calcular a interse¢do da trajetoria do féton com o plano x = L/2 e entdo checar
se esta intersecdo esta dentro dos limites da janela perpendicular. Caso esteja, consideramos
que o foton escapou através da janela perpendicular e contamos uma ocorréncia de
fluorescéncia perpendicular (ver Fig. 12), que utilizaremos posteriormente para gerar o espectro
de fluorescéncia através da janela perpendicular.
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Figura 12: llustragdo da geometria da célula na simulacdo e da checagem de fluorescéncia
perpendicular. A esquerda, vemos o feixe incidente de frente. A direita a célula é rotacionada
horizontalmente por um angulo de 45°. Em azul estdo as trajetorias dos fdétons que
ultrapassaram o limite do eixo x da célula. Em vermelho, as trajetérias dos fétons que
atravessam a janela perpendicular da célula apds ultrapassar o limite do eixo x.
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3 RESULTADOS

3.1 REDISTRIBUICAO DE FREQUENCIA

Para que possamos verificar que a simulacdo esta funcionando corretamente, plotamos
o perfil espectral de emissdo, no referencial do laboratorio, apds o féton passar por um Gnico
evento de espalhamento, afim de reproduzir fendbmenos conhecidos na literatura. Consideramos
que a absorgdo ocorre na transicdo 6S;,,(F =3) - 6P;,,(F' =4) e que a emissdo €
isotropica.

Figura 13: Perfil espectral de emissao para varias dessintonias incidentes, considerando
densidade atbmica N = 3.1 - 101 &tomos/cm3. Esta densidade € baixa, portanto, podemos
desprezar as colisdes atbmicas
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Para a construcdo da figura 13, usamos um histograma da dessintonia emitida em todas
as diregdes, sem checar antes se o foton saiu da célula ou ndo. Observamos que para pequenas
dessintonias de excitacdo, a emissao ocorre em torno da ressonancia da transicdo atémica,
enquanto que para dessintonias longe da ressonancia, temos emissdo em torno da frequéncia
incidente. Estes comportamentos estdo diretamente relacionados com o fenémeno de selegéo
de velocidade abordados na secéo 2.

Quando a dessintonia incidente é pequena, ocorre selecdo de velocidade, temos &, =
dr e uma emissdo em torno da frequéncia de ressonancia da transi¢do atdbmica em que o foton
foi absorvido no referencial atbmico. Quando a dessintonia incidente é grande, ndo ha selecédo
de velocidade, a absorgéo ocorre fora da ressonancia no referencial atbmico e, portanto, temos
uma emissdo em torno da dessintonia incidente.

Para dessintonias de excitacdo pequenas, 0 atomo que absorve o féton tem um
componente de velocidade paralela ao foton incidente bem definido v, = (6§ — 7)1 e,
portanto, §, ~ 6. A dessintonia emitida no referencial do laboratério é dada entéo por:

v, cos(¢) sin(0)
2 :

8 = 67+ (85— 67)cos(0) + (3.1)
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A magnitude da velocidade perpendicular segue uma distribuicdo Maxwell-Boltzmann
bidimensional. Sua projecdo no plano de emissdo é modulada por cos(¢) sin(8). Ademais,
para dessintonias incidentes proximas ao centro da linha, nas regifes em torno de § = u/A,
temos v, = u, ou seja, a probabilidade de v, ser maior do que v, € muito pequena.
Consequentemente, o componente paralelo da velocidade do atomo domina, e o deslocamento
Doppler na emissao seré efetivamente (5§ — §7) cos(@). Para uma emissdo isotropica, cos(6)
e uniformemente distribuido entre -1 e 1. No nosso sistema, para a transi¢do 6S; ,,(F = 3) —
6Py ,,(F' = 4) temos entdo um efeito de achatamento no espectro de emissao, resultando em

um platd no intervalo de -6 a+d8. Observamos este comportamento na figura 13 para
dessintonias incidentes proximos a ressonancia. O fenémeno de selecdo de velocidade é
conhecido na literatura e fenémeno de achatamento das curvas € previsto nas curvas obtidas em
[1]. O fato de que a simulacdo é capaz de reproduzir bem ambos estes fendmenos bem estudados
na literatura serve para atestar seu bom funcionamento.

Figura 14: Perfil espectral de emissao, gerado pela simulacdo, em direcéo perpendicular a
excitacdo, para varias dessintonias incidentes, considerando densidade atdmica N = 3.1 - 10%
atomos/cm3. Esta densidade € baixa, portanto, podemos desprezar as colisdes atdmicas
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O perfil de emissdo ¢ diferente quando consideramos apenas uma dire¢do de emisséo,
perpendicular a excitacao. Este é o foco do nosso trabalho. A figura 14 ilustra o perfil espectral
de emissdo detectado apenas em uma direcdo perpendicular a excitacdo. Notamos que o efeito
de selecdo de velocidade ainda € presente. Portanto, para dessintonias incidentes proximos ao
centro da linha, temos um espectro de emisséo centrado na ressonancia. Porém, agora, a direcao
de emissdo é fixa e, portanto, perdemos o efeito de achatamento da curva, notamos este
comportamento nas curvas azul e preta da figura 14.

Quando a dessintonia incidente estd longe da ressonancia, similarmente a figura 13
temos que a absorcao ocorre longe da ressonancia no referencial atbmico. A emissdo ocorre em
torno da dessintonia incidente e temos correlacdo entre a dessintonia absorvida e a dessintonia
emitida. Notamos também, na curva preta, um comportamento intermediario. A dessintonia
incidente estd mais longe da ressonancia, porém ndo o suficiente para observarmos uma
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correlagéo total entre dessintonia absorvida e emitida, notamos um pico mais pronunciado em
torno da ressonancia e outro pico em torno da dessintonia incidente.

Figura 15: Perfil espectral de emissdo, gerado pela simulacdo, em direcdo perpendicular a
excitacdo, para varias dessintonias incidentes. Cada curva foi gerada considerando uma
densidade atdmica diferente. Os valores das densidades sdo=13.2-10* &tomos/cm?3(azul), N=7.5
- 1012 agtomos/cm3(preto), N=5.8 - 1013 atomos/cm? (verde) e N=14.2 - 103 atomos/cm3
(amarelo).
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A figura 15 mostra o perfil espectral de emisséo para vérias dessintonias incidentes,
variando a densidade atdmica. Quando a densidade atbmica estad mais elevada, isto significa
que o efeito das colisdes atbmicas sofridas por atomos excitados dentro do vapor torna-se
significante para nos. Novamente, observamos correlacdo entre dessintonia incidente e
dessintonia emitida para excitagdes longe da ressonancia e a eliminagéo desta correlacdo para
dessintonias incidentes em torno da ressonancia, devido a selecdo de velocidade.

Porém, para as curvas com dessintonia incidente (curva verde e curva amarela) longe
da ressonancia, agora observamos a apari¢do de dois novos picos. Isto se deve ao fato de que
estamos considerando uma densidade elevada para estas curvas, e, portanto, alta frequéncia de
colisGes atdmicas. Quando ocorre colisdo atdbmica, sabemos que a dessintonia emitida segue
uma Lorentziana centrada na frequéncia de transi¢do, de acordo com a equagéo (2.21).

Quando um atomo absorve um foton na transicdo 6S; ,,(F = 3) = 6P1,,(F' = 4), a

emissdo ocorre em torno de 0 Mhz no referencial atdmico. J& quando um atomo absorve um
foton na transigdo 6S; ,,(F = 3) - 6P,,(F' = 3), a emissdo ocorre em torno de -1168 Mhz.
De fato, observamos o surgimento de picos centrados nestas frequéncias de transicdo, quando
aumentamos a densidade atbmica. A chance de um &tomo absorver um foton na transicéo
651/2(F = 3) - 6P, ,,(F' = 4) € mais alta do que absorvé-lo na transi¢do 65, ,,(F = 3) -
6P, ,,(F' = 3), por isso o pico ao redor de 0 Mhz € maior que o pico em torno de -1168 Mhz
para as curvas amarela e verde.
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3.2 ESPECTROS DE FLUORESCENCIA PERPENDICULAR

Vamos agora apresentar espectros de fluorescéncia gerados pela simulacdo e comparéa-
los com espectros de fluorescéncia obtidos experimentalmete com o arranjo experimental
descrito no capitulo 2.

Os espectros experimentais sdo construidos detectando a poténcia emitida
perpendicularmente para cada dessintonia incidente. Na simulacdo, definimos uma dessintonia
incidente e lancamos um namero de fotons na célula, simulamos a trajetéria destes fotons no
volume do vapor e realizamos a contagem dos fétons que escapam da célula através da janela
perpendicular, variamos a dessintonia incidente e repetimos o processo até obtermos um
espectro de fluorescéncia perpendicular.

Figura 16: Comparacéo de espectros de fluorescéncia perpendicular para uma densidade de

vapor de N=3.1 - 10 dtomos/cmz. Os pontos representam o espectro obtido através de
simulacdo numérica. A linha solida representa o espectro experimental.
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Figura 17: Comparacéo de espectros de fluorescéncia perpendicular para uma densidade de
vapor de N= 7.5 - 10* atomos/cm2. Os pontos representam o espectro obtido através de
simulacdo numérica. A linha solida representa o espectro experimental.
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Figura 18: Comparacéo de espectros de fluorescéncia perpendicular para uma densidade de
vapor de N= 4.5 - 10* atomos/cm3. Os pontos representam o espectro obtido através de
simulacdo numérica. A linha sélida representa o espectro experimental
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Na figura 16, o espectro experimental foi obtido com uma temperatura no reservatério
em torno de 60° C. Os pontos da simulacdo foram gerados considerando um alargamento
homogéneo I' = 5.26 MHz. Como estamos em um regime de baixa densidade, podemos
considerar que estamos aproximadamente num regime de auséncia de colisdes atbmicas. O
espectro gerado pela simulagéo reproduz bem o espectro experimental.

Na figura 17, o espectro experimental foi obtido com uma temperatura no reservatorio
em torno de 117° C. Os pontos da simulacdo foram gerados considerando um alargamento
homogéneo I' = 5.79 MHz. A densidade atdbmica considerada aqui € mais elevada, passando a
ocorrerem colisdes atdmicas.

Observamos na figura 17, que em torno das ressonancias das transi¢es atdmicas que
estamos considerando, h&d uma diminui¢do da intensidade de fluorescéncia. Observamos uma
depressao alargada em torno das ressonancias. Este comportamento era esperado por nos e foi
brevemente discutido no capitulo 2. Se deve ao fato que para uma alta densidade atémica, a
probabilidade de que um féton emitido em torno do centro da linha escape da célula é baixa.
Isto se manifesta no espectro de emisséo na forma de um efeito de afundamento dos picos em
torno das ressonancias das transicdes atbmicas consideradas, o que resulta na formacdo de
quatro picos em vez de apenas dois.

O espectro de fluorescéncia gerado pela simulacdo ainda reproduz bem o espectro
experimental nas regides proximas as asas do espectro, porem, em torno das ressonancias, nota-
se uma certa discrepancia entre as intensidades dos espectros. O espectro gerado pela simulacao
tem intensidade menor em torno das ressonancias das transi¢cdes atdbmicas do que o espectro
experimental, abordaremos a possivel razao para isto no capitulo 4.

Na figura 18 o espectro experimental foi obtido com uma temperatura no reservatorio
em torno de 150° C. Os pontos da simulacdo foram gerados considerando um alargamento
homogéneo I' = 8.61 MHz. A densidade atbmica neste caso é ainda mais elevada do que a da
figura 17, temos ocorréncia ainda mais frequentes de colisdes atbmicas no vapor.

Na figura 18, devido as colisdes atdbmicas serem bastante frequentes no vapor, o
fendmeno de selecdo de velocidade é praticamente perdido. Observamos entdo uma queda ainda
maior de intensidade para dessintonias em torno das ressonancias das transigdes atomicas
consideradas. Notamos também que agora observamos trés picos, enquanto que para uma
densidade menor observamos quatro. Novamente h4 uma discrepancia entre as intensidades de
fluorescéncia da simulacdo e do espectro experimental, para dessintonias em torno das
ressonancias.

3.3 RESULTADOS PARA COEFICIENTE DE ABSORCAO FIXO

O estudo dos espectros de fluorescéncia é influenciado pela distribuicdo espacial de
atomos excitados no interior da célula. Como foi discutido no capitulo 2, o tamanho médio de
um passo dado por um féton no vapor depende da densidade atdmica e da se¢do de choque da
colisdo foton-atomo. Devido a isto, as excitacbes para um vapor com alta densidade ou em
torno do centro da linha, ocorrem préximas a entrada da célula. Ja a distribuicdo espacial de
atomos excitados no caso onde os fotons incidentes tem dessintonia longe do centro da linha é
uniformemente distribuida no volume da célula. E de nosso interesse eliminar este tipo de efeito
geométrico. Uma maneira de conseguir isso € impondo que o coeficiente de absorcéo seja
constante. Se analisarmos os espectros de fluorescéncia obtidos, tanto provenientes da
simulacdo quanto experimentais, e escolhermos as medidas onde o coeficiente de absorcdo é
a = 1/L, a excitacdo sera distribuida uniformemente no volume do vapor. Vale ressaltar que,
de acordo com a equacdo (2.8), para manter o coeficiente de absorcdo fixo, variamos a
densidade atbmica e a medida que aumentamos a densidade atdmica, temos de escolher
dessintonias incidentes mais distantes da ressonancia.
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Figura 19: Espectro de fluorescéncia perpendicular com coeficiente de absorcéo constante.
a = 1/L. Pontos pretos correspondem a resultados simulacionais e pontos vermelhos a
resultados experimentais.
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Na figura 19 cada ponto representa uma intensidade de fluorescéncia para frequéncias
onde temos o coeficiente de absor¢éo igual 1/L. As linhas verticais tracejada representam as
frequéncias de transicdo do césio na linha D1. A linha vertical da esquerda representa a
transicdo 65, ,(F = 3) — 6P, ,,(F' = 3) eadadireita representa a transi¢do 6S; ,,(F = 3) -
6P/, (F' = 4).

Aqui, os resultados da simulacao se comportam dentro do que é esperado teoricamente.
Longe das ressonancias das transicdes atbmicas consideradas no sistema, temos um sinal de
fluorescéncia aproximadamente constante. Este comportamento esta associado com o
espalhamento Unico de um féton dentro do vapor. Este, portanto, mantém a informacédo da
dessintonia incidente devido ao fendmeno de correlacdo de dessintonia incidente e emitida
guando estamos longe do centro da linha. Neste caso, a densidade Optica percebida pelo féton
emitido é d = aL = 1. Consequentemente, o féton tem uma boa probabilidade de sair da célula.
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4 CONCLUSAO

A pesquisa abordada neste trabalho consistiu no desenvolvimento de um modelo
computacional capaz de simular a caminhada aleatoria de fotons através de um vapor atdmico
ressonante. Tinhamos o objetivo de, através de espectros de fluorescéncia perpendicular obtidos
com a simulacéo, evidenciar o fenémeno do espalhamento Rayleigh, inclusive em regiGes mais
préximas a transi¢do atdmica.

Desenvolvemos uma simulacdo de Monte Carlo capaz de reproduzir bem o fendbmeno
de aprisionamento de radiacdo, que utilizamos para gerar espectros de fluorescéncia
perpendicular. Nossa simulacao reproduz bem fenémenos conhecidos na literatura como, por
exemplo, a selecédo de velocidade. Além disso, quanto a redistribuicdo de frequéncia dos fétons,
obtivemos resultados similares a funcédo de redistribuicdo tedrica obtida por Hummer [1].

Fomos capazes de evidenciar o espalhamento Rayleigh para dessintonias incidentes
proximos a transicao atbmica. Também conseguimos evidenciar um regime intermediario, para
dessintonias ainda proximas a transi¢do atdmica onde ocorre tanto selecao de velocidade quanto
espalhamento Rayleigh.

Os espectros de fluorescéncia perpendicular gerados pela simulacdo apresentam boa
concordancia com os espectros de fluorescéncia perpendicular obtidos experimentalmente,
especialmente para baixas densidades atbmicas.

Observamos, porém que surgem discrepancias entre 0s espectros, em torno das
transicdes atbmicas, 8 medida que aumentamos a densidade do vapor. Uma possivel explicagéo,
seria 0 fato de que a densidade atbmica nas medidas experimentais foi calculada através um
ajuste tedrico, e este valor foi utilizado na simulagdo. H&4 uma possibilidade de que este valor
esteja ligeiramente acima do valor real da densidade atbmica observada durante as medicdes, 0
que causaria que 0s espectros gerados pela simulagdo tivessem picos com intensidade menor.
Outra possivel explicacdo seria o fato de que ainda podemos adicionar outros aspectos do
sistema fisico do experimento, como o bombeio Optico ou outras transi¢cbes atbmicas, a
simulacéo para torna-la mais realista, e assim obter espectros mais proximos daqueles obtidos
experimentalmente.

Apesar das discordancias entres 0s espectros em torno das ressonancias, para densidades
mais elevadas, notamos que a evolucdo apresentada do comportamento dos espectros gerados
pela simulacéo, esta dentro daquilo que era previsto por nos.

A medida que aumentamos a densidade atdmica, comecamos a observar o
comportamento discutido no capitulo 2. Uma diminuicdo de intensidade de fluorescéncia
proximo as transigdes atdbmicas e um aumento da intensidade em torno das asas do espectro.
Tanto as medidas experimentais quanto os espectros obtidos com a simulacdo apresentam este
comportamento.

Para densidades atdmicas elevadas, a distribuicdo de atomos excitados passa a ser mais
concentrada perto da entrada da célula. Para eliminar efeitos geométricos nos espectros de
fluorescéncia para altas densidades, analisamos as medidas computacionais e experimentais
para um coeficiente de absorcéo fixo. Neste caso, a simulagcdo mostra comportamento dentro
do que é esperado na literatura e notamos uma taxa de fluorescéncia praticamente constante nas
asas do espectro, o que novamente evidencia o espalhamento Rayleigh, como foi explicado no
capitulo 3.

A simulagdo tem um alto custo computacional, problema comum em simulacgdes de
Monte Carlo, e demora de finalizar seu algoritmo. Esta dificuldade é tratada no apéndice A.

Entre os possiveis futuros aprimoramentos para a simulacdo estdo: a inclusdo de um
angulo de deteccdo de fluorescéncia, a inclusdo das outras transi¢cGes atdbmicas da linha D1 do
césio e a inclusdo do fendmeno do bombeio dptico.
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Levar em conta a geometria do detector em conjunto com a célula, em particular quais
fétons seriam detectados por um detector posicionado a uma distancia d da janela
perpendicular, nos ajudaria a obter espectros de fluorescéncia mais proximos a espectros
experimentais, devido ao fato de que nem todos os fétons que escapam da janela perpendicular
séo detectados no experimento.

Considerar as transigdes 65, ,,(F = 4) - 6P, ,,(F' = 3,4), tornaria nosso sistema
mais realista e nos ajudaria a obter perfis espectrais de emissdo mais precisos, especialmente
para densidades atdbmicas mais altas. Com a inclusdo destas transi¢des, seria possivel
investigar a influéncia do fenémeno de bombeio Optico, isto €, a emissdo em uma transicao
diferente daquela excitada pelo laser.
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APENDICE A — Método alternativo para céalculo da redistribuicdo de frequéncia

Como foi discutido no capitulo 4, um dos problemas encontrados no decorrer do
desenvolvimento da simulacéo é o alto custo computacional. Sob certas condic¢Ges, quando o
namero de espalhamentos médio para cada trajetdria de fotons dentro da célula é muito alto, o
tempo necessario para obter medidas de fluorescéncia pode ser de em torno 10 a 12 horas.
Neste apéndice, discutiremos uma possivel alternativa para resolver o problema do alto custo
computacional da simulacdo.

Grande parte do custo computacional da simulacdo se deve ao fato de estarmos
simulando detalhadamente a trajetéria de cada foton lancado na célula. Estas trajetorias sao
calculadas milhdes ou até bilhdes de vezes até que obtenhamos um resultado. A vantagem de
calcular a trajetoria dos fdétons, como discutido no capitulo 1, é de que temos acesso a
informagdes que ndo estdo disponiveis ao experimento, como por exemplo a velocidade dos
atomos excitados. Porém, se fosse do nosso interesse calcular apenas o espectro de emissao, o
problema do custo computacional poderia ser contornado calculando diretamente o espectro de
emissdo. De fato, para um atomo de dois niveis, o espectro de emissdo € dado por [1]:

= Af

1 oo
f dv,ev3/0%p <6 s = ) (5.1)
0

1+ 4(8 — v, /N) /T2

1 o] 2 2
! = — -vi/u
0(8,8) 4n3f0 dv,e™v1 7

onde ©(&’, 6) denota a probabilidade de um féton ser emitido com dessintonia entre 8’ e & +
d&’, para incidéncia de um féton com dessintonia 8, v, e v, sdo 0s componentes de velocidade
do atomo paralelo e perpendicular a trajetéria do foton incidente, respectivamente. v =
(v4,v,), u € a velocidade mais provavel de um atomo dentro do vapor, A € o comprimento de
onda 7', é o vetor unitario que aponta na dire¢do do foton emitido e I' é a largura homogénea
total. p(&', &) é a funcdo de redistribuicdo de frequéncia no referencial atbmico. Na auséncia de
colisGes atbmicas, o espalhamento dos fétons € elastico no referencial atdbmico e, portanto,
p(&', &) =8, — &), onde &, denota a funcdo delta de Dirac. Ou seja f:f(f’)p(f’, §dé¢' =
f().

Considerando v, || 7' para simplificar os calculos, e também considerando um vapor
com baixa densidade e, portanto, um regime de auséncia de colisdes atdmicas, podemos
calcular a segunda integral da equacdo (5.1) utilizando as propriedades da fungéo delta de
Dirac. Temos:

b = b
f dv,e~v3/v%p (5 v~ A" ) -2 f eV 8, (v — [V — A — 8)])dvs,
a a

b ) o AS — &) — vy
j dvze_"zz/u p(S—vl//’l,S’—v 1 > =7\exp<[ ( ) ~vil ) (5.2)
a

A u?

A equacdo (5.1) se torna, entdo:

0(8,8) = (5.3)

AeAZ(S—S’)Z ) e—va/u2
dv,.
413 fo 1+ 4(6 — v /a)rz ™
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Para que possamos ter uma perspectiva do custo computacional deste método de
calcular a redistribuicéo de frequéncia, podemos integrar numericamente uma fungéo da forma
da equacdo (5.3) N vezes, onde N é um numero comparavel com o numero de célculos
realizados para calcular a redistribuicdo de frequéncia através da simulagdo da trajetoria do
foton ao longo do vapor. Podemos fazer uma estimativa bruta de qual seria o valor de N, para
uma baixa densidade atdbmica. Considerando um espectro de dessintonias incidentes de largura
5 GHz que é varrido em passos de 15 MHz, onde para cada dessintonia incidente langamos 10
mil fétons e cada foton sofre em média 3 espalhamentos. Podemos estimar o valor de N como
sendo, portanto, em torno de 108. Considerando estes parametros, o tempo necessario para a
simulacdo completar seu algoritmo seria por volta de uma hora. Realizamos, ent&o, o célculo
da integral da equacéo (5.3) um total 108 vezes e medimos o tempo total necessario para realizar
estes calculos. Realizamos 10 iteracfes deste processo, medindo o tempo a cada iteracédo, e
medimos a média de tempo necessario para que possamos compara-la com a nossa estimativa
do tempo necessario para a simulacdo completar seu algoritmo sob as mesmas condi¢oes.

Tabela 1 — Tempo necessario para realizar 108 integracdes numéricas da equacdo (5.3)
utilizando o método de Gauss-Legendre.

empoO
1.045
0.462
0.724
0.452
0.477
0.463
0.448
0.455
0.454
0.460

D
-
Blolo~No o~ wnelg

Tempo médio = 0.54 s

Podemos ver na tabela 1, que nossas estimativas mostram que hd uma diminuicéo consideravel
de custo computacional quando utilizamos este metodo para simular a redistribuicdo de
frequéncia.

Outro resultado preliminar que € do nosso interesse sdo 0s espectros de emissao gerados a
partir deste método, considerando uma direcdo fixa. Para dessintonias incidentes préximos a
transicdo atbmica, esperamos ver uma curva centrada em torno da ressonancia (ver Fig. 21), e
para dessintonias incidentes longe da ressonancia, esperamos ver curvas centradas em torno de
6 (ver Fig. 20).
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Figura 20 — Espectro de emissdo obtido atraves da integragdo numeérica da equacdo (5.3).
Considerando § = 1200 MHz.

—_— = 1200 MHz
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Figura 21 - Espectro de emissdo obtido através da integracdo numérica da equacao (5.3).
Considerando 6 = 100 MHz.
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Podemos notar que obtivemos o resultado dentro do que € esperado para as curvas, além
disso, estimamos uma boa melhoria do custo computacional. Este método pode ficar, entdo,
como uma possivel aplicacdo a pesquisas futuras onde ndo estamos tdo interessados em
informagdes sobre os &tomos que compdem o vapor. Ademais, podemos estender a aplicagdo
para incluir a emissdo em uma dire¢do arbitréria.

Considerando agora uma dire¢do de emissdo arbitraria, para a segunda integral da
equacdo (5.1) escrevemos:
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Oovz/uz e v-f — OOv2/u2 Vi, il Vol
foez 8D<8A8+)\ 06250(8}\8+}\+)\).

reorganizando e aplicando as propriedades do delta de Dirac, temos:

- B . . y 2
f i A g (VZ_[vl(l ny) +A(8 5)>_ A exp[_ <v1(5 ny) +A(8 5)> u_12] 5.4)
0

In, n; In, | n;

Substituindo na equacéo (5.1), obtemos:

1 (® - 1 A vi(1—1n) +Ax =\ 1
' g — -vi/u — —¢. (5.5
0k, %) 4m3 J, dvie™™ 14+ 4(x—vy/0)/T? {InZIeXp[ ( n, u? (5.5)

A priori, poderiamos integrar a equacao (5.5) para todas as dire¢des para obter
espectros de emissdo considerando uma direcdo de emissédo arbitréria.
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