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RESUMO

O aprisionamento radiativo em vapores atomicos densos é um processo fundamental que governa
o transporte de luz, frequentemente manifestando-se como um transporte anémalo superdifusivo
descrito por voos de Lévy. Contudo, a conexdo quantitativa entre o parametro de Lévy, «, os
parametros experimentais controlaveis e o papel das colisbes atémicas no transporte radiativo
configura uma questéo de alta complexidade, cujos mecanismos ainda ndao sdo plenamente com-
preendidos. Esta tese realizou uma investigacao sistemética, teérica e experimental, da dindmica
de voos de Lévy em vapor de césio-133, caracterizando a dependéncia de o com a densidade ato6-
mica (NNV), o comprimento da célula (¢) e a intensidade do laser (I). A abordagem metodolégica
integrou medigoes de transmissao difusa a 10° e 90°, com relacdo a direcao do feixe de laser de
incidéncia, com o desenvolvimento de modelos tedricos, incluindo uma correcao inédita para a
finitude do sistema, e simulagoes de Monte Carlo. A andlise revelou uma notavel dualidade no
transporte: enquanto a transmissao a 90° (espalhamento tinico) é descrita pela redistribuicao
parcial de frequéncia, conforme esperado para baixa densidade atomica onde a probabilidade
de colisoes atomica é baixa, a transmissao a 10° (multiplos espalhamentos) apresentou o prin-
cipal resultado paradoxal desta tese: mesmo em regimes de baixa probabilidade de colisdo, os
valores de o medidos sdo consistentemente descritos pelo cenario com colisdes. Adicionalmente,
quantificou-se de forma inédita a dependéncia complexa de o com N e £. Conclui-se que a
estatistica do transporte pode ser ativamente sintonizada, mas que a natureza da caminhada
aleatéria do féton em vapores atoémicos é mais intricada do que os modelos atuais capturam, es-
tabelecendo esta tese uma base experimental e computacional sélida e formulando as perguntas

precisas que guiardo futuras investigagoes.

Palavras-chave: Voos de Lévy, Aprisionamento Radiativo, Vapores Atémicos, Transporte Ano-

malo, Simulagoes de Monte Carlo.



ABSTRACT

Radiative trapping in dense atomic vapors is a fundamental process governing the transport of
light, often manifesting as anomalous superdiffusive transport described by Lévy flights. Howe-
ver, the quantitative connection between the Lévy exponent, «, the controllable experimental
parameters, and the role of atomic collisions in radiative transport constitutes a highly complex
issue, whose mechanisms are not yet fully understood. This thesis presents a systematic theore-
tical and experimental investigation of Lévy flight dynamics in cesium-133 vapor, characterizing
the dependence of a on the atomic density (IV), cell length (¢), and laser intensity (I). The
methodological approach integrates diffuse transmission measurements at 10° and 90° relative
to the incident laser beam direction with the development of theoretical modelsincluding a novel
correction for finite-system effectsand Monte Carlo simulations. The analysis reveals a remar-
kable duality in transport: while the 90° transmission (single scattering) is described by partial
frequency redistribution, as expected at low atomic densities where the probability of atomic
collisions is low, the 10° transmission (multiple scattering) yields the main paradoxical result of
this thesis: even in regimes of low collision probability, the measured « values are consistently
described by the collisional scenario. Furthermore, the complex dependence of @ on N and ¢
is quantified for the first time. It is concluded that transport statistics can be actively tuned,
but that the nature of the photon random walk in atomic vapors is more intricate than current
models capture, thereby establishing a solid experimental and computational foundation and

formulating the precise questions that will guide future investigations.

Keywords: Lévy flights; Radiative trapping; Atomic vapors; Anomalous transport; Monte

Carlo simulations.
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A, Ao Comprimento de onda da radiagéo

I Magnitude do momento de dipolo elétrico

fi Operador vetorial do momento de dipolo elétrico

i Elemento de matriz do momento de dipolo entre os estados i e j
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I//
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TC

Var(z)
Pa(v)
XM, x(w)
U(E, 1), |U(F, 1))
6 (E))

w

wo

wA

Qente

Q, Qn
Qs

Permeabilidade magnética relativa
Frequéncia linear do féton

Frequéncia linear de ressonancia atomica

Frequéncia linear do féton reemitido ou espalhado

Frequéncia da transicio entre os subniveis hiperfinos F' e F’

Operador da matriz densidade
Elementos da matriz densidade
Raio de Weisskopf

Desvio padrao

Elementos da matriz densidade no referencial de varidveis lentas

Tempo de vida caracteristico do decaimento natural

Tempo de vida caracteristico colisional

Varidncia da posicdo ou do tamanho do passo

Perfil de absor¢ao normalizado (fungdo de Voigt)

Susceptibilidade elétrica linear

Fungdo de onda (e vetor de estado) do sistema quantico

Autoestado estacionario do hamiltoniano
Frequéncia angular da radiacao

Frequéncia angular de ressonancia atomica

Frequéncia angular percebida no referencial do d4tomo

Angulo sélido de coleta da lente de deteccio

Frequéncia de Rabi

Angulo sélido de deteccio ou propagacio

a
an(t)

A

Aeyy

b (t)

B

B(a,b)

Cn

c

comp,d, h, R, /¢

dlente /célula

v/llw!

e
Ea EO) |EO|
E,

Ehgs

Parametro de Voigt
Amplitude de probabilidade do estado n

Constante de acoplamento dipolar magnético

Area efetiva do feixe

Amplitude de probabilidade no formalismo de variaveis lentas

Constante de acoplamento quadrupolar elétrico

Funcao Beta de Euler
Constante de acoplamento do potencial de interagdo V (r) o< v~
Velocidade da luz no vacuo

Dimensoes das células

n

Distancia entre a lente de detecgédo e a célula

Coeficiente de difusao

Vetor deslocamento elétrico

Carga elementar

Vetor campo elétrico, sua amplitude e médulo

Autovalor de energia de um estado n

Energia do subnivel hiperfino
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Er Energia térmica
F F Numero quéantico do momento angular total hiperfino
F(z) Fungdo de Distribuicdo Acumulada (CDF)
F(a,b,c,d) Funcdo hipergeométrica
g Fator de escape da radiacdo
gr Fator de degenerescéncia do nivel hiperfino F'
G(r,T) Fungao de Green do transporte radiativo
H Operador Hamiltoniano
Ho Hamiltoniano nao-perturbado do sistema
7:[ext Termo do Hamiltoniano de interagdo com campo externo
ﬁdip Termo do Hamiltoniano de interacao de dipolo elétrico
h Constante de Planck reduzida
h Hamiltoniana de um tnico &tomo
hv, /' Energia do féton (incidente, emitido)
Intensidade do feixe de laser
I Ntmero quantico do momento angular de spin nuclear
I, Momento angular de spin nuclear
Toar Intensidade de saturagdo da transicao atomica
J Ntmero quantico do momento angular eletrénico total
J Momento angular eletronico total
Kk, K’ Vetor de onda do féton (incidente, reemitido)
kg Constante de Boltzmann
K Termo de acoplamento hiperfino F(F + 1) — I(Is+ 1) — J(J + 1)
Il Comprimento do passo na caminhada aleatéria
lesc(20) Distancia de escape a partir da posicao zg
L. Perfil de Lorentz
m Massa atémica
Média(x) Média amostral
N Densidade atémica do vapor
N(¥,t) Densidade de atomos excitados na posicao r e no tempo t
Ne, Ny Densidade populacional dos estados excitado e fundamental
Ty Indice de refracdo do meio
O, Profundidade éptica/distancia adimensional
P Vetor polarizacao elétrica do meio
Py Poténcia do feixe incidente
P(9) Poténcia transmitida na dessintonia §
P(r) Fungao Densidade de Probabilidade (PDF) do tamanho do passo
P(lv") PDF do tamanho do passo [, dada a frequéncia v/
P(v) Densidade de probabilidade da componente paralela da velocidade
P(v, zp) PDF de absorcéo na posicao zg
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P(z,t) PDF de encontrar uma particula em z no instante ¢
pa(v) Densidade de probabilidade de absorcao na frequéncia v
pe(V,v) Densidade de probabilidade condicional de emissao
pg(f(’ , ﬁ) Densidade de probabilidade angular da emissao

P, Probabilidade de colisao descorrelacionadora

Peot Poténcia de saturacgao

P Vetor momento linear

r,r Vetor posigao

ry Braco do momento de dipolo elétrico

re Vetor posigao na direcdo do campo elétrico

R(2,x) Funcao de redistribuicao de frequéncia integrada no angulo
Ry Raio efetivo da lente de detecgao

S Fator de forca de oscilador para a transicio F' — F’

t Tempo

T Temperatura absoluta

Tp,Tp(r) Transmissao difusa (total e perfil espacial)

TD,l(l/) (§] TD,M(V)

TF (z0)

Contribuigdo do primeiro (ou multiplos) espalhamento(s) para a trans-
missao difusa

Fracdo de fétons que escapam por transmissao difusa apds absorciao em
20

Temperatura da janela e do reservatério da célula

Transmitancia balistica

Velocidade atomica mais provavel (distribuigdo de Maxwell-Boltzmann)
Vetor velocidade do atomo

Velocidade média dos atomos

Velocidade de propagacao da luz no meio

Componentes da velocidade atomica (paralela, perpendicular)

Volume

Frequéncias adimensionais normalizadas pela largura Doppler

Minimo e méximo entre duas frequéncias adimensionais, min(|2’|, |z|) e
max(|a’], |2])

Pontos de intensidade de espectros para cédlculo de correlagao
Coordenada espacial ou comprimento do passo

Média amostral dos passos na simulacao

Posi¢ao (profundidade) do primeiro espalhamento

Coordenadas da face de entrada e saida do meio

Pardmetro de escala da distribui¢ao de Pareto (valor minimo)

Varidvel padronizada no Teorema Central do Limite
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1 Introducao

O aprisionamento radiativo (radiation trapping, em inglés) é o fendmeno em que fétons
emitidos por atomos ou moléculas excitadas sao reabsorvidos por outras particulas do meio
antes de conseguirem escapar, prolongando seu tempo de permanéncia no sistema [4,5]. Uma
forma intuitiva de entender esse fenémeno é através da caminhada aleatéria realizada pelos
fétons: a cada emissdo por um atomo excitado, o féton percorre uma certa distancia até ser
reabsorvido por outro atomo no estado fundamental, iniciando um novo ciclo; esse processo se
repete diversas vezes até que o féton, eventualmente, escape do meio ou seja extinto por outros
mecanismos [6, 7).

Mais amplamente, esse fenémeno ilustra como interacoes repetidas entre radiagdo e ma-
téria podem dar origem a dindmicas complexas de transporte, oferecendo uma base conceitual
util para o estudo de diversos processos, como a transferéncia radiativa em fisica atomica [8] e,
em contextos atmosféricos, o aprisionamento de radiacao no efeito estufa, onde o espalhamento
multiplo de fétons por nuvens leva a caminhos geométricos estendidos para a luz, sendo um
processo estatistico [9,10]. Esse mecanismo é particularmente importante em sistemas com alta
densidade 6ptica, como meios plasmaticos [11-13], atmosferas estelares [14-16] e vapores atomi-
cos [17-19], onde a elevada taxa de reabsorgoes sucessivas de fétons torna o transporte radiativo
um processo altamente complexo [20].

Além de seu interesse tedrico, o aprisionamento radiativo revelou-se também de grande
importancia pratica. Diversas tecnologias se beneficiam ou precisam levar em conta os efeitos
desse fenomeno, como é o caso da fisica de plasmas [21], lampadas fluorescentes [22], lasers
[23-25], monitores e televisores de plasma [26], e concentradores solares luminescentes [27,28].
Mais recentemente, ele passou a desempenhar um papel central em experimentos com atomos
frios [29], bem como em investigacoes sobre transporte anémalo de luz em vapores atomicos
quentes, nos quais multiplos eventos de absorcdo e reemissao podem induzir comportamentos

estatisticos compativeis com distribuigoes do tipo Lévy [30].
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1.1 Fundamentos do Aprisionamento Radiativo e da Redistribuicdo de Frequén-

cia

O aprisionamento radiativo e a redistribuigao de frequéncia (FRD) sdo dois pilares con-
ceituais para a compreensdo do transporte de luz em meios densos. A descrigdo tedrica desses
fendmenos evoluiu significativamente ao longo do século XX, partindo de modelos macroscopicos

simples para formula¢bes quanticas cada vez mais sofisticadas.

1.1.1 Primeiros Modelos e o Paradigma Difusivo

O marco inicial do estudo do aprisionamento radiativo foi em 1922, quando Compton,
no artigo “Theory of ionization by cumulative action and the low voltage arc” [31], descreveu
como a radiacdo de ressonancia gerada apds um impacto eletrénico pode ser absorvida por
moléculas neutras proximas, que se tornam parcialmente ionizadas e reemitem radiacdo. Ele
comparou esse processo a difusdo de um gds, argumentando que a ionizacdo provocada pela
absorcdo dessa radiacdo era mais relevante do que a causada por impactos eletrénicos diretos
para explicar o comportamento de arcos de baixa voltagem. Poucos anos depois, em 1926,
Milne [32], inspirado nas observagoes de Hayner [33], desenvolveu teoricamente o conceito de
“aprisionamento de radiacdo” monocromatica, propondo uma equacao de difusao que levava em
conta o tempo médio em que os quanta de radiagdo permanecem retidos no meio. Embora o
foco de seu estudo fosse o decaimento da radiagdo no vapor de mercirio apés o desligamento da
fonte de luz, Milne também apontou a relevancia do fenémeno para a atmosfera solar.

A partir desses primeiros esforcos para caracterizar o aprisionamento radiativo como
um processo difusivo, tornou-se evidente a necessidade de compreender em maior detalhe os
mecanismos subjacentes & absorcdo e a reemissao da luz nesses meios. Essa busca levou, nas
décadas seguintes, ao desenvolvimento de uma descri¢do mais completa dos processos microsco-
picos envolvidos, em especial a teoria da redistribuigao de frequéncia (FRD, do inglés Frequency
Redistribution), que se tornou fundamental para descrever como a frequéncia dos fétons pode
ser alterada ao longo de multiplos eventos de absor¢ao e emissdo dentro do meio.

O reconhecimento da importancia da FRD surgiu inicialmente no contexto da astrofisica,
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especialmente na tentativa de explicar as caracteristicas observadas nas linhas espectrais de
absor¢ao em atmosferas estelares [15]. Nesse contexto, o fendémeno da absor¢ao atdémica ja era
bem compreendido, mas persistia uma incerteza fundamental quanto ao espectro dos fétons
apés a reemissdo. Essa questao foi levantada de forma incisiva por Eddington (1929) [34], que
destacou a importancia de saber se a luz absorvida em uma linha espectral seria ou nao reemitida
na mesma frequéncia. Essa reflexdo marcou um ponto de inflexdo ao chamar atencdo para a
possibilidade e as implicagoes da redistribuicao de frequéncia na formagao dos perfis de emisséo,
especialmente porque muitas interpretacdes contemporaneas ainda assumiam a auséncia de tal
redistribuicao.

Posteriormente, em 1932, Kenty, em seu artigo “ On Radiation Diffusion and the Rapidity
of Escape of Resonance Radiation from a Gas” [35], aprofundou a compreensao do processo de
difusdo da radiacao de ressondncia. Kenty analisou o fendémeno sob a perspectiva dos caminhos
livres dos quanta de radiacdo, influenciados pelo efeito Doppler e outros mecanismos de alarga-
mento de linha. Embora seus calculos detalhados no artigo tenham assumido o efeito Doppler
como a unica causa de alargamento para simplificar a derivagdo matematica, a discussao geral
e as conclusoes do trabalho consideram explicitamente o impacto de outros mecanismos, como
o alargamento por pressao, especialmente em densidades de gas mais elevadas. Uma conclusao
central de seu trabalho foi que caminhos livres “anormalmente longos” desempenham um papel
de grande importancia, permitindo que a radiagao de ressonancia escape de um gas mais rapida-
mente do que se supunha com base nas teorias anteriores, que muitas vezes tratavam os quanta
como se tivessem um coeficiente de absorcdo médio. Kenty demonstrou que, para um géas de
tamanho infinito, o coeficiente de difusdo, o caminho livre quadratico médio e o caminho livre
médio seriam infinitos devido a esses longos percursos. Ele também ressaltou que outros efeitos
de alargamento de linha, como o acoplamento e efeitos de pressdo, aumentariam ainda mais a
relevancia dos caminhos livres extremamente longos e, consequentemente, a rapidez com que a
radiacdo de ressonéncia escapa do gas. Suas conclusoes foram corroboradas por experimentos
em vapor de mercurio, que mostravam um escape mais rapido da radiacdo do que o previsto

pelas teorias classicas de difuséao.
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Dando seguimento a questao sobre o espectro dos fétons reemitidos, os trabalhos de Spit-
zer (1936) [36] e Woolley (1938) [37] foram pioneiros ao aplicar formalmente a teoria quantica
da largura natural das linhas. Spitzer concentrou-se em derivar férmulas para a transferéncia de
radiacao entre as diferentes partes de uma linha e modificou a equacgao de transferéncia radiativa
para incluir esses efeitos, enquanto Woolley desenvolveu expressdes para a fungdao de probabili-
dade de redistribuicdo e o coeficiente de espalhamento, buscando solu¢bes para a formacao da
linha por meio de aproximacdes sucessivas. Dando continuidade a essa linha de investigacao,
Henyey (1940) [38] examinou explicitamente o papel do efeito Doppler como mecanismo fun-
damental para a redistribuicdo de frequéncia em linhas de ressonancia. Em seu trabalho, ele
considerou um coeficiente de absor¢ao que incorporava tanto o alargamento por decaimento na-
tural quanto o alargamento Doppler, demonstrando que as diferencas entre os desvios Doppler
na absorcdo e na reemissao, resultantes das velocidades térmicas dos dtomos, levam inevitavel-
mente a redistribuicdo de frequéncia da radiacdo espalhada. A partir disso, Henyey derivou a
funcéo de redistribuicdo de frequéncia correspondente, a qual inclui explicitamente o efeito da
largura natural por meio de um pardmetro de decaimento. Em seu modelo, a redistribuicao
emerge da combinacdo entre o espalhamento coerente no referencial do atomo e os deslocamen-
tos Doppler causados pelo movimento térmico, evidenciando que mesmo processos localmente
coerentes produzem efeitos de redistribuicdo quando vistos no referencial do laboratério. Essa
formulagdo ja antecipava, de forma clara, as limitagoes dos modelos puramente coerentes para
a descricdo precisa dos espectros e da transferéncia radiativa em meios astrofisicos.

Em 1941, Zanstra [39] demonstrou que o decaimento por colisdo altera fundamentalmente
o processo de reemissao da luz. Ele estabeleceu que, para a luz absorvida nas asas de uma linha
espectral, as colisoes induzem uma redistribuicdo de frequéncia, fazendo com que uma porc¢ao
significativa dessa energia seja reemitida em frequéncias proximas ao centro da linha, enquanto
apenas uma fracao residual é novamente espalhada coerentemente na frequéncia original, sendo
esta ultima a que manteria as propriedades de polarizacido. Dessa forma, ficou estabelecido que
o decaimento por colisdo era um mecanismo fisico que resultava no espalhamento nao coerente

de parte dos fétons. Expandindo essa linha de investigacdo, em 1944, Spitzer [40] sistematizou
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os principais fatores fisicos responsaveis pela ndo-coeréncia no espalhamento, destacando o de-
caimento radiativo (alargamento natural da linha), o alargamento por pressao (decorrente de
colisoes) e o efeito Doppler (decorrente do movimento térmico dos dtomos). Posteriormente,
Zanstra (1946) [41] reforcou esse entendimento ao argumentar que a auséncia de polarizagdo em
diversas linhas de Fraunhofer constituia uma evidéncia observacional clara da supressao do es-
palhamento coerente, indicando a predominancia do espalhamento nao coerente em atmosferas

estelares.

1.1.2 O Modelo de Holstein: A Hipétese de Redistribuicido Completa (CFR)

Com o passar dos anos, a compreensdo teérica do aprisionamento radiativo e da FRD
continuou a progredir significativamente e, em 1947, Holstein publicou seu primeiro modelo
analitico de uma equagao integro-diferencial do transporte radiativo [42]. Neste trabalho seminal,
ele investigou a probabilidade T'(F) de um quantum atravessar uma camada de gas de espessura
r sem ser absorvido, considerando os efeitos do alargamento Doppler e & pressao, este ultimo
também denominado alargamento por dispersao. A formulagdo geral do problema de transporte
foi estabelecida por meio de uma equacao integro-diferencial do tipo Boltzmann. Uma conclusao
importante foi a demonstracdo de que, para distribuigoes espectrais Doppler ou de dispersao,
o conceito de um caminho livre médio definido para os quanta de ressonancia nao é aplicavel,
contrastando com abordagens anteriores. Holstein também discutiu o método variacional para
obter solucbes de estado estacionario e aplicou sua teoria para avaliar a taxa de decaimento
da excitagdo em uma geometria de placas plano-paralelas infinitas, comparando os resultados
com dados experimentais para o vapor de mercirio. Quatro anos depois, em 1951, Holstein
publicou um segundo artigo [43], que expandiu significativamente seu tratamento anterior. Nesta
continuacdo, a teoria foi estendida para incluir uma geometria de cilindros infinitos e para
abranger uma variedade mais ampla de formas de linha espectral, com uma andlise detalhada
de diferentes tipos de alargamento por pressdo, como o de impacto e o estatistico, e seus efeitos
sobre a probabilidade de transmissdo 7'(r) e o fator de escape g. O trabalho de 1951 também
apresentou um calculo sistematico e um sumaério dos fatores de escape para essas novas condi¢oes

geométricas e espectrais.
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Para desenvolver esse tratamento analitico, Holstein adotou uma série de hipoteses sim-

plificadoras que definem o escopo e os limites de aplicabilidade de seu modelo. Entre elas,

destaca-se a suposigao central de redistribui¢cdo completa de frequéncia (CFR, do inglés Com-

plete Frequency Redistribution), segundo a qual a frequéncia do féton reemitido é sorteada de

forma independente a partir do perfil de emissao, sem qualquer memoéria da frequéncia de absor-

¢do anterior. Além dessa suposicao central, o modelo adota ainda as seguintes hip6teses [42,43]:

Sistema de dois niveis: Apenas dois niveis de energia sdo considerados, um nivel fun-
damental e um tnico nivel excitado. Isso garante que o decaimento radiativa ocorra

exclusivamente para o estado fundamental, sem a participacao de niveis intermediarios.

Emissao isotrépica: Os fétons sdo reemitidos igualmente em todas as dire¢bes, sem

preferéncia angular.

Tempo de voo desprezivel: O tempo necessario para um féton viajar entre dois eventos
consecutivos de absor¢do e emissao é considerado desprezivel em comparacdo ao tempo de

vida médio do estado excitado, 7.

Atomos estacionarios durante o estado excitado: As velocidades térmicas dos ato-
mos sao consideradas suficientemente pequenas para que a posicdo de emissao coincida
com a posicao de absor¢gdo. Ou seja, o 4&tomo nao se desloca significativamente durante o

tempo em que permanece excitado.

Distribuicdo espacial uniforme: A densidade de atomos no estado fundamental é

assumida como uniforme em todo o volume do meio.

Auséncia de nao-linearidades: A populacido atomica nos estados fundamental e exci-
tado deve ser suficientemente baixa para garantir que efeitos ndo lineares, como reabsorcao

estimulada ou saturagao, possam ser desprezados.

Paredes perfeitamente absorventes: As paredes do recipiente que confina o vapor sao
tratadas como néo refletoras e ndo contribuem para o transporte de fétons. Além disso,

ignora-se a possibilidade de extingdo colisional de atomos ao interagirem com as paredes.
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Sob essas hipoteses, o modelo de Holstein leva naturalmente a uma formulacdo mate-
matica em termos de uma equacio integro-diferencial, que descreve a evolugdo temporal da

densidade de excitagoes N (¥, t) em funcdo das emissoes e reabsorcoes sucessivas dentro do meio:

ONWH) _ NIEY L[ v 6@ 5 &F,
at T0 T0 JV

onde 79 é o tempo de vida médio do estado excitado e G(F, 1) é a funcao de Green, que representa
a probabilidade de um féton emitido em 1’ ser reabsorvido em F. Embora o fator de escape g
nao apareca explicitamente na equacdo de evolucdo, ele pode ser calculado a partir de suas
solucoes, representando a fragao de fétons que, ao serem emitidos, conseguem escapar do meio
sem sofrer reabsor¢ao. A equagdo pode ser resolvida para diferentes geometrias (como esferas
[44], cilindros [44,45] ou placas plano-paralelas [46]) e os perfis espectrais Doppler, Lorentziano
ou Voigt [42,43], permitindo a determinacdo de g em cada caso.

O modelo de Holstein era funcional nas situagoes em que as colisoes frequentes favorecem
a perda de “memoria” espectral e representou um avango importante para a época. No entanto,
apresentava limitacoes, especialmente no tratamento da redistribuicao espectral e em regimes
fora do limite difusivo [44,46]. Em sistemas de baixa densidade, onde o tempo médio entre
colisbes é maior que o tempo de vida do estado excitado ou na andlise de escalas de tempo
muito curtas, a frequéncia do féton reemitido pode manter uma correlacdo significativa com
a frequéncia do féton absorvido, fazendo com que a hipdtese fundamental de CFR do modelo
de Holstein seja violada, tornando-o inadequado para tais regimes [44,46]. Tornou-se entao
necessario recorrer a redistribuicado parcial de frequéncia (PFR, do inglés Partial Frequency

Redistribution).

1.1.3  Avancos Tedricos: A Teoria da Redistribuicdo Parcial de Frequéncia (PFR)

A necessidade de uma descricdo mais precisa da redistribuicdo de frequéncia, para
além da aproximacao de redistribuicdo completa, tinha sido abordada anteriormente. Henyey
(1940) [38], por exemplo, ji havia desenvolvido uma funcao de redistribuicio de frequéncia
que considerava o alargamento Doppler em combinacdo com o alargamento natural, e cujo

formalismo também permitiria, em principio, analisar o caso puramente Doppler como um li-
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mite. Apesar dessas contribui¢bes seminais, outros cientistas também se dedicaram ao estudo
da redistribuicdo. Em particular, Zanstra chamou atencdo para a importancia de considerar a
distribuicdo térmica dos dtomos na formulacdo da funcdo de redistribuicdo de frequéncia. Em
1949, ele publicou um trabalho pioneiro sobre o tema [47]. Nesse trabalho, ele buscou corri-
gir as imperfeigoes de tratamentos anteriores que consideravam um perfil de linha retangular
e espalhamento ordinario, introduzindo o perfil Doppler e o espalhamento com redistribuicao
para nebulosas. Dada a complexidade do problema, ele apresentou uma solugdo aproximada,
adotando como principal aproximacao que, a cada espalhamento, ocorreria uma redistribuicao
completa de frequéncia de acordo com o perfil Doppler térmico, embora reconhecesse que o
espalhamento médio real poderia desviar-se um pouco disso.

Seguindo essa linha de investigacdo, em 1951, Unno [48] aprofundou o estudo da redistri-
buicao de frequéncia, partindo da premissa de que, em uma nebulosa estatica, essa redistribuicao
decorre unicamente dos movimentos térmicos dos dtomos. Para derivar a fun¢ao de redistribui-
¢ao, ele assumiu que a largura do decaimento natural era desprezivel em comparagdo com a
largura Doppler. Essa aproximagao resultou em uma expressao caracteristica do espalhamento
puramente Doppler, na qual a nova frequéncia do féton era normalizada pela largura Doppler.
Pouco depois, em uma nota intitulada “Note on the Zanstra Redistribution in Planetary Ne-
bulae” [49], Unno apresentou uma férmula que incorporava nao apenas o efeito Doppler, mas
também o decaimento natural. Da formulacao exata, ele demonstrou que, no limite em que a lar-
gura natural tende a zero, isto é, quando o tempo de vida do estado excitado se torna infinito,
sua expressao completa recupera a forma mais simples, correspondente ao regime puramente
Doppler previamente proposto.

Um tratamento tedrico detalhado e amplamente reconhecido da FRD por incorporar
tanto PDF quanto CFR, foi proposto por Hummer em 1962 [50]. Seu trabalho consolidou e
estendeu investigacoes anteriores, fornecendo um formalismo para calcular a funcdo de redistri-
buicao de frequéncia para radiacao espalhada por &tomos que possuem uma distribuicdo térmica
de velocidades (incorporando o efeito Doppler) e que podem exibir diferentes comportamentos

de espalhamento em seu préprio referencial de repouso. Ele introduziu a funcao de redistribuicao
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O, kK ; v, k)dvdQdrdSY, que quantifica a probabilidade de um féton incidente, caracterizado
pela frequéncia v (em dv) e direcdo de propagagao k (em df2), ser absorvido e, subsequente-
mente, reemitido com frequéncia 1/ (em dv') na direcio k/ (em d¥)(V). Estas grandezas sdo
definidas no referencial de um observador em repouso, onde o vapor exibe movimento térmico.

Em seu estudo, Hummer detalhou quatro casos principais para o processo de espalha-

mento no referencial atomico, que levam a diferentes fungoes de redistribuigao [50]:

o Largura de Linha Natural Zero (Cenério I): Neste caso idealizado, o 4&tomo possui
niveis de energia infinitamente finos e o espalhamento no referencial atémica é perfeita-
mente coerente, sendo a distribuicao representada por uma delta de Dirac. Apesar disso,

o efeito Doppler ainda causa uma redistribuicdo no referencial do laboratério.

o Decaimento Radiativo com Coeréncia (Cenério II): Aqui, o perfil de absor¢ao no
referencial atéomico é Lorentziano devido ao alargamento natural, mas o espalhamento
em si permanece coerente e representado por uma delta de Dirac. Contudo, no referen-
cial do laboratério, a fungao resultante acumula tanto os efeitos do alargamento natural,
como também da distribuigdo térmica, resultando na redistribuicdo da frequéncia do féton

emitido devido ao efeito Doopler.

o Decaimento Radiativo e Colisional (Cenéario IIT): Neste caso, assume-se que as coli-
soes sao suficientemente frequentes para causar uma completa redistribuicao da frequéncia
do féton emitido ja no referencial atéomico. Aqui, tanto o perfil de absor¢do como o de

emissao no referencial atomico sdo dados por distribui¢oes de Lorentz.

o Espalhamento de Ressonincia (Tipo IV): Este caso descreve transi¢oes do tipo i —
j — i, em que o formalismo geral permite que ambos os niveis, inferior ¢ e superior
J, possuam larguras finitas. Para obter a funcio de redistribui¢do, Hummer emprega a
expressao de Weisskopf [51,52]. Contudo, o préprio autor ressalva que o tratamento de
Weisskopf é, a rigor, aplicavel ao espalhamento a partir do estado fundamental, situacao

na qual a largura do nivel inferior seria, para todos os efeitos praticos, nula. Reconhecendo

ota-se aqui a notacdo n conforme empregada por Hummer, exclusivamente para manter a concor-
(1) Adot t s k, conf d H , excl t £
déancia das varidveis com os capitulos posteriores.
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essa limitagdo, o autor justifica a inclusdo do modelo como a melhor aproximacao disponivel

na época.

O trabalho de Hummer estabeleceu um formalismo robusto para diferentes tipos de
espalhamento no referencial atémico e suas transformacoes para o referencial do laboratério.
Em particular, seu cendrio III, que assume redistribuicao completa de frequéncia no referencial
atomico, levantou questoes sobre a validade dessa aproximacao quando observada no laboratério,
onde o movimento térmico dos dtomos introduz complexidades adicionais. A investigacdo de
como a hipoétese de CFR no referencial atémico se manifesta no referencial do laboratério, e
sob quais condigbes a CFR poderia ser uma aproximagao valida para o observador, tornou-
se um ponto de interesse subsequente. Nesse contexto, em 1967, Finn [53] investigou o caso
de redistribuigao completa de frequéncia no referencial do a&tomo e demonstrou que, mesmo sob
essa condicdo, a redistribuicao observada no referencial do laboratério nao é, em geral, completa,
particularmente no nicleo da linha espectral. Seu trabalho mostrou que a suposi¢cdo comum de
que CFR no referencial do 4tomo implica automaticamente CFR no referencial do observador
nao é valida devido as correlacées introduzidas pelo efeito Doppler.

O papel das colisoes na FRD foi posteriormente explorado com maior profundidade por
Omont et al. (1972) [54], utilizando a teoria moderna de alargamento de linha, forneceram
um tratamento detalhado do espalhamento de radiagdo polarizada no ARF, incorporando ex-
plicitamente os efeitos de colisbes eldsticas e inelasticas. Eles demonstraram que, se o estado
fundamental possui largura zero, a redistribuicdo de frequéncia na regido préxima ao centro
da linha de ressonéncia é predominantemente causada por colisoes elasticas. Além disso, eles
mostraram que as colisoes ineldsticas, por outro lado, tendem a remover a energia da transicao
de ressonancia, seja transferindo-a para outros niveis atomicos ou convertendo-a em energia
cinética, o que efetivamente “apaga” o féton da linha de interesse. Além disso, eles evidencia-
ram que os resultados da FRD séo influenciados pela polarizacdo da luz e pelas distintas taxas
de relaxagdo dos componentes multipolares dos estados atémicos. No ano seguinte, Omont et
al. (1973) [55] refinaram essa abordagem ao reformular os resultados anteriores dentro de um

formalismo de matriz de densidade, que utiliza uma descricdo tensorial irredutivel do campo
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de radiacdo. Este formalismo mostrou-se especialmente 1til para problemas de transferéncia
radiativa envolvendo polarizacao e foi estendido para incluir os efeitos de um campo magnético
fraco. Eles destacaram que o efeito Hanle e as colisdes despolarizantes desempenham um papel
importante no niucleo Doppler da linha, enquanto nas asas da linha, o termo de espalhamento
coerente é o principal a ser considerado em célculos de polarizagao.

Para modelar a transicdo entre os regimes de baixa e alta pressao, fungoes de redistri-
buigao combinadas foram propostas. Payne et al. (1974) [56] introduziram uma forma onde a
funcao de redistribuicao total é a soma ponderada da componente relacionada com a redistri-
buicao completamente e da componente coerente, com os pesos dependendo da probabilidade de
ocorrer uma colisdo descorrelacionadora durante o tempo de vida do estado excitado. Esta pro-
babilidade é P, =T'./(T'0+T.), onde I'; é a taxa de colisoes e I'y é a taxa de decaimento natural.
Seus estudos experimentais e tedricos sobre o transporte de radiacao de ressonancia em argdnio
confirmaram essas previsoes, mostrando que, enquanto em pressoes elevadas (maior que 1 Torr)
a equacao de transporte se assemelha a de Holstein-Biberman (CFR), em pressoes mais baixas
(entre 0.002 e 0.5 Torr) surgem divergéncias notaveis. Com base no formalismo de Omont et al.,
Domke & Hubeny (1988) [57] derivaram uma matriz de redistribui¢ao geral para o espalhamento
de ressonédncia de luz arbitrariamente polarizada, assumindo um estado fundamental isotrépico.
Eles mostraram que, no referencial do 4tomo, essa matriz pode ser decomposta em termos com
dependéncias angulares e de frequéncia separadas, mas que essa separabilidade se perde no re-
ferencial do laboratério apds a média sobre as velocidades atomicas. Eles também propuseram
métodos para tratar a dependéncia angular, como expansoes azimutais, e forneceram expressoes
para linhas de ressonancia.

Posteriormente, em uma série de dois artigos publicados em 1997, Bommier [58,59] uti-
lizou um desenvolvimento perturbativo no ambito da eletrodindmica quantica nao relativistica,
estendendo-o a ordens superiores & segunda, para descrever a interacdo dtomo-radiagao sob a
hipétese de campo de radiacdo fraco. No primeiro artigo, focado no caso sem campo magnético,
seu trabalho avangou ao levar o desenvolvimento perturbativo a ordens mais elevadas, resul-

tando em uma equacgdo mestre para a matriz de densidade atomica e nos coeficientes para a
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equacao de transferéncia de radiagao polarizada. Uma das principais novidades foi a emergén-
cia de um novo termo na emissividade na quarta ordem da expansdo, denominado “termo de
espalhamento Rayleigh”, responsavel por introduzir a coeréncia de frequéncia nos processos de
espalhamento. A matriz de redistribuicdo derivada dessa formulagdo, no caso de niveis inferio-
res infinitamente finos, recupera os resultados de Omont et al. (1972) e, no caso degenerado e
polarizado, generaliza os de Domke & Hubeny (1988) ao incorporar de forma mais explicita a
coeréncia de frequéncia. O segundo artigo estendeu essa abordagem para o caso de um campo
magnético de forga arbitraria, fornecendo uma descricdo mais completa da redistribuicao de

radiacao polarizada nessas condicoes e derivando a matriz de redistribuicdo correspondente.

1.2 Voos de Lévy no Transporte de Radiacao: Fundamentos e Medidas Ex-

perimentais

A constatacdo de que o transporte de radiacio em meios ressonantes desvia-se do pa-
radigma difusivo cldssico, como inferido pioneiramente por Kenty [35], abriu caminho para a
aplicacao de formalismos estatisticos mais robustos na descricdo do aprisionamento radiativo.
Entre eles, o modelo de Voos de Lévy emergiu como uma ferramenta poderosa para descrever

os “saltos” dos fétons anormalmente longos que caracterizam esse transporte.

1.2.1 Fundamentos Tedricos do Transporte Superdifusivo

Avancando da descricado detalhada dos eventos de espalhamento para as consequéncias
macroscépicas do transporte de radiacdo, Pereira et al. (2004) [60] investigaram a natureza
estatistica das trajetérias fotonicas no aprisionamento de radiacao ressonante, caracterizando-as
explicitamente como voos de Lévy. Focando primariamente na condi¢do de CFR, eles analisaram
a distribuicdo de tamanho de passo dos fétons, P(r), e sua intima relagdo com diferentes perfis de
linha espectral. Retomando observagoes pioneiras de Kenty (1932) sobre a natureza nao difusiva
do transporte, derivaram as formas assintéticas de P(r) para grandes distancias. Demonstraram
que, para um perfil Lorentziano, P(r) ~ r=3/2 ¢, para um perfil Doppler, P(r) ~r7%(In r)_1/2.

No caso do perfil de Voigt, a cauda assintética é dominada pelo carater Lorentziano, embora

a trajetéria fotOnica configure um fractal auto-afim com dois expoentes de escala distintos.
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Concluiram, assim, que o aprisionamento de radiagdo com CFR leva a um regime de transporte
superdifusivo, o que justifica os passos “anormalmente longos” observados por Kenty (1932). Os
autores ressaltaram, ainda, que o movimento superdifusivo também é observado no cendrio de
PFR.

Em continuidade a essa abordagem estatistica do transporte de radiagdo sob aprisiona-
mento, o trabalho de Berberan-Santos et al. (2006) [30] trouxe uma perspectiva complementar
e mais generalizada. Investigando o aprisionamento de radiacdo ressonante sob a condicao de
CFR, os autores estabeleceram relagbes gerais entre a forma da linha espectral e a funcao de
densidade de probabilidade de tamanho de passo dos f6tons. Demonstraram que, para qualquer
perfil de linha sob CFR, a distribui¢do de tamanho de passo possui uma cauda longa e pesada
com um expoente caracteristico a < 1 para essa cauda?, levando a um movimento fotdnico
superdifusivo do tipo voo de Lévy. Uma contribuicdo notével do trabalho foi a derivacao for-
mal de uma distribuicdo de probabilidade para a projecdo do salto dos fétons sobre uma tnica
direcdo. Essa abordagem permite tratar o transporte radiativo, intrinsecamente tridimensional,
por meio de um modelo unidimensional mais simples, ao descrever o deslocamento liquido do
féton (para frente ou para tras) ao longo de uma direcdo especifica. Por fim, os autores também
exploraram a fungao distribuicao de opacidades (ODF, do inglés Opacity Distribution Function)
efetivas da linha.

Em um trabalho subsequente em 2007, o grupo estendeu essa analise para incluir os
efeitos da PFR [61]. Eles generalizaram o conceito da ODF de uma tnica linha para incluir
a PFR e discutiram diversos mecanismos de redistribuicdo, como alargamento Doppler puro
(Ry); combinado natural e Doppler (R;s); e combinado Doppler, natural e colisional (Ryrr),
correspondentes aos cenarios I, IT e IIT de Hummer, respectivamente. Um resultado central do
trabalho foi a demonstracdo de que coexistem duas escalas distintas de comportamento: uma
escala menor, controlada pelos detalhes intrincados da PFR, e uma escala maior, essencialmente
determinada pela assintética da redistribuicao no referencial de repouso do atomo. Eles mostra-

ram que os casos de alargamento Doppler puro (R;) e combinado natural, Doppler e colisional

(2)No trabalho de Berberan-Santos et al. (2006), foi empregado a notagdo o — u. Por uma questdo de
consisténcia com as varidveis adotadas ao longo dos proximos capitulos, foi feita a mudanca.
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(Ry11), sdo caracterizados por um comportamento superdifusivo do tipo voo de Lévy em ambas
as escalas. Em contraste, o caso combinado natural e Doppler (R;r), que envolve coeréncia no
referencial do 4tomo, embora exiba um comportamento anémalo em pequena escala, evolui para
um regime difusivo em grandes escalas, o que representa uma quebra do carater superdifusivo.

Esse comportamento superdifusivo e dos voos de Lévy no transporte da radiacio aprisi-
onada esta diretamente ligada ao processo de redistribuicao de frequéncia. Durante os miltiplos
eventos de absor¢ao e reemissdo, a frequéncia de um féton pode ser alterada e, embora a re-
emissdo ocorra predominantemente proximo ao centro da linha, existe uma probabilidade nao
nula de que o féton seja reemitido nas “asas da linha espectral”, onde o coeficiente de absorcao
do meio é drasticamente menor em comparagdo com o centro da linha [6]. Fétons emitidos
nessas frequéncias de baixa opacidade podem percorrer distancias significativamente longas an-
tes de uma nova reabsorcao, constituindo os “saltos anormalmente longos” que Kenty (1932)
ja havia inferido. Sao esses saltos longos, ainda que infrequentes, que dominam a estatistica
do transporte, conferindo a distribuicdo de tamanho de passo, P(r), as caracteristicas “caudas
longas e pesadas” [6,62]. Essa propriedade leva a divergéncia da varidncia dos comprimentos
de passo [62], uma marca registrada das estatisticas de Lévy. Assim, a trajetéria fotonica resul-
tante, composta por intimeros saltos curtos intercalados por esses raros deslocamentos extensos,

configura um voo de Lévy, levando ao regime de transporte superdifusivo [63].
1.2.2 O Conceito de Voos de Lévy e sua Universalidade

Historicamente, o conceito de distribui¢oes estaveis, que generalizam a distribuicdo gaus-
siana e formam a base matematica dos Voos de Lévy, foi desenvolvido por Paul Lévy na década
de 1920 [64]. Essas distribuigoes tornaram-se fundamentais para descrever processos estocasticos
com saltos longos, como aqueles observados em regimes de transporte superdifusivo. Matema-
ticamente, a distribuigdo de probabilidade P(r) de tamanho de passo r decai assintoticamente

como uma lei de poténcia [65],

1

P(T)“m,

onde « é o parametro de forma do regime de transporte, que para voos de Lévy pertence ao

intervalo 0 < a < 2 [65]. A aplicacdo e popularizagdo do termo “voos de Lévy” para descrever
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0s processos estocdsticos com parametro 0 < a < 2, ganhou notoriedade com os trabalhos de
Mandelbrot (1967 [66], 1979 [67] e 1983 [68]), que os utilizou para descrever fené6menos em
diversas areas, incluindo a geometria fractal da natureza. Desde entdo, os Voos de Lévy tém
sido reconhecidos como um modelo estocédstico fundamental para descrever uma vasta gama de
fendmenos complexos que se estendem por intimeras areas da ciéncia.

Um dos primeiros e mais influentes estudos a identificar Voos de Lévy em sistemas na-
turais foi realizado por Viswanathan et al. (1996) [69], que analisaram os padroes de voo de
albatrozes errantes durante a busca por alimento. Eles observaram que as trajetorias dessas
aves apresentavam sequéncias de muitos passos curtos intercalados com saltos longos, padrao
caracteristico de um processo do tipo Lévy. Esse achado foi interpretado como uma possivel
estratégia de forrageamento eficiente em ambientes nos quais os recursos sao escassos e distri-
buidos de maneira irregular. A partir desse trabalho pioneiro, os Voos de Lévy passaram a
ser amplamente estudados em ecologia e etologia [70,71], com pesquisas subsequentes relatando
padroes semelhantes em diversas espécies, como albatrozes, abelhas e veados [72]. A hipdtese
central que emergiu dessas investigagoes é que alternar entre exploracao local (varios passos
curtos) e exploragao global (saltos longos ocasionais) pode maximizar o sucesso na busca por
recursos sob certas condigoes ambientais.

Embora o caso dos albatrozes tenha se tornado o exemplo mais emblemaético, padroes
compativeis com Voos de Lévy foram posteriormente identificados em uma ampla variedade
de sistemas naturais e artificiais, e aparentemente desconexos, evidenciando a relevancia desse
modelo estocastico. Na dindmica de mercados financeiros, por exemplo, as flutuagdes extremas
frequentemente sao modeladas por distribuigdes de cauda pesada associadas a esses voos [73-75].
Na geofisica, tais distribui¢oes tém sido utilizadas para descrever a ocorréncia e a magnitude de
terremotos [76]. Em sistemas fisicos, Voos de Lévy foram observados em fenémenos como tur-
buléncia [73] e no transporte de particulas carregadas durante erupgoes solares [77,78]. Estudos
sobre os padroes de viagem humana [79-81] revelam que esses movimentos exibem caracteristicas
de Voos de Lévy, influenciando significativamente a velocidade e a extensao geografica da disse-

minagao de epidemias [82-85], por exemplo. No campo da fisica do estado sélido, o transporte
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de energia em materiais nanoestruturados, como o movimento de fénons em nanofios, também

tem sido interpretado sob a ética dos Voos de Lévy [86].

1.2.3 Medicdo Experimental do Expoente de Lévy

Dada a carater recorrente dos Voos de Lévy em contextos tao diversos, surge natural-
mente o interesse em investigar experimentalmente os mecanismos fisicos capazes de gerar esse
tipo de transporte andmalo. Em particular, estudos recentes tém buscado ndo apenas identifi-
car assinaturas qualitativas compativeis com esse regime, mas também quantificar diretamente
o expoente de Lévy «, responsavel por caracterizar a distribuicdo de tamanhos de passo e,
consequentemente, a natureza do transporte observado. Essa abordagem experimental permite
estabelecer uma ponte concreta entre modelos tedricos e observacoes fisicas, fornecendo evidén-
cias mais robustas da presenca de dindmicas superdifusivas em meios reais.

Uma abordagem inovadora para criar um meio onde a luz realiza Voos de Lévy foi
demonstrada por Barthelemy et al. (2008) [87] com a fabricagdo dos chamados “vidros de
Lévy” (Lévy glasses, em inglés). Eles construiram um material éptico desordenado incorporando
microesferas de vidro com uma distribuicdo de tamanhos especifica dentro de uma matriz de
vidro (silicato de s6dio) contendo nanoparticulas espalhadoras de diéxido de titanio (79O2).
As microesferas de vidro, por terem o mesmo indice de refracdo da matriz hospedeira, nao
espalham a luz, mas sua funcdo é modificar localmente a densidade dos elementos espalhadores.
Ao controlar a distribui¢do de tamanhos das microesferas, eles conseguiram modular a densidade
local de espalhadores, criando um material onde a distribuicdo de tamanho de passo dos fétons
segue uma lei de poténcia, caracteristica dos Voos de Lévy. Na Figura 1.1a é apresentado um
diagrama representativo desse sistema, no qual a trajetéria de um féton (em vermelho) é obtida
por meio de uma simulacdo de Monte Carlo e evidencia os longos passos caracteristicos dos
Voos de Lévy ao atravessar regioes sem espalhamento. Medidas da transmissao total de luz
através de amostras de diferentes espessuras mostraram um decaimento mais lento do que o
previsto pela lei de Ohm difusiva, consistente com um transporte superdifusivo. Para amostras
projetadas para terem um expoente de Lévy 1 + « = 2, foi obtido um valor experimental de

1+ a = 1948 £ 0.09. Além disso, a andlise dos perfis espaciais da luz transmitida revelou
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caracteristicas distintas dos Voos de Lévy, como um cusp (pico agudo) pronunciado no centro
e caudas que decaem lentamente, em contraste com o perfil gaussiano da difusdo normal (ver

Figuras 1.1b e 1.1c).

(a)

Léwy transport Diffusive transport

(b) (c)

Figura 1.1 — Trajetéria simulada e perfis de transmissao em vidros de Lévy. (a) Trajetéria de
um caminhante aleatério (vermelho), obtida por simulagdo de Monte Carlo, em
um meio bidimensional inhomogéneo projetado para induzir voos de Lévy. As flu-
tuagoes de densidade no material espalhador, causadas pela inclusao de discos de
diferentes tamanhos onde o espalhamento é ausente (regides brancas), permitem
a ocorréncia dos passos longos caracteristicos desse tipo de transporte. O detalhe
ampliado (azul) mostra a estrutura interna do meio. As demais figuras mostram
os perfis espaciais da intensidade da luz transmitida, medidos experimentalmente
na superficie de saida de amostras de vidro de Lévy sob quatro diferentes ilumina-
¢oes (configuragoes de desordem). Observa-se: (b) fortes flutuagoes nos perfis de
transmissio de uma medida para outra, uma caracteristica tipica do transporte do
tipo Lévy; e (c) uma amostra difusiva comum, com a mesma espessura, na qual os
perfis sdo praticamente constantes, como esperado no regime difusivo. As imagens
em (b) e (c¢) foram obtidas iluminando-se a amostra frontalmente com um feixe
de laser focado e registrando-se a luz transmitida com uma cidmera CCD, com as

amostras posicionadas entre polarizadores cruzados para bloquear a luz balistica
residual.

Fonte: Figura adaptada de Barthelemy et al. (2008) [87].

Posteriormente, Bertolotti et al. (2010) [88] refinaram o método de fabricacao e aprofun-
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daram a compreensao desses materiais. Eles apresentaram vidros de Lévy baseados em polime-
ros, utilizando particulas de titdnio e esferas de vidro dispersas em um hospedeiro polimérico, o
que ofereceu vantagens como maior estabilidade a longo prazo em comparagdo com a matriz de
silicato de s6dio. Neste trabalho, detalhou-se como o grau de superdifusdo pode ser ajustado ao
se engenhar a inomogeneidade espacial da densidade de espalhadores. Foi apresentado um mo-
delo que relaciona os pardmetros microscépicos (distribui¢ao de didmetros das esferas de vidro)
com as propriedades de transporte macroscopicas, mostrando como essa distribuicao determina
a distribuigdo de tamanho de passo P(r) ~ r~(+2) o consequentemente, o expoente de Lévy
«a. Experimentalmente, foram fabricadas amostras com diferentes valores de 8 para produzir
materiais com 1 + « variando de 1.5 a 3.0. A assinatura da superdifusdo foi confirmada pela
observacao do perfil de transmissao de luz através de uma placa: em contraste com o perfil suave
em forma de sino da difusdo normal (1 + a = 3), os materiais superdifusivos apresentaram um
perfil com um pico agudo no centro. Essa caracteristica tornava-se mais pronunciada a medida
que o valor de o diminuia, indicando um transporte cada vez mais dominado por saltos longos,
em total acordo com as simulagoes de Monte Carlo realizadas. A conclusdo principal é que é
possivel criar materiais dielétricos desordenados nos quais o transporte de luz é superdifusivo e
que o grau de superdifusdao pode ser controlado através da engenharia da distribuicio espacial
dos espalhadores.

Além do sistema sélido projetado para simular Voos de Lévy, investigagoes recentes tém
explorado o transporte superdifusivo da luz em vapores atomicos ressonantes. O trabalho tedrico
de Pereira et al. (2004) [60] relaciona o expoente «, que caracteriza as distribui¢des de tamanho
de passo com caudas pesadas, a forma dos perfis espectrais de absorcio e emissao do vapor.

Especificamente, observa-se o seguinte comportamento [60]:

e Doppler puro: Com decaimento gaussiano nas asas, espera-se 1 + a = 2, indicando que

o comprimento médio dos passos é finito, mas sua variancia diverge.

¢ Lorentziano puro: Com asas que decaem mais lentamente, obtém-se 1+a = 1.5, situagao
em que tanto o valor médio quanto a varidncia dos comprimentos de passo divergem,

caracterizando uma superdifusdo mais intensa.
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e Voigt: O comportamento assintético é dominado pelas asas Lorentzianas, levando a 1 +
a = 1.5 em sistemas suficientemente extensos. Em sistemas de tamanho finito, entretanto,
a contribuicdo central Doppler pode prevalecer, resultando em um expoente efetivo mais

préximo de 1 + a = 2.

Com base nessas previsoes, diversas investigagoes experimentais foram realizadas para
detectar Voos de Lévy em vapores atomicos e medir os valores do expoente « sob diferentes
regimes espectrais e condi¢bes experimentais. A seguir, apresentam-se os principais resultados
obtidos.

Mercadier et al. (2009) [1] realizaram um experimento engenhoso para medir diretamente
a distribuicdo do tamanho do passo dos f6tons em vapores de rubidio aquecidos, um elemento
crucial para caracterizar os voos de Lévy. Utilizando uma configuracao de multiplas células, eles
conseguiram isolar e medir o comprimento do passo dos fétons entre eventos de espalhamento
sucessivos. A luz de um laser era espalhada em uma primeira célula (denominada “célula fonte”),
e um feixe colimado dessa luz espalhada, que possuia um espectro alargado pelo efeito Doppler,
era entao direcionado para uma segunda célula (a “célula de observagdo”). Ao captar a imagem
da fluorescéncia ao longo do eixo desta segunda célula, eles inferiram a distribuicdo da distancia
que os fétons viajavam antes de serem novamente espalhados. Na Figura 1.2a é apresentado
um diagrama representativo desse sistema. Seus resultados mostraram que a distribuicao do
tamanho do passo seguia uma lei de poténcia P(r) o< 1/r* com 1+a = 3.41+0.12 para f6tons que
sofreram um primeiro espalhamento e cujo espectro era determinado pelo alargamento Doppler.
Este valor de « é diferente do 1 + o =~ 3, ou mais precisamente, 1 + a = 3.112 4+ 0.001 no
modelo simplificado que considera apenas o alargamento Doppler puro, esperado para um perfil
puramente Doppler, indicando a influéncia da largura natural Lorentziana da transi¢do atomica,
mesmo esta sendo muito menor que o alargamento Doppler. Em uma configuragdo subsequente
de trés células, desenhada para simular multiplos espalhamentos e investigar a “termalizagao” do
espectro dos fétons, ou seja, a convergéncia para um espectro estavel apds varios espalhamentos,
eles mediram um expoente 1 4+ a = 3.09 £+ 0.15. Na Figura 1.2b sdo apresentadas as imagens de

fluorescéncia da célula de observagao: (imagem superior) quando esta é iluminada diretamente
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por um feixe de laser incidente na ressonancia atomica, imagem da qual se extrai a distribuicao
do tamanho do passo para este feixe de referéncia , e (imagem inferior) quando iluminada pela
luz proveniente de uma primeira célula de espalhamento, imagem esta que ¢é utilizada para

extrair a distribui¢do do tamanho do passo P(r) e determinar o expoente « da lei de poténcia.

Source cell Observation cell

.

Laser beam
CcD

(a) (b)

Figura 1.2 — Configuracdo experimental e resultados da medi¢do da distribuicdo do tamanho
do passo de fétons do artigo de Mercadier et al. (2009) [1]. (a) corresponde ao
diagrama do arranjo experimental com uma célula fonte e uma célula de observacao
para imagear a fluorescéncia do vapor de rubidio. (b) imagens de fluorescéncia
obtidas na célula de observagao: (imagem superior) utilizando um feixe de laser
incidente na frequéncia de ressonincia atomica , e (imagem inferior) utilizando luz
incidente proveniente de uma primeira célula de espalhamento, imagem esta que
permite a extragao da distribuigdo do tamanho do passo P(r) e do expoente a.

Fonte: Figura adaptada de Mercadier et al. (2009) [1].

O trabalho de Mercadier et al. (2013) [89] aprofundaram essa caracteriza¢do micros-
copica, investigando detalhadamente a evolucdo do espectro de emissao e da distribuicao do
tamanho do passo com o nimero de eventos de espalhamento. Eles refinaram os modelos teo-
ricos para incluir efeitos como a largura natural da transicdo, a estrutura multinivel do rubidio
e as diferencas de temperatura entre as células, obtendo excelente concordancia com os da-
dos experimentais para o primeiro passo (1 + a = 3.45 + 0.04 teoricamente, comparado com
1+ a = 3.41 £+ 0.12 experimentalmente). No regime de multiplos espalhamentos (configuracao
C3), a medicao resultou em 1+ o = 3.08 £ 0.13, confirmando a convergéncia para um valor me-
nor, caracteristico de um regime superdifusivo mais acentuado e consistente com a termalizacao
da luz. Ambos os estudos confirmam que, para as distdncias acessiveis experimentalmente, a
distribuicdo do tamanho do passo no regime de miltiplos espalhamentos é descrita por uma lei
de poténcia com 1+ a < 4, implicando uma varidncia divergente e, consequentemente, que o

transporte de luz nesses vapores atomicos pode ser descrito por um modelo de voos de Lévy.
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No estudo de Baudouin et al. (2014) [2], investigou-se experimentalmente os voos de Lévy
da luz em vapor de rubidio (Rb) aquecido contido em uma célula plana de 5 mm de compri-
mento, com opacidade controlada pela temperatura. Um feixe de laser iluminava a célula e a luz
transmitida difusamente era analisada com uma camera CCD para medir a transmissao difusa
total (Tp) em funcdo da opacidade (O) e o perfil espacial da intensidade transmitida (Tp(r)).
A configuracdo experimental estd esquematizada na Figura 1.3. Os resultados experimentais
obtidos sob condigoes de espalhamento miiltiplo forneceram evidéncias macroscépicas dos voos
de Lévy. A transmissdo difusa total, T, integrada sobre todos os pixels da CCD, nao seguiu
a lei de Ohm (que previa Tp oc O71), mas sim uma lei de poténcia Tp oc O~0-516+0:024 = Ajgm
disso, a anélise do perfil espacial da luz transmitida, Tp(r), revelou que as “asas” da distribuicao
de intensidade seguiam uma lei de poténcia Tp(r) oc r~403%0-15 Fgta observacio é consistente

3+a) para um 1+ o = 2.01 + 0.04, e este comportamento

com a previsdo teérica Tp(r) oc r—(
foi verificado para uma ampla faixa de opacidades da célula. Os autores concluiram que seus
resultados tedricos, numéricos e experimentais confirmavam de forma robusta a ocorréncia de
voos de Lévy de fétons em vapor de Rb quente, em um regime de espalhamento multiplo e com
desordem do tipo “annealed” (recozida). Neste tipo de sistema, ndo existem correlagoes entre
a posicao e o tamanho do passo do caminho aleatério dos fétons e as altas temperaturas de
operacao justificam a hipotese de completa redistribuicao de frequéncia, o que anula efeitos de
memoéria que poderiam complicar a observacio das caracteristicas puras dos voos de Lévy. O
estudo demonstrou a viabilidade de caracterizar o expoente de Lévy « através de medi¢bes ma-
croscéopicas, o que é significativo para futuras investigacoes de voos de Lévy em outros sistemas,
incluindo os astrofisicos.

No estudo de Aratjo et al. (2021) [90], foi utilizada uma configuracio experimental
similar & de Baudouin et al. (2014), com o objetivo de investigar voos de Lévy em vapor de
rubidio (Rb) aquecido. A principal modificagao foi a introdugao de 50 torr de gas hélio como gés
tampéao, com a finalidade de induzir um alargamento espectral predominantemente colisional nas

linhas do Rb. Essa alteracao levou a perfis de absorcao e emissio essencialmente Lorentzianos,

para os quais se espera teoricamente um expoente de Lévy 1 + a < 2, mais especificamente
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Figura 1.3 — Esquema do arranjo experimental utilizado por Baudouin et al. (2014) [2] para
investigar os voos de Lévy em vapor de rubidio. Um feixe de laser incide em uma
célula plana contendo o vapor atémico. A luz balistica transmitida é medida por
um fotodiodo de calibragao alinhado com o laser. A luz espalhada difusamente pela
célula é coletada por um sistema de imageamento (lente de imageamento e iris) e
registrada por uma camera CCD, posicionada com um angulo de 3° em relagdo
ao eixo do laser, para medir o perfil espacial da intensidade transmitida Tp(r) e a
transmissdo difusa total Tp.

Fonte: Figura adaptada de Baudouin et al. (2014) [2].

1+ a = 1.5, associado a um caminho livre médio divergente para os fétons. Assim como
no estudo anterior, uma célula de Rb aquecida (¢ = 6.3 mm) foi iluminada por um feixe de
laser, e a luz transmitida difusamente foi captada por uma cdmera CCD, permitindo a anélise
do perfil radial da intensidade transmitida 7'(r) e da transmissdo difusa total Tp em fungao
da opacidade O da amostra. Os resultados experimentais corroboraram as expectativas para
um sistema com perfis Lorentzianos: a analise das caudas do perfil radial T'(r) forneceu um
expoente s = 3 + a = 3.45+0.13 , 0 que corresponde a 1 + « = 1.45 £+ 0.13. Adicionalmente, a
dependéncia da transmissio difusa total com a opacidade, Tp o« O~?, onde 3 = « /2, resultou
em [ =0.20+0.03, levando a um 1+ o = 1.40 + 0.06. Ambos os valores medidos para « foram
consistentes com o valor tedrico de 1 + o =~ 1.5 esperado para perfis Lorentzianos e os dados
experimentais foram bem reproduzidos por simula¢Ges numéricas para essas formas de linha. Os
autores concluiram, portanto, que o uso do gis tampao permitiu controlar o expoente de Lévy,
realizando experimentalmente voos de Lévy de fétons com 1 + o &~ 1.5, caracterizados por um
caminho livre médio divergente.

Seguindo uma metodologia experimental para investigar voos de Lévy em vapores ato-
micos, similar & empregada por Baudouin et al. (2014), o estudo de Macedo et al. (2021) [3]
focou nos efeitos do tamanho da amostra (truncamento) sobre o expoente de Lévy a em vapor

de Césio (Cs), que naturalmente exibe um perfil de absor¢ao de Voigt. Diferentemente do ima-
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geamento espacial com CCD utilizado por Baudouin para obter Tp(r), este trabalho empregou
um fotodetector precedido por uma lente coletora, posicionado a um angulo de 15° em relacao
ao feixe de laser incidente, para medir a transmissao difusa total (Tp) através de uma célula de
Cs aquecida (¢ = 3 cm). A opacidade da amostra (r, andloga a O) foi variada em uma ampla
faixa (de 7 = 8 a 7 = 1.5 x 10°) através do controle da pressdo do vapor. Os resultados, baseados

—/2 demonstraram uma transicdo no valor de a em funcio da opacidade:

na relacdo Tp o r
para baixas opacidades (amostras opticamente mais finas), foi medido 1 + « = 2.2 4+ 0.2, o que
é consistente com o transporte dominado pelo nicleo Doppler do perfil de Voigt; ja para altas
opacidades (amostras opticamente mais espessas), obteve-se 1 + « = 1.50 £ 0.04, caracteristico
do transporte dominado pelas asas Lorentzianas do perfil. Os autores concluiram que o tamanho
finito da amostra impde um truncamento nos tamanhos dos saltos, fazendo com que diferentes
regides espectrais do perfil de Voigt (nicleo Doppler ou asas Lorentzianas) dominem o trans-
porte dependendo da opacidade da amostra, explicando a variagdo observada no expoente de
Lévy a em torno de uma opacidade de crossover de 7. ~ 10%. Simulacdes de Monte Carlo foram
realizadas para corroborar a interpretacao desses resultados.

Utilizando o mesmo arranjo experimental descrito em Macedo et al. (2021), o trabalho
de Lopez et al. (2023) [91] introduziu uma nova abordagem para determinar o expoente de Lévy
a em vapor de Césio (Cs). A principal distingdo metodoldgica foi a investigagao da dependéncia
da transmissao difusa (Tp) ndo primordialmente com a opacidade total da amostra, mas sim
com o ponto de partida médio (7p) do caminho aleatério do féton dentro da célula de Cs (£ =3
cm). Este ponto 7, que representa a profundidade média de penetragao do féton incidente antes
do primeiro evento de espalhamento, foi controlado experimentalmente através da variacao da
frequéncia do laser incidente, enquanto a Tp era medida por um fotodetector posicionado a
um angulo de 15° em relagao ao feixe incidente. Os resultados demonstraram que, na condicao
7o/l < 1, a transmissio difusa escalava conforme a lei de poténcia Tp o (Fo/£)*/?, o que
permitiu a extragdo do expoente a para uma densidade atémica especifica. Foi observado que
o valor de « assim medido variava com a densidade do vapor: 1 + a aproximava-se de 2.0 para

baixas densidades (alto ro/¢) e de 1.5 para altas densidades (baixo r¢/¢). Os autores concluiram
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que esta técnica permite a determinacdo de a para cada densidade atdmica individualmente, e
que o valor de « obtido esta relacionado as caracteristicas da distribuicdo do tamanho do passo
na escala do comprimento da célula (r = £), o que é consistente com o chamado principio do
“salto tnico grande” (single-big-jump). O estudo também reforgou a importancia das colisoes
atomo-atomo para a emissao nas asas Lorentzianas do perfil de Voigt, que sdo responsaveis pelo
regime com 1 + o ~ 1.5 em densidades mais elevadas.

O trabalho de Nunes et al. (2025) [92] apresenta uma investigacao tedrica detalhada da
redistribuicao de frequéncia e da distribuicdo do tamanho do passo para a luz que se difunde em

vapores atdmicos com foco nas suas implicagOes para os voos de Lévy. Os autores calcularam

_ dlog(P(r))

como o expoente de Lévy «, definido localmente a partir de P(r) como 1+ a(r) = Toa(r)

¢ influenciado por dois aspectos cruciais frequentemente simplificados em modelos anteriores: o
tamanho finito do vapor e a estrutura de miltiplos niveis energéticos caracteristica dos atomos
alcalinos. Para atomos de dois niveis, demonstrou-se que a finitude do sistema, modelada
pela introdugdo de um fator de transmissdao balistica [1 — T'(z)] na regra de recorréncia para o
espectro espalhado O, (z'), introduz um corte mais pronunciado neste espectro, especialmente
no cenario de redistribui¢ao parcial de frequéncia Ry (espalhamento coerente no referencial do
atomo), quando comparado a um vapor de tamanho infinito. Esse corte espectral, por sua vez,
modifica a P(r) resultando em valores de «(r) maiores (menos caracteristicos de voos de Lévy
intensos) para um dado tamanho de passo, pois menos fétons nas asas espectrais contribuem
para saltos longos. No caso do cendrio Ryrr (com colisdes que levam & completa redistribuicao
de frequéncia no referencial do dtomo), o efeito do tamanho finito no espectro de emissao é
consideravelmente menor. Ao considerar a estrutura hiperfina complexa de dtomos alcalinos
como Césio (linhas D1 e D2) e Rubidio (linha D2), os célculos revelaram que a presenca de
multiplos niveis de energia no estado fundamental e excitado, juntamente com as regras de
selecdo para as transicoes, induz oscilagoes caracteristicas no espectro de frequéncia redistribuido
e, consequentemente, no expoente «(r) em funcao do tamanho do passo r. Os autores concluiram
que seus resultados tedricos, que levam em conta esses efeitos de tamanho finito e estrutura

multinivel, sdo consistentes com dados experimentais previamente publicados para voos de Lévy
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em vapores de Cs e Rb. Este estudo contribui para um melhor entendimento da aplicacdo da
teoria de voos de Lévy na interpretacdo de espectros atdmicos e no transporte radiativo em

diversos meios, incluindo plasmas astrofisicos e experimentos de laboratério.

1.3 Sintese e Proposta Desta Tese

A compreensao do transporte de radiacdo em meios como vapores atémicos é fundamen-
tal, pois fendmenos como o aprisionamento radiativo afetam profundamente a interpretacao de
experimentos em fisica atomica e o projeto de dispositivos tecnoldgicos, e sua negligéncia pode
levar a erros significativos. Nesse contexto, a redistribuicdo de frequéncia durante os multiplos
espalhamentos emerge como um processo complexo e vital; enquanto a Redistribuicdo Completa
de Frequéncia (CFR) oferece uma simplificagdo 1til em certos regimes, a Redistribuigdo Parcial
de Frequéncia (PFR) é muitas vezes essencial para uma descrigdo precisa do transporte de ra-
diacdo, com implica¢es diretas na modelagem de fendmenos astrofisicos e de laboratério. De
fato, a interacdo entre aprisionamento e redistribuicio de frequéncia frequentemente faz com
que a descricdo do transporte de radiagdo transcenda o modelo difusivo classico, encontrando
nos Voos de Lévy um formalismo mais adequado para capturar a natureza dos saltos longos.

O conceito de voos de Lévy no transporte de luz, impulsionado por previsdes tedricas
como as de Pereira et al. (2004) [60] para vapores atomicos, foi explorado experimentalmente
em duas plataformas principais. Por um lado, desenvolveram-se meios desordenados artificiais,
conhecidos como “vidros de Lévy” [87,88], nos quais o transporte superdifusivo é obtido pela
engenharia da distribuicao espacial dos espalhadores. Por outro lado, e em linha mais direta com
as previsoes tedricas originais, uma variedade de investigacGes em vapores atomicos corroborou
a influéncia dos perfis espectrais no transporte. Estas incluem medigoes diretas da distribuigao
do tamanho dos passos [1,89], que confirmaram a influéncia de detalhes como a largura natural
da transicdo e a estrutura multinivel dos dtomos. Estudos subsequentes nos vapores atomicos
exploraram ainda as manifestagdes macroscopicas dos Voos de Lévy [2,3,90,91], como o desvio
da lei de Ohm e os perfis espaciais de lei de poténcia da luz transmitida, elucidando também o

impacto de fatores como o alargamento colisional, que pode levar a expoentes 1 + a < 2, e 0
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truncamento da distribuicao de passos devido ao tamanho finito da amostra. Assim, os Voos de
Lévy consolidam-se como um paradigma essencial para a compreensao do transporte de luz em
meios ressonantes. Contudo, apesar do sucesso na identificacdo das assinaturas de Lévy, uma
compreensao quantitativa da transicao entre os diferentes regimes de transporte, especialmente
em funcado de pardmetros experimentais controlaveis, permanece como um desafio em aberto.
E precisamente este desafio que a presente tese se propoe a enfrentar. A partir dos avan-
cos tedricos recentes, incluindo as nossas contribuigdes no trabalho de Nunes et al. (2025) [92],
busca-se realizar a caracterizagao sistematica que explore a transi¢cdo entre o cenario sem colisdes
(IT) e com colisoes (IIT). Para isso, propde-se uma investigagao abrangente do aprisionamento
de radiacao em células de vapor de césio-133 com diferentes comprimentos caracteristicos (¢) e
em uma ampla faixa de densidades atomicas (N). Por meio de medi¢oes de transmissao difusa
em multiplos arranjos de deteccdo e sob um conjunto variado de condigoes fisicas, busca-se nao
apenas determinar o expoente de Lévy a sob condi¢bes varidveis, mas também estabelecer cri-
térios quantitativos para a transigdo entre os regimes de transporte. Adicionalmente, o robusto
conjunto de dados experimentais a ser obtido servird como base para validar e aprimorar os mo-
delos de simulagdo de Monte Carlo existentes, refinando a descricdo do transporte fotonico em
vapores atomicos e aprofundando a compreensdo dos voos de Lévy em condigdes de laboratorio

realisticas.

1.4 Objetivos

Essa tese tem como objetivo geral investigar o aprisionamento de radiacao e a dindmica
dos voos de Lévy em células de vapor atomico de césio-133, considerando diferentes comprimen-
tos caracteristicos (¢) e regimes de densidade atomica (N), caracterizando quantitativamente a
transicdo entre os cenarios de transporte sem e com colisoes atémicas, por meio de uma analise

integrada de dados experimentais, simulagoes de Monte Carlo e modelos tedricos.

Objetivos Especificos

1. Obter experimentalmente espectros de transmissio difusa a 10° de células de vapor atomico

de césio-133, com comprimentos caracteristicos £ = 0.20 cm, 1.00 cm e 2.00 cm, sob
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condigoes de multiplos espalhamentos induzidas por densidades atémicas no intervalo N

€ [3.50x10'8, 4.40x10'] dtomos/m3®).

2. Determinar o expoente de Lévy «a para cada espectro experimental obtido na difusdo a
10° e, com base nas predigoes tedricas, identificar o cendrio correspondente (sem colisdo
(cendario IT) com colisao (cendrio I1I) e intermedidrio entre os dois cendrios) que melhor se

enquadra, além de estabelecer a dependéncia de o com os pardmetros £ e N.

3. Obter experimentalmente espectros de transmissao difusa a 90° de uma célula de vapor
atoémico de césio-133 com comprimento caracteristico £ = 2.00 cm e densidade atémica no
intervalo N € [7.40x10'7, 1.80x10'”] 4tomos/m?, de modo a capturar simultaneamente

regioes de espalhamento tinico e multiplo em um mesmo espectro.

4. Correlacionar quantitativamente os dados experimentais da transmissao a 90° com espec-
tros construidos a partir das predi¢des tedricas, identificando, em cada medida, as regices

espectrais que melhor se ajustam a cada um dos cenérios previstos.

5. Estabelecer critérios de transicdo entre os cenarios II e III, considerando o comprimento

da célula, a densidade atdémica e os resultados combinados de difusdo 10° e 90°.

6. Aprimorar as simulagdes de Monte Carlo disponiveis na literatura por meio da comparagao
com os resultados experimentais obtidos nas geometrias de difusdo a 10° e espalhamento a
90°, refinando os parametros fisicos do modelo para melhorar a descri¢do do aprisionamento

de radiacao em células de vapor atomico.

1.5 Estrutura da Tese

Esta tese foi estruturada para oferecer uma compreensao abrangente do transporte ra-
diativo em vapores atdmicos ressonantes, modelado por meio do processo estocastico de voos
de Lévy, combinando teoria, experimentos e simulagoes numéricas. O trabalho contribui para o

avanco do conhecimento sobre processos de transporte anémalo e suas implica¢des na éptica de

(3)Este intervalo de densidade foi selecionado para permitir a investigacdo do sistema em um regime de transigao,
onde a probabilidade de colisio em cada evento de espalhamento varia de um valor muito baixo (pouco mais de
5%) até aproximadamente 50%.
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vapores atomicos, com potenciais aplicacoes em diversos contextos cientificos e tecnoldgicos. A

estrutura da tese organiza-se da seguinte formas:

e Capitulo 2: Detalhamos os fundamentos teéricos da interacdo entre a radiacdo e a ma-
téria, essenciais para a compreensdao do transporte radiativo em vapores atéomicos. O
capitulo comeca abordando a absorcao atdémica, introduzindo as equagcodes de Bloch para
descrever a dindmica de um sistema de dois niveis e derivando o coeficiente de absorcao do
meio. Subsequentemente, explora os diversos mecanismos de alargamento espectral que
definem o perfil de uma linha atémica: o alargamento natural, decorrente do principio da
incerteza; o alargamento por poténcia, relacionado a saturacdo da transi¢do atémica; o
alargamento colisional, causado por interacoes entre os dtomos; e o alargamento Doppler,
resultante do movimento térmico dos atomos. A combinacio desses efeitos leva ao perfil
de Voigt para o coeficiente de absorcdo. A segdo sobre emissdo atomica foca na teoria
da redistribui¢do de frequéncia, apresentando a Funcao de Redistribuicdo de Frequéncia
(FRF) e suas formulagdes integradas no dngulo para os cendrios envolvendo a auséncia
e presenca de colisdes atémicas binarias. Por fim, o capitulo generaliza os conceitos de
absorcdo e emissao para sistemas atomicos de miltiplos niveis, incorporando a estrutura

hiperfina e sua influéncia nos perfis espectrais e nas funcoes de redistribuicao.

¢ Capitulo 3: Abordamos o fenomeno do aprisionamento radiativo em vapores atomi-
cos, modelando-o através da caminhada aleatéria dos fétons. Inicialmente, descrevemos
o transporte radiativo em meios turvos, enfatizando a natureza estocastica da direcdo de
propagacao e da amplitude dos passos dos fétons. Em seguida, analisamos a transmissao
difusa da radiagao, derivando uma expressao geral e, posteriormente, detalhando as con-
tribuigoes do primeiro espalhamento, incluindo a deducao da distribuicdo de probabilidade
do tamanho do passo para este evento e sua aplicacao a diferentes geometrias de detecgao.
Para os multiplos espalhamentos, discutimos a evolucdo do espectro de emissdo com o
numero de interacoes e um dos resultados centrais da tese: a introducdo da truncagem na
amplitude dos passos devido ao tamanho finito dos sistemas experimentais e seu impacto na

distribuicdo de tamanho de passo. Finalmente, o capitulo introduz e desenvolve o forma-
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lismo dos Voos de Lévy para descrever o transporte superdifusivo, explicando os diferentes
regimes de transporte (difusivo, superdifusivo, balistico), os fundamentos estatisticos dos
Voos de Lévy e o papel do expoente de Lévy «, contrastando-os com o movimento difusivo
classico por meio da distribuicdo de Pareto e simulacoes de Monte Carlo. Finalizamos o
capitulo estabelecendo a relacio entre a transmissao difusa e a caracterizacdo de o a partir

da distribuicdo de passos.

e Capitulo 4: Constituimos o pilar experimental da tese, detalhando a metodologia em-
pregada e apresentando a andlise dos resultados obtidos para o aprisionamento radiativo
em vapor de césio-133. Iniciamos com a descrigdo do aparato, focando nas caracteristicas
das células de vapor de diferentes geometrias (prismatica e cilindricas) e nos sistemas de
fornos integrados, projetados para o controle térmico preciso. Também detalhamos o pro-
cedimento de verificacdo da pureza atomica de cada célula, baseado na espectroscopia de
absorcao saturada. Na sequéncia, expomos os arranjos experimentais para as medigoes de
transmissao difusa a 90°, projetada para sondar o regime de espalhamento tnico, e a 10°,
voltada para o regime de miiltiplos espalhamentos. Detalhamos o rigoroso protocolo de
tratamento de dados, que inclui a calibracdo em frequéncia, a correcao das flutuacoes de
poténcia do laser, a determinacao da densidade atomica e o método para a extragio do ex-
poente de Lévy, a. O capitulo culmina com a apresentacao e discussao dos resultados, onde
validamos o modelo de espalhamento sem colisbes para as asas espectrais (via deteccao a
90°) e, de forma central, se utiliza a andlise do expoente a para caracterizar o transporte
superdifusivo (via detecgao a 10°), revelando suas dependéncias com a densidade atdmica,

o comprimento da célula e a intensidade do laser.

e Capitulo 5: Apresentamos a abordagem computacional utilizada para simular o trans-
porte radiativo, baseada no método de Monte Carlo. Iniciamos com uma descri¢ao dos
principios do método aplicado & caminhada aleatéria dos fétons, discutindo suas vanta-
gens e os desafios computacionais. Em seguida, detalhamos as duas principais rotinas
desenvolvidas: a primeira, um método que simula a interagdo a partir de principios funda-

mentais, incluindo a sele¢ao explicita da velocidade do atomo absorvedor; a segunda, uma
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abordagem otimizada que utiliza matrizes de redistribuicdo de frequéncia pré-calculadas
para acelerar significativamente as simulagoes, cuja validagao frente aos modelos tedricos
é demonstrada. Descrevemos também como as condigdes de contorno, que delimitam as
geometrias experimentais, e a detecgdo da transmissdo difusa sdo implementadas. Por
fim, utilizamos os resultados das simulacoes para trés objetivos principais: primeiramente,
validar o modelo tedrico do fator de truncagem [1 — T'(v)], proposto no Capitulo 3; em
segundo lugar, avaliar se os espectros captados nos experimentos a 90° correspondem de
fato ao regime de primeiro espalhamento; e, finalmente, discutir os resultados das simula-
¢Oes de transmissao para a frente para determinar numericamente o expoente de Lévy, a,

e compara-lo com os dados experimentais.

Capitulo 6: Sintetizamos os principais resultados obtidos ao longo desta pesquisa, des-
tacando as contribuigbes significativas para o entendimento do transporte de radiagdo e
aprisionamento radiativo em vapores atémicos. As simulagées de Monte Carlo realizadas,
juntamente com as técnicas experimentais empregadas, permitiram explorar em detalhes o
processo de difusao de fotons, incluindo os efeitos de voos de Lévy e a influéncia do primeiro
espalhamento em vapores atémicos ressonantes sujeitos a radiagdo. Por fim, sugerimos di-
regoes para investigacoes futuras, incluindo a aplicacdo de modelos mais complexos e a
extensao das simulacGes para sistemas de maior dimensao e mais realistas, a fim de melhor

compreender os fendmenos observados em escalas experimentais mais amplas.
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2 Interacao Matéria-Radiacao

A interacao entre radiacdo e matéria é um dos pilares fundamentais da éptica e da fisica
atomica. No contexto dos vapores atomicos ressonantes, compreender como os 4tomos absorvem
e emitem fétons é essencial para descrever os processos de transporte de luz. Este capitulo
apresenta os fundamentos tedéricos que regem essas interagdes, com énfase nos aspectos mais
relevantes para o transporte radiativo. O contetdo servird como base fisica para a compreensao
dos fenémenos que determinam o comportamento coletivo da luz em meios atéomicos homogéneos.
Para isso, é necessario caracterizar a resposta atomica a excitacao eletromagnética e compreender
0s mecanismos responsaveis pela modelagem do perfil espectral da radiacdo. Esses elementos sao
indispensaveis para a formulacdo de uma descricdo estatistica precisa do transporte de fétons
em meios opticamente espessos.

Inicia-se com a descricdo da absorcdo atomica, abordando as Equagoes de Bloch e a
definicdo do coeficiente de absor¢do do meio. Em seguida, examinam-se os mecanismos de
alargamento espectral, com foco nos efeitos natural, por poténcia, colisional e Doppler. A secao
dedicada a emissao atdémica discute as teorias de redistribuicao de frequéncia, tanto em regimes
completos quanto parciais, além das funcbes de redistribuicdo espectral e angular. Por fim,
generalizam-se as principais equagOes apresentadas ao longo do capitulo para sistemas com N

niveis hiperfinos.

2.1 Absorcao Atémica

O coeficiente de absorcao é fundamental para descrever quantitativamente a eficiéncia
com que os atomos capturam a radiagdo incidente, determinando diretamente a dindmica do
transporte radiativo. Seu estudo permite prever como a intensidade da luz decai no meio, sendo
essencial para modelar com precisdo o aprisionamento e a redistribuicdo da radiacdo em siste-
mas reais. Assim, compreender detalhadamente esse pardmetro é crucial para estabelecer uma

base tedrica sélida que conecte as propriedades microscopicas do meio as suas respostas épticas
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macroscopicas, possibilitando uma descri¢ao rigorosa e realista do aprisionamento radiativo.

2.1.1 Equacdes de Bloch

Da literatura, sabe-se que a equagdo de Schrodinger descreve a evolugdo temporal dos

estados quanticos de um sistema e é expressa como [93]

LT

o = H|U(F, 1)), (2.1.1)

em que |W(F,t)) é o ket que representa a fungdo de onda dependente do tempo do sistema e
Héo operador hamiltoniano, com r sendo o vetor posi¢do e t o tempo. Ao aplicar o método
da separacdo de variaveis, a funcido de onda pode ser expandida em termos dos autoestados
do hamiltoniano. A solugdo da Eq. (2.1.1) é entdo dada por uma combinagao linear desses

autoestados, escrita como

_iBpt

[U(F, 1)) =D an(t)e™ 7 [ihn(F)), (2.1.2)

{n}

onde {n} representa o conjunto de indices que rotula os autoestados |1, (T)) do operador hamil-
toniano 7, os quais formam uma base completa e ortonormal no espaco de estados do sistema,
E,, sao os autovalores de energia correspondentes a cada autoestado |¢,,(T)) e ay(t) sdo as ampli-
tudes de probabilidade dependentes do tempo, que indicam a contribuicao de cada autoestado
|1, (F)) para o estado total do sistema |W(F,t¢)). A Eq. (2.1.2) manifesta o principio da su-

perposi¢do quantica, onde o estado global |¥(F,¢)) é uma combinacao linear dos autoestados

iEnt

estacionarios |1, (F)), com coeficientes a,(t)e” » que determinam a contribuigdo relativa e a
fase de cada autoestado no sistema.

Considere agora um sistema atéomico homogéneo confinado em um volume fechado V.
Quando esse arranjo é perturbado por um campo externo peridédico, a hamiltoniana do sistema

pode ser expressa como [94]

7:[ = /7':[0 + ﬂexta

onde Ho e Hext sdo, respectivamente, os operadores hamiltonianos nao perturbado e pertur-
bado. Substituindo essa expressdo juntamente com a Eq. (2.1.2) na Eq. (2.1.1), calcu-

lando a derivada temporal no lado esquerdo da igualdade e aplicando a relagdo de autovalor
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Ho |t (F)) = Ep|tbn(F)) no lado direito, obtém-se, apés simplificacdes,

iR dne™ T (B)) = 3 ane™ T Fae |n (F)).
{n} {n}

Multiplicando ambos os lados da equagio a esquerda pelo bra (i,,(F)| (ortogonal ao ket |4, (F)),

=

com (¢, (T)|Yn(F)) = dmn) e reagrupando os termos, chega-se a

. i i(Wm —w 2\ |17 =
i = =5 > ane O (@ () Hexe o (), (2.1.3)
{n}

E
em que Wy p = —5.

Considere um sistema atoémico de dois niveis, onde [¢1(F)) e |¢2(T)) correspondem, res-
pectivamente, ao estado fundamental (de menor energia) e ao estado excitado (de maior energia).

Expandindo os termos da Eq.(2.1.3) para este sistema, fica-se com

) i 1) 4 _i 1 q
i =~ (@1 (1 (O s |11 (F)) + aze ™ W () Hexe [12(5))
. 1 iw =\ (17 — =\ |17 —
iz = = (@160 (Yo () e |01 (F) + az{ubo () Hoxc |(F)) )
sendo wy = wg — w1 a frequéncia de ressondncia (ou transigao) do sistema. Adotando a hipétese

de que o campo externo perturbativo nao causa deslocamento dos niveis de energia, mas apenas

induz transicoes entre estados(Y), obtém-se a simplificagdo do sistema dada por

se % —1iwo 2\ |1y r
= 9 o) o1
iay = %e“"otwl () [Hext |12(T)) "

Tomemos que a perturbacao ocorre devido a agdo de um campo luminoso monocromatico

com frequéncia angular w, descrito por uma onda plana na forma

By

E(I‘,t) - (ezk r+iwt +e k¥ zwt) , (215)
em que Ej e k sdo os vetores de amplitude do campo e de onda, respectivamente. Tomando o
comprimento de onda da luz incidente como muito maior que o tamanho do sistema atémico, o
que ¢é valido em interagoes tipicas entre luz visivel e 4tomos, pode-se aplicar a aproximacao de

dipolo elétrico, na qual a dependéncia espacial do campo na escala do atomo é desprezada, pois

(1) Assume-se que os elementos diagonais do hamiltoniano de interacio se anulam, ou seja, (11 (F)|Hext |01 (F)) =
(Y2(T)|Hext |12(F)) = 0. Assim, o campo externo néo altera as energias dos estados, apenas promove transicoes
entre eles via (Y1 ()| Hexs |¢2(T)) # 0.
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o campo elétrico torna-se praticamente uniforme sobre a extensdo da funcio de onda(® [95].
Com isso, o campo elétrico externo assume a forma simplificada, dada por

n _ |E0| iwt —iwt)
E(t)_T(e +e7) g, (2.1.6)

onde & é o vetor unitario que define a dire¢do do campo. Nessa circunstancia, pode-se tratar o
atomo como sendo um dipolo elétrico —e™Fy; sob a acdo de um campo elétrico F, resultando em

um hamiltoniano de interacao dado por [94]

Haip = —fi - E, (2.1.7)
em que ﬁ = —e ry é o operador momento de dipolo elétrico, onde e~ representa a carga

elementar e ¥y a posicao relativa do elétron em relagdo ao nicleo do atomo.
Substituindo a Eq. (2.1.6) em (2.1.7) e utilizando esse resultado na Eq. (2.1.4), apds
reagrupar os termos, obtém-se

iy = %e—iwot (eiwt + e—iwt) as,

Gy = %ezwot (6zwt + e—zwt) ai,

onde
Nmn|EO|
Qo = ————, 2.1.8
- (2.18)
¢é a frequéncia de Rabi, com
fmn = € (m (F)[Fe | (T)), (2.1.9)

sendo ¥. = Ty - € a projecdo do operador tridimensional ¥y na direcdo £. Aplicando agora a
aproximacao de onda girante®), o sistema se reduz a

. Q
1a] = —e“Stag,
*
2

& (2.1.10)
76_1&(11,

10 =
onde § = w — wq é a dessintonia.

A evolugdo das amplitudes de probabilidade a;(t) e a2(t), descrita pelo sistema de Egs.

(2.1.10), permite caracterizar completamente a dindmica do sistema em condigoes ideais, ou seja,

(2)De acordo com essa aproximacdo, quando o comprimento de onda da luz é muito maior que o tamanho

do sistema, eT*F & 1, ou seja, o campo tem amplitude aproximadamente uniforme sobre a func¢io de onda

) b 2 bl
permitindo que seja tratado como constante. Como a abordagem envolve apenas dtomos, A > raio de Bohr,
tornando a aproximagdo valida.

—i(wp—w)t i(wo+w)t

(S)Quando w = wp, 0 termo e varia lentamente e domina a dindmica do sistema, enquanto e~
oscila rapidamente, tornando sua contribuicdo média desprezivel.
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quando ele esta isolado e sem dissipacdo. Entretanto, para descrever cendrios mais realistas,
como os que envolvem relaxacgao, decoeréncia ou interagdes com um ambiente térmico, torna-
se necessario um formalismo mais amplo. Assim, adota-se a partir daqui a matriz densidade,
que generaliza a descricdo quantica e incorpora tanto sistemas puros quanto mistos de maneira
unificada.

No formalismo da matriz densidade, define-se p = |¥(¥,t)) (¥ (T, t)|. Para um sistema de

dois niveis, pode-se expressar essa matriz como

2 *
P piz) _ la1|* araj : (2.1.11)

P21 P22 ajag |ag|?
onde p11 e poy representam as populagdes dos estados fundamental e excitado, respectivamente,
enquanto pi2 e po1 descrevem as coeréncias entre os dois estados. Calculando a derivada temporal
dos elementos da matriz em (2.1.11) e utilizando as Eqgs. (2.1.10), obtém-se, apds rearranjo,

[

P22 = —P11 = 3 (eiétﬁﬂzl - e_idtQ*Plz) ;

o (2.1.12)
pra = 3 = Se 0 (p11 — pa2) .
A relagdo pos = —p11 é uma consequéncia direta da conservagdo populacional do sistema, ex-

pressa por p11+p22 = 1. Como a derivada temporal desta soma é nula, segue-se que as populacoes
dos estados evoluem de forma acoplada. Esta é uma propriedade dos sistemas fechados, onde
nao ha troca de probabilidade com o ambiente externo, preservando assim o carater unitario da
evolucao temporal.

Utilizando a aproximacéo de variaveis lentas®, introduz-se as amplitudes b1 2(t), que
descrevem a evolucao temporal lenta do sistema, e defini-se os elementos de uma nova matriz o

em termos de by 2(¢) da seguinte forma,

|b12 b1b3 o1l O12

2
biby  |ba] O91 0922
onde os elementos o0;; representam os componentes da matriz densidade no referencial das va-
riaveis lentas. Nessa nova notacao as populacdes nao sao alteradas pela transformacao na fase

(p11 = |a1(t)|? = [b1(t)|? = 011 € paz = |az(t)|? = |b2(t)|? = 022), devido & natureza unitéria dos

() Essa aproximacdo consiste em redefinir as amplitudes a1 2(t) na forma a; 2(t) = e¥**/2b; »(t), de modo que
as oscilagoes réapidas associadas & frequéncia § sejam absorvidas nos fatores exponenciais. As novas varidveis
b1,2(t) passam entdo a variar mais lentamente, permitindo uma andlise mais conveniente da dindmica do sistema
em torno da ressonancia.
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6t

+i6t/2 Ag coeréncias, por outro lado, relacionam-se através de pjo = 012€*" €

fatores de fase e

p21 = o1~ assumindo a forma ao(t) = eidt/ 2b1,2(t) para as amplitudes. Apds manipula-
¢Oes algébricas e a introducao dos o;; conforme definidos, o sistema de Egs. (2.1.12) pode ser

reescrito como

o = — (11 = L —O*019 4+ Qo )
P22 P11 =5 ( 12 21) (2.1.13)

Go1 = 07y = 5 [ (p22 — p11) + 26021] .

Na realidade, os atomos nado apenas sdo excitados para niveis energéticos superiores,
mas também decaem para estados inferiores através de processos radiativos ou nao radiativos.
Portanto, uma modelagem precisa do sistema requer a inclusao desses efeitos nas Eqgs. (2.1.13).
Nesse contexto, o termo de relaxacao I'g, que representa a taxa de decaimento do estado exitado
para o fundamental por emissdo esponténea, é introduzido fenomenologicamente, levando a [95]

pa2 = —p11 = 5 (—Q* 012 + Qoa1) — Lopao,

. . i . T
021 = G019 = %5~ (p22 — p11) + (Z - 7(’) o21.

(2.1.14)
O termo —T'gp2e em pgy descreve o decaimento da populagdo do estado excitado |2) para o
estado fundamental |1) com taxa I'g. Esse decaimento implica um aumento correspondente na
populacao do estado fundamental, uma vez que p11 = —po2. Analogamente, o termo —%021
representa o decaimento por emissdo espontanea da coeréncia entre os estados |1) e |2) com
meia-taxa % O modelo adotado considera, especificamente, o decaimento espontaneo, onde a
transicao atomica é induzida pelas flutuacdes do campo eletromagnético do vacuo que interage
com o atomo excitado [96]. Essa interagdo leva a emissdo de um féton e ao consequente de-
caimento do 4tomo para um nivel de energia mais baixo. Essa abordagem é adequada para a
analise proposta, pois captura de maneira eficiente os efeitos essenciais para o comportamento
espectral do sistema.

Quando o sistema atinge o equilibrio e o regime estacionario governa a dindmica, tem-

se p11 = P22 = p12 = po1 = 0. Adicionalmente, como o sistema é fechado, a condicdo de

normalizagdo impoe p11(t) + p22(t) = 1. Combinando essas condigbes com o sistema de Egs.
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(2.1.14), chega-se nas solugoes estaciondrias, dada por

46% + Q> + T§

0,Q) =
P10, 9) 462 +2|Q2 + T%’
0,Q) = 2.1.15

. (26 — il
021(0,Q2) = 01,(6,92) = 452 i 2|02 +)p(2)'

A frequéncia de Rabi, definida pela Eq. (2.1.8), quantifica a intensidade do acoplamento
entre o campo externo e o sistema atomico, desempenhando um papel fundamental na descricao
das transi¢Oes coerentes entre estados quanticos, particularmente em processos de ressondncia
atomica. As solugdes apresentadas em (2.1.15) correspondem as equagdes de Bloch no regime
estaciondrio. As duas primeiras equacoes descrevem as populagoes dos estados fundamental
|11(T)) e excitado |Y2(F)) no equilibrio. Elas mostram que a populagdo p11 do estado fundamen-
tal diminui quando a dessintonia ¢ se aproxima de zero (condigdo de ressonincia) ou quando a
intensidade 2 do campo aumenta, levando a um aumento correspondente na populagao po do
estado excitado. A terceira equacdo caracteriza a coeréncia oo; entre os estados, que quanti-
fica a capacidade do sistema de manter superposi¢oes quanticas. Esta grandeza complexa, cuja
parte real estd associada a dispersao e a parte imaginaria a absorcao, exibe uma dependéncia
sensivel tanto & dessintonia § quanto & taxa de decaimento I'y, refletindo o balan¢o dindmico

entre excitagdo coerente e relaxacao no sistema.
2.1.2 Coeficiente de Absorcao do Meio

Considere que o campo elétrico dado pela Eq. (2.1.5) incide sobre um meio linear,
homogéneo e isotrépico, e induz nele uma polarizacdo. De acordo com a mecanica estatistica,

essa polarizacdo pode ser expressa como [97]
P(F,t) = N{(i)é, (2.1.16)

onde N representa a densidade de particulas no meio e <ﬁ'> ¢é o valor esperado do operador
momento de dipolo elétrico.
Para um sistema de dois niveis, o valor esperado do momento de dipolo elétrico é deter-

minado pela superposicao coerente dos estados, conforme expresso pela Eq. (2.1.2). O célculo
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explicito resulta em
(ﬁ') = —e‘/\l’*(f’, ) (£2)U(F, t)d3r = —e (U(F, t) || V(T 1)),

onde W(F,t) = ay ()11 (F)e ™1 +ay(t)ha(F)e~™“2t. Desenvolvendo esta expressio com a evolucio

temporal completa, obtém-se

(i) = —e | |ar]* (@1 (B) 2|1 (F)) + las]* (o (F) e |a(F)) +

Termos diagonais

+ajaze™ 0 (Y1 (F) |12 (F)) + ajare™ (v (F) el (F))

Termos de coeréncia

Conforme discutido na subsegdo anterior, a interagdo campo-atomo apenas acopla os estados
sem alterar os niveis energéticos, anulando, assim, os elementos diagonais (1;(¥)|fc|;(T)) por
simetria de paridade. Portanto, a polarizacdo depende exclusivamente dos termos de coeréncia.

Logo, no formalismo da matriz densidade a expressdo anterior é reduzida a

(1) = =€~ [p12e™*" (o (F) £ 1 (F)) + pare™ O (v (F) |2 (F))].

Sabendo que (¢ (F)|#:|2(F)) = (1h2(F)|Ee]v1(F))*, e utilizando a relacio pa; = o21e~%t jun-
tamente com pa; = pis € a definicdo do elemento de matriz dipolar da Eq. (2.1.9), pode-se

reescrever a expresséo anterior como

<ﬁ> = —o91e g + c.c.

Substituindo este resultado na Eq. (2.1.16), chega-se finalmente a expressao para a polariza¢io
do meio, dada por

ﬁ(ﬁ t) = —N0'21M126_iwté + c.c.. (2117)

No contexto do eletromagnetismo classico, a polarizagao de primeira ordem induzida em

um meio dielétrico pela agdo de um campo elétrico é descrita por [98]

—

PF,t) = eoxV (w)E(F, 1), (2.1.18)

onde € representa a permissividade elétrica do vacuo e x)(w) denota a susceptibilidade linear

do meio, que caracteriza a resposta linear do meio a frequéncia w do campo aplicado. Igualando
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as expressoes para a polarizacdo nas Egs. (2.1.17) e (2.1.18), e aplicando as aproximacoes de

dipolo elétrico e onda girante (ja utilizadas na Eq. (2.1.6)), obtém-se a relagao

IN
X6, N) = — 22112 50 (5,Q).
EO‘EO‘

Substituindo a expressao para o2; da Eq. (2.1.15) e utilizando a relagao de conjugacio complexa
da frequéncia de Rabi 2*, apds manipulacoes algébricas chega-se a susceptibilidade elétrica

dependente dos parametros do sistema:

2 o
x(a;Q,N)z—m“”'( 20 il )

2.1.1
coh 462 +2|Q% + I'2 (2.1.19)

A equacao (2.1.19) fornece a susceptibilidade elétrica do meio em termos dos pardmetros
microscépicos do sistema atéomico, estabelecendo a ponte entre a descricao quantica da interacao
campo-matéria e os efeitos macroscopicos observaveis. A partir deste ponto, é possivel empregar
os resultados do eletromagnetismo classico para descrever como essa resposta microscopica afeta
a propagacao da luz no meio. Para isso, retoma-se o formalismo das equacdes de Maxwell, a fim
de relacionar a susceptibilidade com grandezas como o indice de refracdo, o vetor de onda e a
intensidade da radiagao transmitida.

De acordo com a primeira equacao de Maxwell, o vetor deslocamento elétrico em um

meio material é dado por

Para um meio linear, isotrépico e homogéneo, onde a polarizacdo é proporcional ao campo

aplicado, esta relagdo pode ser escrita como
D(T,t) = epe, E(F, 1),

com €, = 1 + x sendo a permissividade relativa e x a susceptibilidade elétrica do material [99].

Além disso, a velocidade de propagacao da luz no meio é dada por
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onde i, é a permeabilidade relativa e n, o indice de refracio® [100]. Consequentemente, o
vetor de onda do campo elétrico é modificado, com mdédulo dado por

- 2
k| = — =2 - 20

Uy c A

sendo A\ o comprimento de onda no vacuo. Considerando que o vetor de onda possui apenas
componente ao longo de um eixo do sistema, tém-se k - ¥ = |k||r| = (27n,/A)¢, onde n,¢ é o
caminho 6ptico percorrido pelo campo no meio e £ é a distancia fisica real no meio material.

Assim, a Eq. (2.1.5) assume a forma

S Ey / jamnce
E(rt) = ?0 (622 R gt | c.c.) .

Para meios ndo magnéticos(®), tém-se p, = 1, levando a n, = \/T+ x. Quando y < 1, uma

expansao em serie de poténcias de primeira ordem fornece n, ~ 1+ X, resultando em

N E_" 2m(1+x/2)0
E(r,t) = 70 (e’ X et 4 c.c.) .

Considerando a estrutura complexa da susceptibilidade dada pela Eq. (2.1.19), pode-se separar

suas partes real e imaginaria, obtendo

— E 7lm - 27 Re(x) .
B ¢) = 70 {el 30 i % (145 ) it c.c.] . (2.1.20)

Estabelecido o campo elétrico no meio material, a intensidade da radiagdo propagada
pode ser calculada a partir da expressao I = %UTEO|E(F,t)|2 [101]. Utilizando a expressao do
campo elétrico dada pela Eq. (2.1.20) e a relacdo v, = ¢/n, para a velocidade de propagacao

no meio, obtém-se apds as devidas manipulagdoes mateméticas

I(6;Q,N) = (2.1.21)

ceo| Eol? exp (_27r1m[x(5; Q,N)] €> |
8n, A

onde o fator exponencial descreve a atenuacgao da intensidade devido a componente imaginaria
da susceptibilidade x. Para o caso de radiacdo monocromatica, a transmissdo de intensidade
através do meio é igualmente descrita pela lei de Beer-Lambert [102], que estabelece a relagao

entre a poténcia transmitida e incidente, dada por

P(9)

— = T(6) = e BN (2.1.22)
Py

(5)0 indice de refragdo quantifica a mudanca na velocidade de fase da luz ao atravessar um meio.

(6) Sistemas atomicos sdo tipicamente ndo magnéticos, com poucas excecoes.
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sendo P(J) a poténcia transmitida, Py a poténcia incidente, T'(§) a transmitancia, x(0;2, N) o
coeficiente de absor¢do do meio.
Como a poténcia 6ptica é dada pelo produto entre a intensidade e a area de incidéncia,

a Eq. (2.1.22) pode ser reescrita em termos de intensidade como
1(6) _ Ioe—n(é;Q,N)é7

onde Iy representa a intensidade incidente. Comparando esta expressdo com a Eq. (2.1.21),
deduz-se a relacdo fundamental entre o coeficiente de absorcdo e a susceptibilidade do meio,

escrita como

_27r

/(6) = S Tmlx(9)].

Substituindo a expressao para a susceptibilidade x(d) dada pela Eq. (2.1.19), obtém-se o coefi-

ciente de absor¢ao na forma explicita, dado por

471’N‘,u12’2 1
k(6;Q,N) = . (2.1.23)
) ) F |Q‘2 &
e0hAlo 14255 + 45

A intensidade de saturacao no centro da linha Ig,¢, corresponde a intensidade luminosa
na qual a absorgdo éptica em ressondncia se reduz a metade de seu valor maximo no regime
linear, devido & saturacao da transicao atomica [96]. Este efeito surge quando a taxa de ex-
citagdo induzida pelo campo se torna comparavel a taxa de decaimento espontaneo, levando a
uma reducdo significativa da populagdo disponivel no estado fundamental. A relagdo entre a
intensidade incidente I e a intensidade de saturacao pode ser expressa em termos da frequéncia

de Rabi como [95]

I 2|0
Isat F(Q] ’

onde a dependéncia quadratica reflete a proporcionalidade entre a intensidade e o quadrado
da amplitude do campo elétrico. Substituindo esta relacdo na Eq.(2.1.23), obtém-se a forma

explicita do coeficiente de absor¢ao em funcao da intensidade:

AN | 12| 1
w(6: 1, N) = 27N o ~ . (2.1.24)
eohALl'g 1+ %ﬁ + 4%
sa’ 0
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Observando que

Nesse caso, pode-se reescrever o coeficiente de absor¢ao como

_ ko
14457

Feff

Ky (031, N) = (2.1.25)

onde,

AT N 2 I
ko = bl __ Pt = Toy /14—
eohA\Lg (1 + E) sat

representam, respectivamente, o coeficiente de absor¢do em ressonancia (§ = 0) e a largura
efetiva do perfil de absorgéo, que aumenta com a intensidade do campo (alargamento por satu-
ragao).

A Lei de Beer-Lambert, Eq. (2.1.22), descreve quantitativamente a atenuagao da intensi-
dade luminosa durante sua propagacao em um meio absorvente, sendo governada pelo coeficiente
de absorcao apresentado na Eq. (2.1.25). Este coeficiente, que depende fundamentalmente da
densidade atémica N e da interagdo entre os atomos e o campo eletromagnético incidente, exibe
um perfil espectral de forma Lorentziana cuja largura total & meia altura (FWHM, do inglés
Full Width at Half Mazimum) é dada por T'eg = Ty \/m . Nesta expressao, 'y representa
a largura natural da transi¢do atomica, enquanto a razao I/l caracteriza o grau de saturacao
optica do sistema. No regime de baixas intensidades, quando I < Ig¢, o termo de saturacao
torna-se desprezivel, recuperando-se assim o perfil de absor¢ao linear nio saturado. E importante
destacar que todas as quantidades de frequéncia na Eq. (2.1.25), especificamente 0 e T'eg, estao
expressas em unidades de frequéncia angular; para conversao a unidades de frequéncia ciclica
comum, estas grandezas devem ser divididas por um fator 27, garantindo assim a consisténcia

dimensional em aplicagoes praticas.
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2.2 Alargamentos Espectrais

Embora a teoria sugira um cenario idealizado, onde fontes de radiacdo bem definidas,
como lasers, produziriam espectros de absorcdo e emissdo perfeitamente monocroméaticos(”, a
realidade experimental apresenta um quadro mais complexo. Na pratica, observa-se que cada
linha espectral exibe uma largura e um perfil caracteristicos, originados de diversos mecanismos
de alargamento. Esses efeitos fazem com que a distribuicao de frequéncias em torno da transicao
atomica wg seja um perfil alargado. Esta caracteristica tem implicagdes importantes: mesmo
quando o campo aplicado nao estd precisamente em ressonincia com wg, ainda existe uma
probabilidade finita (embora decrescente com o afastamento da frequéncia central) de ocorrer
absorcao. Este comportamento é crucial para uma descricdo acurada da resposta espectral de
sistemas atomicos reais. Entre os principais mecanismos responsaveis por este alargamento,
destacam-se quatro tipos fundamentais: alargamento natural (introduzido anteriormente de
forma fenomenolégica e quantificado por T'y), por poténcia (saturacao), Doppler e colisional,

que serao abordados na sequéncia.
2.2.1 Alargamento Natural

O alargamento natural das linhas espectrais é uma consequéncia direta do principio da

incerteza energia-tempo de Heisenberg [20,93], expresso por:

AEAt > = (2.2.26)

o | St

Nesta relacdo, a incerteza na energia de uma transicdo, AFE, estd intrinsecamente ligada ao
tempo de vida finito do estado excitado, At ~ 7. Portanto, um tempo de vida finito implica
necessariamente uma indeterminacao na energia, o que se manifesta como o alargamento da
linha espectral. Do ponto de vista fisico, essa relagdo indica que estados com tempo de vida
finito (At ~ 7) nao podem ter energia de transigdo perfeitamente definida, originando, assim, o

alargamento natural.

(M1sto é, compostos por frequéncias unicas e com larguras de linha nulas ou tdo estreitas que podem ser
consideradas como larguras nulas.
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Para quantificar esse alargamento, considera-se que a energia da transicao atomica esta
relacionada a frequéncia de ressonéancia pela relacdo de Planck, Ey = fiwg. Assim, uma incerteza
AFE na energia necessaria para transicdo, manifesta-se como uma incerteza correspondente,
Aw = A—hE, na frequéncia da transigdo. Ao aplicar a Eq. (2.2.26) para um estado com tempo
de vida médio Ty, ou seja, At =~ 7, obtém-se a incerteza minima para a frequéncia da transicao
dada por

1 Ty

Aw27:77
27’0 2

onde I'yg = % representa a taxa de decaimento natural. Essa relagdo constitui um limite funda-
mental para a precisao espectroscopica e seu resultado demonstra que, mesmo com um tempo
de vida 79 bem definido, a frequéncia de transicdo ndo é um valor bem definido, mas sim uma
distribuicao centrada em wg com uma FWHM igual a I'g, caraterizando o alargamento natu-
ral. Notavelmente, a taxa de relaxacdo I'g introduzida fenomenologicamente na Eq. (2.1.14),
originalmente associada ao decaimento espontdneo dos atomos excitados, revela-se idéntica ao
pardmetro que quantifica o alargamento natural da linha espectral.

Em regime de baixa intensidade, I/Is¢ — 0, o perfil de absor¢ao da Eq. (2.1.25) man-
tém sua forma Lorentziana caracteristica, porém com a largura efetiva reduzida exclusivamente
a contribuigao natural (I'eg = I'g). A Figura 2.1 apresenta perfis de absor¢ao normalizados no
maximo para diferentes valores de I'g no regime nao-saturado, onde se observa que a largura a
meia altura I'.g de cada perfil coincide precisamente com o respectivo I'g. Esta correspondéncia
direta demonstra que a taxa de relaxacao radiativa I'g é o pardmetro fundamental que determina
o alargamento natural da linha espectral. Fisicamente, quanto maior a taxa de decaimento I'y,
ou equivalentemente, quanto menor o tempo de vida 79 = 1/Ty do estado excitado, mais largo
se torna o perfil de absorcdo. Este comportamento estd de acordo com o principio da incer-
teza energia-tempo, vinculando diretamente a dindmica temporal do sistema as propriedades

espectrais observadas.
2.2.2  Alargamento por Poténcia

Em condigbes experimentais onde a intensidade luminosa I se torna comparavel ou supe-

rior & intensidade de saturagao sy, o termo I/Ig¢ na Eq. (2.1.25) ndo pode ser negligenciado.
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Perfis de absorcao normalizado com |/ls5+=0
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Figura 2.1 — Perfis de absor¢ao normalizados k(9)/k¢ em funcdo da dessintonia ¢ (em Hz) para
diferentes valores de largura natural I'g = 1, 2 e 3 Hz, no regime de baixa intensi-
dade (I/Is < 1). Cada curva Lorentziana apresenta largura a meia altura (Teg)
exatamente igual ao respectivo I'g, indicado pelas linhas verticais tracejadas. A
condicdo I'eg = I'g comprova que o alargamento observado é puramente natural,
decorrente exclusivamente do tempo de vida finito do estado excitado (I'g = 1/79).

Fonte: Autoria prépria.

Neste regime, a elevada taxa de excitacdo atomica leva a uma reducao na probabilidade liquida
de absorcao por féton, pois uma fragdo significativa de dtomos permanece no estado excitado,
um efeito que persiste mesmo considerando o tempo de vida finito 79 do estado excitado. A
rapida reciclagem dos atomos entre os estados fundamental e excitado cria uma situagao dina-
mica onde a populacio efetivamente disponivel para absor¢do diminui. Consequentemente, o
perfil de absor¢ao sofre um achatamento na regidao de ressonancia (§ = 0) e um alargamento
espectral caracteristico, com Teg = Toy/1 + I /5. Este alargamento por poténcia, que difere
fundamentalmente do alargamento natural, torna-se progressivamente mais pronunciado com o
aumento da intensidade do campo, modificando qualitativamente a resposta espectral do sistema,
atomico.

A Figura 2.2 apresenta a evolugao dos perfis de absor¢do para quatro valores distintos da



2.2. ALARGAMENTOS ESPECTRAIS 47

razao de intensidade I/Ig¢. O eixo de frequéncias, normalizado pela largura natural I'y, mostra
o desvio em relagao a ressonancia (0/I'g) de forma adimensional, permitindo comparagao direta
das larguras espectrais em unidades de I'g. A curva azul corresponde ao regime nao-saturado
(I/Isat < 1), exibindo o perfil Lorentziano caracteristico com FWHM exatamente igual a T'p.
Em contraste, a curva amarela (I = Ig,t) demonstra o efeito de saturagdo: a absor¢ao no centro
da linha (6 = 0) reduz-se & metade do valor nao-saturado, enquanto a largura espectral aumenta
para I'eg = ['gv/2. Para intensidades mais elevadas, representadas pelas curvas verde (I = 215at)

e vermelha (I = 10/, ), observa-se um progressivo alargamento e achatamento dos perfis, com

T'eg atingindo I'ov/3 e T'gv/11, respectivamente.

Perfil de absorcao

1.0 A

—_— /=0
I'=lsat
—_— [ =2lsst
0.8 - — 1=10/g4¢

0.6 A

0.4 1

) 4m Nluz|?
(6 /(55

0.2
-l - L
1 } } | I

O-o T T T |I I I I ‘ I| T T T
o o o o ~o o~ o o o o
ra r n N~ W Mmoo ©~ 10 n n
T T 7 T °° 4~ " F

6/To

Figura 2.2 — Perfis de absorgéo em func¢ao da dessintonia normalizada ¢ /T’y para diferentes razoes
de intensidade I/Igy = 07, 1, 2 e 10. A curva azul (I = 0) mostra o perfil
Lorentziano nao-saturado com largura natural eg = T'g. A curva amarela (I = Igy)
apresenta absorcdo reduzida & metade na ressonancia e largura I'gv/2, enquanto
as curvas verde (I = 2Ig) e vermelha (I = 10Ig) demonstram o progressivo
alargamento por poténcia (I'gyv/3 e Tgy/11, respectivamente). As linhas tracejadas
indicam a largura & meia altura (FWHM) para cada perfil, evidenciando o aumento
de Ter com a intensidade conforme Tgy/1 + I/ Iyt.

Fonte: Autoria prépria.



48 CAPITULO 2. INTERACAO MATERIA-RADIACAO

2.2.3 Alargamento Colisional

O confinamento e movimento térmico dos atomos em células de vapor induzem coli-
sdes que perturbam os niveis de energia atomicos, causando o alargamento colisional (ou por
pressao). Tais colisbes perturbam os niveis de energia dos dtomos absorvedores, modificando
consequentemente a frequéncia de ressonancia da radiacdo absorvida e promovendo o alarga-
mento da linha espectral [103]. Essas interagoes colisionais podem ocorrer entre: atomos da
mesma espécie, atomos de espécies diferentes, moléculas do meio ou, inclusive, com as paredes
do recipiente. Estas interacoes, que podem ocorrer entre atomos da mesma espécie, de espécies
diferentes, com moléculas residuais ou com as paredes do recipiente, modificam abruptamente o

momento dipolar atémico.

Tipos de Colisdes

As colisdes podem ser classificadas em [104,105]:

¢ Colisoes inelasticas: Envolvem transferéncia de energia interna entre as particulas e
alteracdo em suas trajetorias, podendo induzir processos de desexcitacdo atomica. Essas
colisdes influenciam tanto o perfil espectral quanto as populacoes dos estados atdmicos.
Ressalta-se que nao ocorre transferéncia de carga nem reagdes quimicas entre as espécies
colidentes. A identidade das particulas permanece inalterada, restringindo-se & redistri-
buicdo de energia entre seus graus de liberdade internos e externos. Este fendmeno difere
fundamentalmente de processos reativos ou de transferéncia de carga, onde ha efetiva troca

de elétrons ou constituintes, alterando a natureza quimica das espécies envolvidas.

e ColisGes elasticas: Caracterizam-se pela auséncia de transferéncia de energia entre os
graus de liberdade internos das particulas, seus estados eletronicos, rotacionais e vibraci-
onais permanecem inalterados. Entretanto, ocorrem modificacbes na direcdo dos vetores
de momento linear e na fase das func¢des de onda associadas. Classicamente, a colisdo
pode resultar em deflexdo da trajetoria relativa das particulas. Embora ndo provoquem

transi¢Oes entre estados quanticos, as colisoes elasticas sdo responsaveis pelo alargamento
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homogéneo da linha espectral (denominado alargamento por pressdao) e podem afetar a

coeréncia quantica entre os estados envolvidos na transicao éptica.

No caso de vapores, a natureza elastica ou ineldstica das colisdes é determinada, fun-
damentalmente, pelo tipo de interacdo entre as particulas envolvidas e pela energia térmica
associada ao sistema E7 ~ kg7, onde kp é a constante de Boltzmann e T a temperatura
do sistema.. Nesse contexto, os potenciais que descrevem as interagoes bindrias de interesse

sao [106,107]:

o van der Waals: As colisdes regidas por esse potencial sdo, em geral, eldsticas. Esse tipo de
interacao é comumente utilizado para descrever colisdes entre elementos da mesma espécie
com ambos no estado fundamental, bem como entre espécies diferentes, seja quando ambos
os elementos estdo no estado fundamental ou nos casos em que um estd no fundamental e

o outro no excitado.

o Dipolo-Dipolo: As colisées descritas por esse potencial podem ser tanto eldsticas quanto
inelasticas. Interagoes que envolvem elementos de mesma espécie com um no estado fun-
damental e o outro excitado, sdo modelados com esse potencial. Especificamente nessas
situagoes, as colisoes sao classificadas como ressonante e o problema deve ser tratado como
inelastico, pois ha uma probabilidade significativa de que o atomo excitado transfira sua
energia para o atomo no estado fundamental, promovendo-o ao estado excitado enquanto
ele préprio relaxa para o estado fundamental. Além disso, em sistemas com multiplos niveis
energéticos proximos, durante a transferéncia de energia, o 4tomo no estado fundamental
pode ser excitado para um nivel energético diferente daquele ocupado inicialmente pelo
atomo excitado, promovendo, inclusive, transi¢oes proibidas no regime radiativo regidos

pelas regras de selecao quéntica.

Além do potencial de interacéo, a energia térmica do sistema, Ep ~ kgT', é um pardmetro
essencial na caracterizacdo dos processos colisionais. Quando Ep 2 Ejy, as colisoes tendem a
ser predominantemente inelasticas, independentemente do potencial de interacdo, sendo que

os eventos de colisdes podem promover tanto a excitagdo atomica (quando pelo menos um
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atomo encontra-se no estado fundamental) quanto a emissao induzida (caso um dos dtomos
esteja inicialmente excitado); por outro lado, na situagdo em que Ep < Fj, as colisdes sdo

rigorosamente elédsticas, validando a aproximagao de espalhamento puramente eldstico [106,107].
Regimes de Colises
As colistes sao descritas por dois regimes principais [106-108]:

e Teoria do impacto: Aplicavel quando a duragdo da colisdo é significativamente menor
que o tempo de vida do estado excitado. Neste regime, as colisdes sdo sempre bindrias,
instantaneas e tratadas como eventos pontuais estatisticamente independentes. O alarga-
mento resultante apresenta perfil Lorentziano com largura & meia altura I'., relacionada

ao tempo médio de duragdao de uma colisdo binéria, t., conforme expresso por

2 1
L.(8) = R 2.2.97
(¥) e 1442 ( )

o Teoria quasi-estatica: Adequada quando a duragao das interagdes é comparavel ou
superior ao tempo de vida do estado excitado. Neste caso, o campo perturbador atua
continuamente sobre o &tomo durante os processos de emissao ou absor¢ao, gerando perfis

assimétricos e ndo triviais, como o perfil de Holtsmark [106].

O raio de Weisskopf pyy é uma distancia de referéncia crucial que ajuda a classificar
a forga das colisoes individuais, o que, por sua vez, influencia a aplicabilidade das teorias de
impacto e quasi-estatica [109]. Ele determina a distdncia de interagdo a partir da qual as
particulas perturbadoras afetam a linha espectral [110]. Colisdes com pardmetro de impacto
inferior a py, sdo denominadas “colistes fortes” e nelas a fase do dipolo oscilante atomica é
interrompida de forma abrupta, causando distor¢bes na sua energia de transi¢do; em contraste,
colisbes com parametro de impacto superior a py, sdo consideradas “colisoes fracas” e alteram
suavemente e em menor grau a fase do dipolo oscilante [106,107]. Seja forte ou fraca, a teoria
do impacto é utilizada na descricdo dessas colisoes, desde que regiao espectral analisada seja
proxima do centro de linha [111]. Além disso, a adogdo dessa teoria

Nas situagdes em que o parametros de impacto for muito inferior a py e a duracdo da

interagao é suficientemente longa (ou a velocidade do perturbador é baixa), o 4&tomo emite como
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se o perturbador estivesse quase parado naquela configuracio, sendo o regime quasi-estatico
adequadamente empregado na descri¢ao da interacao [106,107]. Nesses casos, o dipolo oscilante
atomica é fortemente perturbado e o espectro é substancialmente alargado.

O célculo do raio de Weisskopf é feito através da expressao [109]

1
o, Cp\ n1
= 2.2.28
P ( ho ) ’ ( )

onde C, representa a constante de acoplamento do potencial de interacdo atomo-perturbador,

C

que assume a forma V' (r) = ——:, em que o, ¢ uma constante dependente do tipo de perturba-
r

dor, n corresponde ao expoente do potencial, e T denota a velocidade média dos dtomos. Além
disso, as equacoes abaixo estabelecem critérios fundamentais para validar a aplicacido da teoria

do impacto na descrigdo do alargamento espectral por colisdes [111]:

v
2mpw

o —v| < (2.2.29)

PN <1, (2.2.30)

onde vy e v representam as frequéncias lineares de ressondncia e da radiacdo incidente, res-
pectivamente. O regime de impacto é valido quando ambas as condigoes sdo satisfeitas; caso
contrario, o modelo quasi-estatico deve ser adotado. Uma consequéncia fundamental do regime
de impacto é a existéncia de uma dependéncia linear entre o alargamento colisional I'. e a

densidade atémica N [112]. Essa relagdo é formalmente expressa por
I'c = BN, (2.2.31)

onde 3 é o coeficiente de alargamento colisional, uma constante de proporcionalidade cujo valor
depende das espécies atomicas em interagdo e da transi¢cao especifica considerada.

A desigualdade (2.2.29) define um limite de validade em frequéncia para a teoria do
impacto, sendo aplicavel na regiao central da linha espectral, onde o desvio em frequéncia em
relagdo a ressonancia é pequeno. Nas regides das asas da linha, onde os desvios de frequéncia
sdo maiores, este critério deixa de ser valido, tornando necessario o uso da abordagem quasi-

estatica. A relagao (2.2.30) assegura que, em média, haja menos de uma particula perturbadora
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dentro de uma esfera de raio py centrada no dtomo emissor. Quando esta condicao é satisfeita,
as colisoes podem ser tratadas como eventos binarios e independentes, fundamentando a teoria
do impacto. Para p%VN 2 1, ocorre sobreposicao significativa das interagdes, com multiplas
colisdes simultaneas, o que invalida a hipdtese de colisdes independentes e exige a adocao da

teoria quasi-estatica ou de modelos hibridos mais sofisticados.

Vapor Atomico como Gas Ideal

Nesta tese, investigamos vapor atdmico de césio-133 homogéneo sob condigoes especificas
de baixa densidade atomica (N € [101°,10%°] 4tomos/m?) e agdo de campo luminoso de baixa
intensidade. Nessas condigOes, as interacoes colisionais relevantes ocorrem entre atomos da

mesma espécie, destacando-se dois casos:

¢ ColisGes ressonantes: Quando um atomo esta no estado fundamental e outro no estado

excitado, regidas pelo potencial dipolo-dipolo com n =3, ag =2e C3 = I [109,111];

47eq

e ColisGes nao-ressonantes: Quando ambos os atomos estdo no estado fundamental,
descritas pelo potencial de van der Waals com n = 6, ag = %” e (g € [10*77, 10*79]

J-m® [109,111].

Considerando as condigoes experimentais extremas de temperatura (7' = 20°C e T = 160°C), a

distribuicao de Maxwell-Boltzmann fornece as velocidades médias:

_ |8kBT 216m/s (a 20°C)
v = =
m 263m/s (a 160°C)

Para a linha D2 do césio (A = 852 nm), o momento de dipolo é |u| = 3.7971 x 10729 C-m [113],

resultando em C3 =~ 2 x 107*® J.m3. Aplicando a Eq.(2.2.28), obtemos os raios Weisskopf:

o Potencial de van der Waals: py ~ 1 nm;

o Potencial dipolo-dipolo: py =~ 14 nm.

A andlise espectral via critério (2.2.29) revela que:

o Potencial de van der Waals: |vp — v| ~ 35 GHz (20 °C) e 42 GHz (160 °C);
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 Potencial dipolo-dipolo: |vy —v| ~ 2.5 GHz (20 °C) e 3.5 GHz (160 °C).

Para as densidades atémicas tipicas dos experimentos:

1x 105 m3 (a20°C)
1x10%m=3 (a 160°C)

0s parametros ,03WN situam-se entre:
« Potencial de van der Waals: pf, N ~ 10712 (20 °C) e 10~7 (160 °C),
« Potencial dipolo-dipolo: p3, N =~ 1079 (20 °C) e 10~* (160 °C),

satisfazendo plenamente a condigao p%VN < 1 do critério (2.2.30). Portanto, a teoria do impacto
mostra-se plenamente aplicavel ao sistema em estudo.

Tao importante quanto o regime de colisdes, outro aspecto crucial a ser estabelecido
refere-se a natureza das colisdes no sistema. A energia cinética média dos dtomos no gas é dada

por:
4meV (a 20°C),

Er = §k:BT =
2 5meV  (a 160°C).

Considerando que a energia de transi¢ao da linha D2 do césio-133 é Ey pa = 1.45 €V [113], tem-se
que Eypp2 > Er. Essa disparidade energética implica que os processos colisionais inelasticos
estdo termicamente suprimidos. Adicionalmente, como os campos luminosos utilizados possuem
baixa intensidade, a populacao atomica excitada NV, é significativamente menor que a populacao
no estado fundamental Ny, isto é, % < 1. Como consequéncia, colisdes ressonantes (entre
um atomo no estado fundamental e outro no excitado) sdo estatisticamente raras, sendo que
as colisdes predominantes ocorrem entre dtomos no estado fundamental, que por sua vez sdo
eldsticas. Diante dessas condi¢oes, adotamos em nossa modelagem a aproximacao de colisdes

puramente eldsticas.
Contribuicdo das Colisées no Coeficiente de Absorcdo do Meio

Como os alargamentos sao eventos independentes com distribui¢oes estatisticamente in-
dependentes, seus efeitos podem ser combinados através de uma integral de convolugao [114].
Essa abordagem matemaética permite combinar eficientemente os diferentes mecanismos de alar-

gamento sem exigir tratamentos adicionais complexos. Aplicando a definicdo da convolugao,
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tém-se

o o(8) = / T k()L — 8 do.

—00

Substituindo a expressdo para o coeficiente de absorcao da Eq. (2.1.25) e o perfil Lorentziano
do alargamento colisional da Eq. (2.2.27), obtém-se

2Ky [ 1 1

572 (6—0")2
2

( 1+4 + o
I _
c oo Fgﬂ 1+4 T2

Fx,e(0)

Int(6)
A solugao desta integral (detalhada no Apéndice A) resulta em

Kol e 1

. 5
eff+rc 1+4m

Fxe(0) = T

Utilizando as expressoes para kg e Lo, Obtém-se a forma final do coeficiente de absor¢do com-

binado, dada por

47N | 12| o1

€ohATy/1 + - 14487

com a largura total & meia altura I" dada por,

1
=Ty /14— +T,, (2.2.33)
Isat

onde I'y é a largura natural, I'. é a contribuicdo colisional e o termo /1 + Iit descreve o
sa’

Fiye(0; 1, N) = (2.2.32)

alargamento por poténcia.
2.2.4 Alargamento Doppler

Os atomos em vapores atomicos apresentam movimento térmico continuo em relagdo
a um observador em repouso, exceto no caso tedérico em que o vapor estd no zero absoluto.
Quando submetidos a um campo luminoso direcional com frequéncia w, definida no referencial
do observador em repouso, o movimento relativo dos atomos induz um desvio Doppler que faz
com que cada dtomo perceba a frequéncia da radiacdo de forma distinta, dependendo de sua
componente de velocidade ao longo da direcao de propagacio da luz. A combinagao entre esses
desvios Doppler individuais e a distribuigao térmica de velocidades (descrita pela distribuicao
de Maxwell-Boltzmann) resulta em um alargamento caracteristico do perfil espectral, conhecido
como alargamento Doppler, que se manifesta como um alargamento e achatamento da linha

espectral observada [95].
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Para compreender como esse fendmeno afeta o coeficiente de absor¢ao do meio, considere
um atomo movendo-se com velocidade V que interage com um campo luminoso de frequéncia w,
ambos definidos no referencial do observador em repouso Oz, conforme ilustrado na Figura 2.3.
No referencial do 4tomo 2’OQ’%’, a frequéncia efetivamente percebida wy4 é dada, em aproximacao
nao relativistica, por [115]

wag =w—V-Kk,

onde k é o vetor de onda da radiacdo. Quando expressa em termos da componente de velocidade

v) ao longo da diregdo de propagacdo, esta relagdo se reduz a

2 U”
WA =w— ——
Ao

onde \g é o comprimento de onda caracteristico da transi¢cdo atémica. Introduzindo a frequéncia

de ressonancia wgy do sistema e reorganizando os termos, obtém-se a relagdo fundamental entre

as dessintonias nos dois referenciais, dada por

27T’U||

04 =10— SV

(2.2.34)

com 0 = w — wy representando a dessintonia no referencial do observador em repouso e 64 =
w4 — wg a dessintonia no referencial atémico.

Apés determinar a dessintonia percebida no referencial atomico (d4), procedemos a des-
cricao estatistica do sistema, considerando a distribuicdo de velocidades no vapor atémico. Em
tal meio, os atomos exibem um espectro continuo de velocidades, formando diversas classes de
velocidade que coletivamente seguem uma distribuicao estatistica bem definida. Essa distribui-
¢ao pode ser caracterizada precisamente utilizando formalismos da mecénica estatistica, apesar
da impossibilidade pratica de medir individualmente cada velocidade atomica(®).

Para descrever estatisticamente o comportamento dos 4tomos no vapor, consideramos um
ensemble canénico de gas ideal® confinado em um volume V em equilibrio com um reservatério

térmico a temperatura T'. Neste cendrio, a estatistica de Boltzmann fornece o fundamento para

(8) Considerando que um mol de substancia contém aproximadamente 6 x 10?® 4tomos, a descricdo individual
torna-se inviavel.

) Caracterizado por: colisbes perfeitamente eldsticas, hamiltoniana puramente cinética, equilibrio térmico com
distribui¢do de Maxwell-Boltzmann, e dimensdes atémicas despreziveis frente ao volume ocupado [116].
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Figura 2.3 — Representacao esquematica do efeito Doppler para um dtomo em movimento. O
sistema de coordenadas xOz corresponde ao referencial do observador em repouso,
enquanto 'O’z representa o referencial do &tomo em movimento com velocidade V.
A onda eletromagnética de frequéncia w (linha ondulada vermelha) se propaga ao
longo do eixo x, sofrendo um desvio de frequéncia para w4 no referencial atémico
devido ao movimento relativo. O circulo ciano ilustra a posi¢do instantdnea do
atomo.

Fonte: Autoria prépria.

descrever a distribuicdo atdmica no espaco de fase. A probabilidade de um atomo possuir energia
entre F e E+ dFE, o que corresponde a ter posi¢io entre r e ¥ + dr e momento entre p e p + dp,
¢é dada por

dP(¥,p) = f(F,p)drdp,

_h(EFB)
onde f(¥,p) = Ae *BT representa a fungdo densidade de probabilidade no espago de fase,

sendo A a constante de normalizagdo, kg a constante de Boltzmann, e h(F,Pp) a hamiltoniana
de um tinico 4tomo. Para um gés ideal com hamiltoniana puramente cinética h = p2/2m (onde

m é a massa atémica), a distribuicdo independe da posigao, reduzindo-se a
__B>_
dP(p) = AVe 2mksTdp, (2.2.35)

A integral da funcdo densidade de probabilidade sobre todo o espago deve necessariamente
resultar no niimero total de particulas A do sistema. A partir da Eq. (2.2.35), determina-se a

constante de normalizacao, dada por

A=

[N

(2rmkpT)
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onde N = N/V representa a densidade de particulas no vapor. Substituindo este resultado na
Eq. (2.2.35), obtém-se o nimero médio de particulas com momento entre p e p+dp por unidade

de volume, escrita como
=2
p

Ne 2mkpT
dN = 6733(1]5'
(2mrmkpT)>

Utilizando a relacao classica entre momento e velocidade em coordenadas cartesianas, p;, . =

MUz, -, chega-se a expressao

nlw

m _ mv2
dN =N <27rk:BT> e BT dvydvydv,,

com V2 = v2 + UZ + 2.

Para descrever quantitativamente o alargamento Doppler, deve-se considerar apenas a
componente de velocidade na dire¢do de propagacao da luz. Nos caso em que apenas a compo-
nente paralela ao vetor de onda (v)) é nao nula, obtém-se a distribuicdo de velocidades atomicas

nessa dire¢ao, dada por

e wXdy, (2.2.36)

[2kpT
w= | 2L (2.2.37)
m

A Eq. (2.2.36) descreve especificamente a distribuicdo de velocidades atéomicas na diregao de

onde a velocidade mais provavel é

propagacao da radiacdo incidente.
Para incorporar os efeitos de todas as classes de velocidade atdomica no espectro de
absorcdo, realiza-se as substituigdes 6 — d4 e N — dN na Eq. (2.2.32). O coeficiente de

absorgao diferencial para atomos com velocidades entre v e v + dv) torna-se

2
v
I

4y/mN |p12]? K

e
eohu)\l“m - 4((;2;1;!)2

A integracao sobre todas as velocidades fornece o coeficiente de absorcao total do vapor atémico,

dk(0;I,N) =

de.

dada por

2 oo T2
(61, N) = — VTN / ¢ dv (2.2.38)

eohu/\Fm —o0 . 4@

FZ
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A Eq. (2.2.38) descreve um perfil de Voigt, resultante da convolugao entre um perfil Lo-
rentziano (associado aos alargamentos natural e colisional) e uma distribui¢do Gaussiana (cor-
respondente ao alargamento Doppler térmico). Este perfil caracteriza precisamente a resposta
espectral de vapores atémicos em equilibrio térmico, ndo admitindo solugdo analitica simples e
requerendo métodos numéricos para sua avaliagio.

A Figura 2.4 compara trés perfis de absor¢cdo normalizados no méximo: Lorentziano
(azul), Gaussiano/Doppler (vermelho) e Voigt (verde), sendo este tltimo obtido pela convolugao
dos dois primeiros. A representacdo em escala logaritmica no eixo vertical permite uma andlise
simultdnea das regioes centrais e das asas espectrais. Cada perfil apresenta sua respectiva largura
a meia altura (I';, = 2 Hz para o Lorentziano, I'p = 3 Hz para o Doppler), indicada por linhas
tracejadas nas cores correspondentes. O perfil Lorentziano exibe caudas amplas caracteristicas
de processos de decaimento natural ou colisional. Em contraste, o perfil Doppler, associado
ao movimento térmico atémico, mostra um decaimento exponencial mais rapido e formato mais
estreito no centro. O perfil de Voigt sintetiza ambos os comportamentos: regiao central de forma
Gaussiana e caudas com caracteristicas Lorentzianas em dessintonias maiores. Esta comparacao
direta revela claramente como os diferentes mecanismos de alargamento moldam o perfil espectral

completo.

2.3 Emissio Atdmica

A emissdo atomica desempenha um papel fundamental no aprisionamento radiativo,
pois € o processo pelo qual a energia absorvida pelos dtomos é reemitida na forma de fétons que
podem continuar a interagir com o meio. A teoria da redistribuicao de frequéncia (FRD, do inglés
Frequency Redistribution) é essencial nesse contexto, pois descreve como as frequéncias dos fétons
reemitidos sdo modificadas devido a processos fisicos como colisdes e Doppler, influenciando
diretamente a dinamica do transporte radiativo e a forma do espectro observado. Compreender
esses mecanismos é crucial para modelar com precisdo o transporte da radiacio e os efeitos de

aprisionamento em meios gasosos ressonantes.
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Perfil de absorcao
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Figura 2.4 — Comparacao dos perfis de absor¢ao normalizados em escala logaritmica: Lorent-
ziano (azul, I', = 2 Hz), Gaussiano/Doppler (vermelho, I'p = 3 Hz) e Voigt
(verde). As linhas tracejadas verticais indicam a FWHM de cada perfil. O perfil
Lorentziano, caracteristico de processos de decaimento natural ou colisional, exibe
caudas amplas (~ 1/62). O perfil Gaussiano, associado ao alargamento Doppler
térmico, apresenta decaimento mais répido (~ 6_52). O perfil de Voigt, resultante
da convoluc¢ao dos anteriores, mostra comportamento intermediario: regiao central
Gaussiana e caudas Lorentzianas. A escala logaritmica no eixo vertical permite
visualizar simultaneamente as regioes centrais e asas espectrais.

Fonte: Autoria prépria.

2.3.1 Teoria da Redistribuicao de Frequéncia: Parcial e Completa

Enquanto a absorcao remove energia do campo de radiacdo em frequéncias especificas,
a subsequente reemissao (espalhamento) determina como essa energia é reintegrada ao campo.
No contexto do aprisionamento radiativo, onde f6tons sofrem multiplos eventos de espalhamento
antes de escaparem do meio, a Teoria da Redistribuigdo de Frequéncia [50,61] descreve precisa-
mente como a energia é redistribuida em cada evento de emissdo. Esta teoria estabelece uma
relagdo estatistica fundamental entre as frequéncias do f6ton absorvido e emitido [56], onde a
natureza da redistribuicdo (parcial ou completa) é determinada por pardmetros fisicos do meio.

A temperatura afeta diretamente a energia cinética dos atomos, a pressao influencia a frequéncia
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de colisGes entre os atomos e a largura de linha esté relacionada ao tempo de vida dos estados
excitados [7,53,117]. Esses fatores combinados governam a probabilidade de modificacao da
frequéncia do féton emitido em relacdo a frequéncia absorvida.

Na auséncia completa de colisbes, a interacdo féton-atomo é governada pelo alargamento
natural da linha, I'j (em Hz). No referencial préoprio do dtomo, a absor¢ao de um féton de
frequéncia v,¢, cuja probabilidade é descrita por um perfil Lorentziano devido ao alargamento
natural, é seguida pela reemissao na mesma frequéncia da absorc¢ao; entretanto, no referencial do
observador em repouso, o movimento térmico dos dtomos introduz uma redistribuicao devido ao
efeito Doppler [50,118]. Independentemente do referencial adotado, observa-se uma correlagao
direta'®) entre as frequéncias do féton absorvido e do féton emitido. Nesse caso, devido a
presenca de correlagdo, diz-se que houve Redistribuigao Parcial de Frequéncia (PFR, do inglés
Partial Frequency Redistribution) [50].

Quando atomos excitados sofrem colisbes antes da emissdo, a fase do dipolo oscilante
atomico é alterada (decoeréncia). Uma tnica colisdo forte pode ser suficiente para randomizar
significativamente a fase da oscilagdo, enquanto o efeito acumulado de colisdes (sejam fortes ou
uma sucessao de fracas) interrompe a coeréncia da oscilagdo atémica ao longo do tempo de vida
do estado excitado [106,111]. Como resultado, a frequéncia do féton que o dtomo emitird é
redistribuida segundo um perfil espectral, que dentro da teoria do impacto, corresponde a uma
Lorentziana [107,109].

Se as colisoes forem suficientemente eficazes para interromper a fase de oscilagdo do
atomo e destruir a ‘'memoéria’ da frequéncia do féton absorvido, diz-se que houve Redistribuicao
Completa de Frequéncia (CFR, do inglés Complete Frequency Redistribution) no referencial do
atomo, onde a frequéncia emitida (1) é independente da frequéncia absorvida(vat)) [15]. En-
tretanto, no referencial do observador em repouso, mesmo que ocorra CFR no referencial do
atomo, pode persistir PFR se a velocidade do atomo que absorveu o f6ton nao for completa-
mente randomizada por colisoes antes da reemissao. Essa “meméria” da velocidade selecionada

na absorc¢ido pode manter uma correlacdo entre a frequéncia do féton incidente e a frequéncia

(10) Entendida aqui como dependéncia estatistica entre os processos de absor¢do e emissao.
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do féton emitido no referencial do observador em repouso [53,61]. Para que haja CFR no re-
ferencial do observador em repouso é necessario que ou as colisOes sejam capazes de alterar
significativamente a energia cinética dos atomos [107] ou haja troca de excitagdo durante as
interagoes [119].

De modo mais geral, a correlacdo no referencial atéomico entre a frequéncia do féton
absorvido e a do féton emitido define os regimes CFR e PFR. A transigio entre esses regimes é
fundamentalmente determinada pela relacao entre o tempo médio entre colisGes, 7., se presentes,
e o tempo de vida do estado excitado, 79 [120]. Nos caso em que a CFR domina, 7. < 79 e é
observado em meios muito densos ou quando o tempos de vida radiativos dos estados envolvidos
sdo prolongados; em contraste, a PFR prevalece quando 7. > 7y, tipico de meios rarefeitos,
nos quais o atomo emite antes que colisdes possam destruir completamente a informacgao da

frequéncia incidente [110].

2.3.2 Funcdo Redistribuicdo de Frequéncia

A redistribuicao de frequéncia é descrita quantitativamente pela Fungdo de Redistribui-
¢do de Frequéncia (FRF, do inglés Frequency Redistribution Function), denotada por ©(1/, kv, R)
Essa funcéo representa a densidade de probabilidade conjunta de que um féton com frequéncia
v, propagando-se na dire¢ao 1A<, féton (1/, ﬁ), seja absorvido e subsequentemente reemitido com
frequéncia v/ na direcao k’, féton (u’ K ) [15]. Além disso, o atomo absorvedor é selecionado
aleatoriamente da distribuicdo de Maxwell-Boltzmann, que, para um vapor em equilibrio tér-
mico, é isotropica. Logo, as velocidades atomicas ndo tém direcao preferencial e a probabilidade
de um atomo absorver luz independe da dire¢ao de sua velocidade.

No referencial atomico, as dire¢oes de absorcao, 1A<, € emissao, Kk’ , s&0 eventos estatistica-
mente independentes das frequéncias envolvidas. Além disso, como foi descrito anteriormente,
a absorcao em uma dada frequéncia v é estatisticamente independente do evento da emisséao.
Entretanto, se o processo envolver PFR, a emissdo dependerd da absorcao. J& no caso em que

ha CFR, a emissao independe da absor¢cao. Contudo, fatorando a FRF, pode-se escrevé-la no
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referencial do 4tomos como [50]

A

Ou(V, K1, k) = py (K, k) pa(v)p (v, v), (2.3.39)

onde py (1A<’ , 1A<) é a densidade de probabilidade angular condicional do féton emitido ter direcao
k' dado que o absorvido tinha direcio k (normalizada por [ ps(K',k)dQs = [ pe(k’,k)dSY, =
1), pa(v) é a densidade de probabilidade de absor¢do do féton de frequéncia v (normalizada
por [pa(v)dv = 1) e pp(V/,v) é a densidade de probabilidade condicional do féton emitido
ter frequéncia v/ dado que o absorvido tinha frequéncia v (normalizada por [pgp(V,v)dV =
[ pe(V,v)dv = 1), de forma que o produto pa(v)pg(V/,v) corresponde a probabilidade conjunta
de absorver um féton de frequéncia v e emitir um de frequéncia v/

Nesse cendrio, a probabilidade conjunta infinitesimal de um féton ser absorvido com
frequéncia entre v e v 4+ dv que se propaga na diregdo k (dentro do angulo sélido df2s), ser

reemitido com frequéncia entre v/ e 1/ + dv/ na direcio k' (dentro de df2.) é proporcional a
dPay(V/, kv, R) o Oy (V) kv, R)dudu’dQsdQ;,

onde o produto pg(K',k)pe(r/,v)dv'dSY, representa a probabilidade de emitir o féton (1/ K/ )
condicionado a absorcao do féton (1/, R), enquanto p4(v)dvdQs representa a probabilidade de
absorcao do féton (V, E)

Para incorporar o efeito Doppler na emissao, considere um atomo movendo-se com ve-
locidade constante Vv em relacdo a um observador em repouso. Esse dtomo absorve um féton
(l/, E) e emite outro féton (u’ K/ ) , cujas frequéncias e vetores de onda sao medidos no referencial
atoémico. Os diagramas da Figura 2.5 ilustram essa situacdo: 2.5a mostra a perspectiva do obser-
vador em repouso, enquanto 2.5b apresenta o referencial do atomo. Incluindo o desvio Doppler
associado a velocidade do dtomo, a FRF, Eq. (2.3.39), agora no referencial do observador em

repouso ¢ dada por

IS I vk vk v K
@(z/,k';y,k):pg(k’,k)pA <1/—v>pE (V'—V)\ V- > (2.3.40)

A

Como discutido anteriormente, o meio é considerado isotrépico, o que implica a auséncia

de diregoes privilegiadas no espaco. Essa propriedade permite adotar um sistema de coordenadas
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(a) (b)

Figura 2.5 — Diagramas comparativos do espalhamento ressonante em dois referenciais. (a) No
referencial do observador em repouso, o 4&tomo (esfera azul) move-se com velocidade
Vv, absorve um féton incidente com vetor de onda K e emite outro com vetor de onda
k' em diregao aleatdria. Os eixos (z,y, z) representam o sistema de coordenadas do
observador. (b) No referencial do dtomo, evidencia-se o 4ngulo # entre os vetores
de onda k (incidente) ¢ K/ (emitido). A trajetéria do féton incidente é indicada
pela linha tracejada e ondulada vermelha. Os eixos (ki, ks, ks) definem o sistema
de coordenadas do atomo.

Fonte: Autoria prépria.

proéprias para cada evento de espalhamento, de modo que o vetor de onda do féton incidente k
esteja sempre alinhado com um dos eixos do referencial atomico (k;). Além disso, por construgao,
os vetores k e k/ devem ser coplanares, formando o plano de espalhamento. Assim, utilizando
as variaveis dos diagramas da Figura 2.5, obtém-se V - k = v ev- kK = v|cost + v senf, onde
v e vy representam, respectivamente, as componentes da velocidade paralela e perpendicular

no plano de espalhamento. Substituindo esses resultados na Eq. (2.3.40), chega-se a

O K, k) = po (K K) pa (v = ) i

vjcost + ’UJ_SQDQ. Y| )
N X\ TN

(2.3.41)
O resultado liquido de todo o conjunto de dtomos é obtido através do calculo da média
sobre a distribuigao de velocidades atomicas [15]. Tomando a média sobre todas as velocidades

possiveis na Eq. (2.3.41), com o sistema de coordenadas k; satisfazendo as condi¢bes impostas
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anteriormente, obtém-se

. po(K k) o\ UL v
CIZNSTA I ()/ dvpa (l/ - /\”> 672/ dvie? -
T — 00 —0o0

( ,  vjcost + vlsen9_ U”)
PE \V 2 v h\

I\J‘F ]

(2.3.42)

E fundamental destacar que a Eq. (2.3.42), embora expressa no referencial do observador em
repouso, tem suas componentes pg, pa € pg originalmente definidas no referencial do atomo. Isso
significa que, embora ©(v/, Kk’ U, ﬁ) descreva a redistribuicao espectral no sistema do observador,
as distribui¢oes angular, de absor¢do e emissdo sdo formuladas com base nas frequéncias e
direcoes relativas ao atomo. Portanto, ao construir essas funcoes, deve-se adotar rigorosamente
o referencial atdmico como base, garantindo a consisténcia fisica na modelagem dos mecanismos

de espalhamento.
Adendo Sobre Luz Polarizada no Modelo

A polarizacdo da luz, que caracteriza a orientacao espacial do vetor campo elétrico da
onda eletromagnética, influencia significativamente tanto a dinamica da interacdo atomo-féton
quanto o padrao angular da radiacdo redistribuida [101,121] e sua inclusdo exige uma generali-

zagao do formalismo que introduz duas complexidades principais [55,57,122]:

e A descricao rigorosa da interagdo entre luz polarizada e 4tomo, requer o uso dos vetores de
Stokes. Consequentemente, a fungao de redistribuigao (escalar na Eq. (2.3.42)) precisa ser
generalizada para uma matriz de redistribuicdo que opera sobre esses vetores, resultando
em um acoplamento intrincado entre frequéncias, dire¢oes de propagacdo e estados de

polarizacao.

¢ Quando se considera especificamente a distribuicdo angular dipolar, a descri¢ao adequada
requer substituir a funcao escalar pg(f{’ ,R) por uma matriz de espalhamento completa.
Esta matriz ndo apenas caracteriza a mudanca de direcao (lA<’ — R), mas também codifica
a rotagao dos vetores de polarizacao em relacao ao plano de espalhamento, revelando assim

como a anisotropia intrinseca do processo dipolar afeta a radiagdo redistribuida.

Nesse sentido, toda a abordagem levara em conta que a radicagao envolvida é ndo polarizada.



2.3. EMISSAO ATOMICA 65

2.3.2.1 Func3o Densidade de Probabilidade Angular

A funcao angular py (lA<’ , lA<) apresenta duas formas candnicas em sistemas fisicos: distri-
buicdo isotrépica e dipolar. A distribuigdo isotrépica é frequentemente utilizada em cenarios
onde o meio é predominantemente espalhador"!) [123,124] e em sistemas onde os tamanhos
das particulas envolvidas sdo muito menores que o comprimento de onda da luz incidente [125].
Nessas situacodes a densidade de probabilidade angular se reduz a uma constante normalizada,
dada por [15]

1

so(f/ k) = — 2.3.43

que se traduz na emissdo igualmente provaveis em todos os possiveis angulos solidos.

Quando as transicoes eletronicas atomicas interagem com a luz devido ao seu momento de
dipolo elétrico, denominadas como transi¢oes dipolares, a distribui¢do angular assume uma forma
12)

)

anisotrépica a cada espalhamento. Se tratando dos casos que envolvem luz néo polarizadal

a forma dessa distribuigao é dada por [101,121]
s e 3
pyP (K k) = 1L+ cos6), (2.3.44)

onde 6 é o angulo entre os vetores de onda do foton incidente e espalhado, sendo seu uso indi-
cada em modelos que envolvem transigoes eletronicas dipolares [15,101]. Note que a dependéncia
quadratica com o 6 introduz acoplamentos nao triviais entre as varidveis espaciais e espectrais,
tornando as integragdes necessarias para calcular a funcdo de redistribuicdo significativamente
mais complexas e computacionalmente custosas. E importante ressaltar que, embora os &to-
mos espalhadores estejam distribuidos isotropicamente, cada evento individual de espalhamento

redireciona o féton de maneira anisotropica.
2.3.2.2 Funcdo Densidade de Probabilidade de Absorcdo e Emissdo

Na formulacdo da FRF, observa-se uma assimetria fundamental no tratamento dos me-

canismos de alargamento espectral entre os processos de absorgdo e emissdo [50]. A parcela

() Meios espalhadores envolvem muiltiplos espalhamentos, o que faz com que a informagao sobre a diregdo de
incidéncia seja 'perdida’ ao longo do processo.

(12)Observada, por exemplo: (i) em meios opticamente espessos com multiplos espalhamentos, onde a radiacao
tende a se tornar progressivamente menos polarizada a cada espalhamento; (ii) quando a luz incidente é natural,

ou seja, ndo possui uma dire¢do de polarizagdo preferencial.
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da funcao @(l/,f(; v, K ) associada & absorc¢ao incorpora de forma completa os mecanismos de
alargamento relevantes, natural, Doppler e colisional [15]. Por outro lado, o termo que trata da
emissao condicional, pp(v/, V), assume apenas o regime fisico considerado.

Quando os efeitos da intensidade da radiacio incidente sdo desprezados, no referencial
atémico o alargamento total é determinado pelo decaimento natural e pelas colisdes. Nesse
caso, o perfil resultante corresponde a uma Lorentziana normalizada com FWHM dada por

I =Ty + T, conforme a Eq. (2.2.32). Sendo assim, pode-se escrever que a FRF é dada por

2
Tl
O K8y = 2 (KK) [~ oy [ e
y KS —WQFSCPG ; . Y| <7ﬂ)2 . vieé
’ 1+44ﬁ%7 (2.3.45)
0,c
. (V, B vjcost + vLsenH' . v”)
PE b\ ; \

Convém notar que, apesar de py ter sido estabelecida no referencial do atomo, o termo de
O(v, k: v/ K ) relacionado a absorgao é rigorosamente descrito por um perfil de Voigt, constituido
pelos alargamentos natural, Doppler e colisional.

Em relacdo a emissao, a funcdo de densidade de probabilidade pode assumir trés dife-

rentes perfis [91,126]:

o Cenario II (PFR): Em sistemas onde a correlacao entre as frequéncias de absorcao e

emissao é preservada no referencial atémico durante o processo de emissdo, pg, no referen-

cial do observador em repouso, assume a forma de um perfil puramente Doppler(!?), que,
no referencial do atomo, se resume a um delta de Dirac, dado por(!4
pr(V V) =8V —v). (2.3.46)

e Cenério III (CFR): Em ambientes fortemente perturbados, ou seja, onde as colisdes
dominam de tal forma que a correlacdo é destruida até mesmo no referencial atémico, pg

reduz-se a um perfil puramente colisional!®), o qual, independentemente do referencial,

(13) Exceto em abordagens que envolvem dtomos frios (T < 1 K), a largura Doppler é, em geral, muito superior

a largura natural, permitindo a sua negligéncia sem prejuizo a precisao dos resultados [127].
(14)No referencial do atomo, as frequéncias sdo definidas localmente, de modo que ndo ha dispersdo Doppler
associada & distribuicdo de velocidades térmicas, razdo pela qual o perfil de emissdo assume a forma de uma
funcéo delta.
(15)C0m0 discutido anteriormente, em regimes onde as colisdes dominam ('Y > I'Y), a coeréncia atémica é
destruida, eliminando qualquer memoéria do féton absorvido. Nesses casos, a inclusdo adicional dos alargamentos

natural e Doppler em pg torna-se redundante.



2.3. EMISSAO ATOMICA 67

assume a forma
v
111 1 I't.c

pe (V) =5 PO (2.3.47)

e Cenario Resultante: Uma fracdo significativa de atomos sofre colisdes elasticas que
perturbam parcialmente, sem destruir completamente, a correlacdo da emissao. Esta situ-
agao intermedidria, situada entre a preservagao da correlagdo (Cenério II) e a redistribuigao
completa de frequéncias (Cenério III), é caracterizada por dois parametros fundamentais:
(1 — P.) e P., que correspondem as fragoes de dtomos que preservam totalmente a cor-
relagdo e redistribuem completamente a frequéncia, respectivamente. Estes parametros

relacionam-se com as taxas de decaimento radiativo, I'g, e colisional, I';, por

)
1-P)= —— 2.3.48
(1-P)= o (2.3.49
e
Ie
Po= —rr. 2.3.4
F0+FC ( ? 9)

A funcao de redistribuicdo para este caso combina linearmente os casos limites, de modo
que [15,41,56,128]

PRV, v) = (1 - PpH (V,v) + Ppi (V). (2.3.50)

Substituindo individualmente os respectivos perfis de cada cenédrio, Egs. (2.3.46) e

(2.3.47), na Eq. (2.3.45), obtém-se as FRF para cada cenario em uma dada dire¢ao 6 do plano

_g{vﬁ_’_ [(V’u))x+v|2(lcosi9)}2}

u sen<6

— — 2 > ~ o €

O K K) = —=—p, (K, k /
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de espalhamento, sao(1¢) (17)

d’UH (2.3.51)
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As Egs. (2.3.51) e (2.3.52) 01V, K, E) e @]][(V/,E/; v, E) descrevem a redistribuicao
de frequéncia de fétons espalhados em meios atomicos isotrépicos, que incorporam os efeitos
térmicos via a distribuicdo de Maxwell-Boltzmann e a largura natural das transi¢coes atomicas por
meio de perfis lorentzianos. O corresponde ao caso de emissdo com correlagdo no referencial do
atomo, apresentando uma estrutura mais simples que envolve apenas a componente de velocidade
paralela a direcdo incidente, enquanto Oy representa um caso mais geral com emissdo sem
qualquer correlacdo entre absorcdo e emissdo, exigindo integracao sobre duas componentes de
velocidade (paralela e perpendicular).

Convém também abordar a interpretacido probabilistica da funcao de redistribuigdo. As
Egs. (2.3.51) e (2.3.52) descrevem completamente a densidade de probabilidade conjunta de um
processo de absorcao seguido de emissdo. No entanto, em muitas aplicagbes praticas, apenas
a frequéncia e a direcdo do féton emitido sdo relevantes, sendo a absorcido considerada um
evento anterior conhecido ou marginalizado. Nesses casos, é natural recorrer a densidade de
probabilidade condicional de emissao, dado que houve absor¢do com frequéncia v e diregao k. A
transicdo da densidade conjunta para a condicional é formalmente realizada por meio da regra
o k'vk)

A (k)

de Bayes [129]. Para tais aplicacoes, deve-se utilizar a relagdo Ocong (v’ K/ v, 1A<) =~ F,
A\

[60,130-132], em que p% (v, ﬁ) representa a probabilidade de ocorrer emissao apds a absorcgao de
um féton com frequéncia v e direcio k.

Em meios isotrépicos, essa probabilidade corresponde ao perfil de absorgao pa(v) [61],
pois a absor¢ao nao depende da direcao k da radiacao incidente. Nesse contexto, a marginaliza-
¢ao sobre os estados finais de emissao conduz diretamente ao perfil espectral. Em contrapartida,
em meios anisotrépicos, essa simplificacdo deixa de ser vélida, e a dependéncia angular precisa
ser considerada explicitamente. Ressalta-se que, como Oconq (v, Kk’ v, lA<) ja foi generalizada para

o referencial do observador em repouso, o mesmo deve ser feito com p4(v), convertendo o perfil
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de Lorentz em um perfil de Voigt. A normalizagdo da absorgéo nesse referencial é feita com base

na Eq. (2.2.38), que, apés manipulagbes mateméticas apropriadas, leva a expressao

S —v2
Ou(v) = %/ ¢ S dvy, (2.3.53)
T2 —OOCLZ_’_(FLV_UU>
D

FO,C
2I'p

onde a = é o parametro de Voigt e

Iy, = (2.3.54)

U
A
é a largura Doppler associada a temperatura do sistema. Dessa forma, a versdo condicional da

fungao de redistribuicao é dada por

S =
Ocona(V, K|V, k) = (2.3.55)

com ®4(v) dada pela Eq. (2.3.53).
2.3.3 Perfis Integrado no Angulo

A informacao angular das fungoes de redistribuicdo é especialmente relevante quando
a radiacdo incidente é polarizada, tornando-se secundaria no estudo de sistemas homogéneos e
isotrépicos [50,133]. Em tais configuragdes, a redistribuicdo em frequéncia domina amplamente
sobre as correlagoes angulares, uma vez que o transporte radiativo é determinado principalmente
pelo acoplamento entre as frequéncias dos fétons absorvidos e reemitidos [15,134]. Essa carac-
teristica justifica plenamente o uso de fungoes de redistribuicdo angularmente integradas, que
mantém a esséncia fisica enquanto oferecem vantagens computacionais decisivas. Estudos com-
parativos em meios homogéneos demonstram que as formulacoes integradas reproduzem com
alta fidelidade os resultados das abordagens completas, com discrepancias pequenas em relacao
a formulagao dependente do angulo [15,50, 135, 136].

Para determinar as funcées de redistribuicao de frequéncia angularmente integradas em

cada cendrio, deve-se:

1. Substituir na Eq. (2.3.41) a funcdo de densidade de probabilidade de emissdo pg cor-
respondente ao cendrio que se deseja avaliar (Eqgs. (2.3.46) e (2.3.47)), além do perfil de

absorgao, representado por uma Lorentziana normalizada com FWHM I'g ;
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2. Definir a funcdo de distribuicdo angular que melhor se adequa a situagdo que deseja-se
analisar. Como as equagoes integradas no adngulo serdo utilizadas na averiguagdo de es-
pectros que envolvem multiplos espalhamentos, serd avaliada apenas a distribuicao angular

isotropico;

3. Na sequéncia, deve-se realizar a integracdo sobre todas as dire¢bes de emissdo possiveis,

que conduz a expressao
R(V, v) = —1 /@ (1/ K':v lAi) asy
Y 1 9y Y Y

seguido pela ponderacao através da média sobre todas as velocidades possiveis da distri-
buigao de térmica de Maxwell-Boltzmann. A integragao sobre o angulo sélido d§2’ remove
a dependéncia angular explicita, mantendo apenas os efeitos espectrais relevantes para

descrever o transporte radiativo em meios opticamente espessos.

Ao final desse procedimento, obtém-se as fungoes de redistribuicdo angularmente integradas
R(2',x), que representam a probabilidade conjunta de absorver um féton com frequéncia x e
emitir um com frequéncia z’, expressas em termos de varidveis adimensionais. As expressoes

para R(x/,z) sdo dadas por(18);

1= ~ 7o
R[[(l‘/,x):—é/ e |tan—t (£ M) _ (T2 %) | g, (2.3.56)
w2 Ji|e—a!| a a

2

1 o0 / w I u
Rrpr(a x) = T/ e v {tan_l (x £ ) - (33 - ﬂ :
m2 JO a a
. [tanl <x+vu> — (az—vu)] duy,
a a

onde z = %, 2 = %, z = min(|2'],|z|) e T = max(|2], |z|).

: (2.3.57)

Vale destacar que, da mesma forma que foi feito para as FRF com dependéncia angular,
quando se deseja avaliar apenas a emissao independentemente da absorcao, basta aplicar a regra
de Bayes nas Egs. (2.3.56) e (2.3.57), resultando na probabilidade de emissdo de um féton com

frequéncia z’, condicionada & absorcao de um féton com frequéncia x. Nesse caso, tem-se que

R(2', x)

Rcond(m/’x> = m7

(2.3.58)

(18)para dedugdes completas, veja [15,50].
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com ®4(x) dada pela Eq. (2.3.53).

2.4 Sistemas de n-Niveis: Estruturas Hiperfinas

Embora o modelo de dois niveis atémicos tenha sido suficiente para descrever os aspectos
fundamentais da interacao luz-matéria discutidos anteriormente, ele ndo contempla a rica estru-
tura presente em sistemas atomicos reais. Em atomos, a interacao entre nuclear e elétron produz
uma estrutura hiperfina que modifica significativamente o espectro de absorcao e os processos de
espalhamento. A consideragao desses efeitos é crucial para uma descricdo quantitativa precisa

do coeficiente de absorcdo do meio e da redistribuicao de frequéncia na emissao.
2.4.1 Estrutura Hiperfina

A estrutura hiperfina atomica surge da interagdo entre os momentos eletromagnéticos do
nicleo (principalmente o momento de dipolo magnético, mas também o momento de quadrupolo
elétrico para nicleos com spin I > 1) e os campos internos gerados pelos elétrons (em particular,
o campo magnético no nicleo devido ao momento angular total dos elétrons) e subdivide cada
nivel da estrutura fina em multiplos subniveis de energia [95]. Esse desdobramento é caracte-
rizado pelo nimero quantico hiperfino F, definido a partir da composicdo vetorial F=J+ fs,
onde J é o momento angular total do elétron e fs o spin nuclear, de modo que, para um dado
J, os valores permitidos de F' variam de |J — I5| até J + I5, cada um com degenerescéncia
gr = 2F + 1, sendo I o nimero quantico do momento angular nuclear [118].

As energias dos subniveis hiperfinos sdo determinadas principalmente por dois termos
[95,118]: o acoplamento dipolar magnético, proporcional a A(fs J ), e, para nucleos com Ig > 1,

o termo quadrupolar elétrico. A expressdo geral para a energia hiperfina é dada por [137]

AK SK(K +1)— L(Is+1)J(J+1
By (F) = L Bl ( ) ( )J( )

2 2L, (21, — 1)J(2J — 1) ’

em que

K=FF+1)-IL(I;+1)—J(J+1),

e A e B sdo as constantes de acoplamento magnético (dipolo) e quadrupolar (quadrupolo), res-

pectivamente. Essas constantes sdo caracteristicas de cada atomo e estado eletrénico, podendo
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ser determinadas experimentalmente ou por meio de calculos de estrutura atdémica.

No dia a dia da espectroscopia, as energias envolvidas nos estados hiperfinos sdo normal-
mente referenciadas em relagdo ao centro da estrutura hiperfina, com separagoes tipicas na faixa
de MHz a GHz, particularmente nos alcalinos como o 8"Rb (Iy = 3/2) e 0 33Cs (I; = 7/2), a
estrutura hiperfina manifesta-se por meio de separagoes energéticas caracteristicas nessa faixa
de frequéncias [113,138]. O isétopo 33Cs, em especial, fornece um exemplo emblemaético de sua
estrutura hiperfina: seu estado fundamental 65/, divide-se em dois subniveis hiperfinos bem
definidos, F' = 3 e F = 4, com uma separacao de exatamente 9.192.631.770 Hz valor que foi
adotado para a defini¢do do segundo no Sistema Internacional de Unidades [113,139].

A presenca da estrutura hiperfina modifica significativamente o espectro de interacéo luz-
matéria, introduzindo multiplas componentes espectrais associadas a cada transicao eletronica.
Logo, a consideracao explicita desses efeitos é essencial para a interpretagdo correta dos espectros

observados em experimentos de espectroscopia de alta resolucgao.

2.4.2 Implementacdo nas Formulacao da Absorcao e Emissdao Atomica

A descricao rigorosa dos efeitos hiperfinos em espectros de absor¢ao e emissdo atdmicos
exige a incorporacgao explicita dos fatores estatisticos e dindmicos que governam as intensidades
das transicoes entre subniveis hiperfinos F' — F’. Essas intensidades sao determinadas por dois

componentes fundamentais:

1. Degenerescéncia (gr): Ela representa o nimero de estados magnéticos disponiveis para um
dado subnivel hiperfino F' e funciona como um peso estatistico determinante da populacao
térmica de cada subnivel [140]. Em um gés térmico em equilibrio, a ocupagéao relativa dos
niveis é proporcional a sua degenerescéncia, de modo que niveis com maior gr concen-
tram uma fracdo maior da populagdo atomica [141]. Consequentemente, subniveis mais
degenerados contribuem com maior intensidade para as transigoes épticas, aumentando a

proeminéncia das linhas espectrais associadas [140, 141].

2. Elementos da matriz do momento de dipolo elétrico (Spp = (F|f] F')): Trata-se de

um fator relativo entre um subnivel hiperfino inicial F' e um subnivel final F’, em que,
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cada elemento quantifica a amplitude de acoplamento efetivo entre os dois estados e,
portanto, determina a intensidade com que a radiacdo eletromagnética interage com a
transigdo correspondente [113,138,141]. O célculo desses elementos recorre ao formalismo
do acoplamento angular e a decomposi¢ao do operador de dipolo elétrico em termos de
operadores esféricos, envolvendo coeficientes de Clebsch-Gordan e simbolos de Wigner-
6j que levam em conta o acoplamento entre J , I, e F [142,143]. As regras de selegao
impoem que apenas transi¢oes com AF = 0,41 sejam permitidas, excetuando-se o caso

F =0— F' =0, que é proibido por simetria [144].

Assim, a combinagado entre gr e Spps define o peso relativo de cada linha hiperfina na absorcao
e emissao, sendo essencial para calcular com precisdo o perfil espectral total de sistemas com

estrutura hiperfina resolvida [144].
Implementac3o no Perfil de Absorcdo (P 4(v))

Sendo I} e F’, os subniveis hiperfinos fundamentais incidentes e excitados, respectiva-
mente, a intensidade relativa das linhas hiperfinas no perfil de absorcao é determinada por trés

fatores principais [118,140,144-146]:

%: Em um gas térmico
F

em equilibrio, os subniveis hiperfinos do estado eletronico inferior sdo populados de forma

1. Fator de Degenerescéncia e Populagao Inicial -

proporcional & sua degenerescéncia. Assim, a fragdo de atomos no subnivel F} é dada pela
razao entre gp, = 2F 4+ 1 e a degenerescéncia total do estado inferior, Z{F}(QF +1), em
que a soma sobre { F'} percorre todos os subniveis hiperfinos do estado fundamental. Como
cada componente do perfil de absor¢ao corresponde a uma transicao F; — F’ especifica,
esse fator determina o peso inicial de cada uma delas, refletindo a probabilidade de um
atomo estar no subnivel Fj e, portanto, disponivel para absorver um féton de frequéncia
apropriada. Subniveis com maior degenerescéncia tendem a contribuir mais fortemente,

devido a sua maior populacao relativa.

2. Fator de Forca da Transicao - S%l r: Uma vez que o 4tomo esteja no subnivel infe-

rior F1, a probabilidade de absorver um féton com frequéncia apropriada e transitar para
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o subnivel excitado F’ é proporcional a 5'12;1 - Esse fator estd diretamente relacionado
ao quadrado do médulo do elemento de matriz do momento de dipolo elétrico, |up |2,
conforme aparece na Eq. (2.2.38), e estd intimamente ligado & frequéncia de Rabi, Eq.
(2.1.9). Ele quantifica a forga intrinseca da transicdo F; — F’, determinando a contri-
buicao relativa de cada componente hiperfina para o perfil total de absor¢do. As regras
de selecao AF = 0,£1 (exceto 0 <+ 0) restringem as transi¢oes permitidas, influenciando
diretamente os valores possiveis de Sp, rr. Transicoes com maiores valores de S%l [ apre-
sentam maior probabilidade de ocorréncia e contribuem de forma mais expressiva para o

espectro observado.

3. Deslocamento de Frequéncia - §(v,v — v r): A interacao hiperfina divide os niveis
eletronicos em subniveis F', introduzindo pequenos deslocamentos energéticos que resultam
em diferentes frequéncias de transicdo vp, g para cada par F; — F’. Consequentemente,
o perfil de absor¢ao total ® 4(v) é composto pela superposicao de multiplas componentes
espectrais, cada uma centrada em sua respectiva frequéncia vp, pr. Isso é refletido na forma
funcional tipica ®(v — vp, pr), que representa o perfil de linha deslocado para a frequéncia
correspondente. Assim, ao invés de uma unica linha de absor¢ao, a estrutura hiperfina
gera um conjunto de linhas distintas, cada uma com sua propria intensidade e posicao

espectral.
Matematicamente, essas consideracoes se traduzem no perfil de absor¢do como

2F +1
Dy(v) x ! )S%lFlé(V, V— VR pr) (2.4.59)

R Z{F} (2F +1

Utilizando a Eq. (2.4.59), é possivel generalizar o coeficiente de absorgao de um sistema
de dois niveis, dado pela Eq. (2.2.38), bem como seu perfil espectral associado, Eq. (2.3.53),

para sistemas com multiplos subniveis hiperfinos (n-niveis), por meio das expressoes:

2
UH
2N|pf? 2P +1 o, [™ e w
< T,N) = P) P N oy
\/EEOHU)\FV\/@ FF Z{F} <2F + 1) ! —0o0 - (V_VFlF’_¥)
R B
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(§]
a 2F +1 5, [® e v
Du(v) = = T g / dv. (2.4.61)
w3 ;; Sy QF+1)70 e 2y (5ps —w)z )
D

Na Fig. 2.6 é apresentado o coeficiente de absorgao espectral x(v) para a linha D2
do césio-133, calculado para uma temperatura de 100°C. Cada transicao hiperfina F} — F’
contribui com um perfil individual, ponderado tanto pela degenerescéncia térmica do estado
fundamental quanto pela forga de oscilador associada, assim como foi explicado ao longo dessa
subsecdo. A curva ciano, marcada como Total na legenda da figura, representa a soma dessas
contribuicoes. O eixo de frequéncia foi deslocado de forma que o zero (v = 0) corresponda a
frequéncia central da transicio I} = 4 — F’ = 5. Nota-se que o perfil total nao é simétrico,
o que decorre do fato de que cada transicdo possui um deslocamento de frequéncia distinto, e
a superposicao ponderada dessas transicoes deslocadas leva a uma assimetria caracteristica no

espectro de absorcao.
Implementac3o no Perfil de Emissdo (P g (v))

Sendo Fy, Fy e F’, os subniveis hiperfinos fundamentais da incidéncia e emissao, e excita-
dos, respectivamente, similarmente ao que ocorre no perfil de absorcéo, a intensidade relativa das

linhas hiperfinas no perfil de emissao é influenciada por dois fatores principais [89,118,141,144]:

s2
1. Fator de Forga da Transi¢ao Normalizada -  p, > Z%: Esse fator expressa
{F}

FF’
a razdo de ramificagdo (branching ratio) da transicdo F' — Fj, isto é, a probabilidade
relativa de que um 4tomo no subnivel excitado F’ decaia para o subnivel Fb, entre todas
as transi¢Oes possiveis permitidas pelas regras de selecio AF = 0, £1. Diferentemente da
forca absoluta da transicao, dada por 512;2 r, essa razao ¢ normalizada pela soma das forgas
de todas as transicoes que partem de F’, garantindo que a soma total das probabilidades de

decaimento a partir de um dado estado excitado seja unitaria. Essa normalizacao assegura

a conservacao de probabilidade no processo de emissdo espontanea.

2. Deslocamento de Frequéncia - 6(v/, v/ —vp, pr): De maneira andloga a absor¢ao, quando
incorpora-se os subniveis hiperfinos na abordagem, a energia do féton emitido resulta da

diferenca entre o subnivel inferior F5 e o subnivel superior F’. Cada transicao Fy — F’
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Coeficiente de absorcdo: Linha D2 do 133Cs a 100 °C

-2 0 2 4'1 é é 1'0
Dessintonia (GHz)

Figura 2.6 — Coeficiente de absorcio (v) em funcio da frequéncia para a linha D2 33Cs a 100

°C. O zero do espectro foi definido sobre a transicao F} F’ = 45. As curvas coloridas
representam as contribuicées individuais de cada transicao hiperfina, identificadas
pela notacao F1F’, onde F] representa o nimero quantico hiperfino do estado
fundamental, (3 e 4) e F' corresponde ao estado excitado (2, 3, 4 e 5). A curva
em ciano (Total) é a soma ponderada de todas as transigoes, levando em conta a
degenerescéncia dos niveis e a forga de oscilador de cada uma. A assimetria no
perfil total surge devido ao deslocamento das frequéncias de cada transicdo, que
se somam de forma ndo simétrica, resultando em picos distintos para os estados
fundamentais F; =3 e F} = 4.

Fonte: Autoria prépria.

contribui com uma linha de emissao centrada na frequéncia caracteristica vp,pr. O perfil

de emissdo total P €, portanto, a soma dessas linhas, com cada uma delas centrada em

sua respectiva frequéncia v, pr.

Matematicamente, essas consideragoes se traduzem no perfil de absorcao como

S2,
IS (Y~ vpy ) (2.4.62)
F, F/ Z{F} FF’

Como discutido na Se¢ao 2.3, o perfil de absorgao esta intrinsecamente relacionado as

formulacoes de emissdo. Para incorporar ambos os efeitos diretamente, basta multiplicar as

Equagoes (2.4.59) e (2.4.62), considerando que apenas um estado excitado estd envolvido. Se-
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guindo esse raciocinio, pode-se escrever que
2F  +1  S% 5% o
P E( Lt DL (v, v — v )0V V' — Upyrr) (2.4.63)

LD IO IO Sy

) E{F} FF’

Para generalizar as expressoes para um sistema de n-niveis hiperfinos, incorpora-se a Eq. (2.4.63)

em cada cenario de FRF dependente do angulo, Egs. (2.3.51) e

Eqgs. (2.3.56) e

(2.3.57), obtendo assim as seguintes relagoes generalizadas:

L P
OV, K;v,k) = TY

(RS

2K +1

2 2
SFlF/SFQF/

Sry 2F +1) Xy St

(2.3.52), e integrada nos angulos,

2
(V' —v+vp pr—vp pr) Ao (1—cosd) : 9.4.64
~ exp <_u12 {vﬁ+ [V VTVp F VS}ZIISQ V)| cos ] }) ( )
' dv
»/;OO (]/_VF /_ﬂ)Q H
1TETN
14— )
0,c
k k 4 2F1+1 S%‘ F’S% bl
OV, K;v,k) = ———py Shr
SFO,C2 ( )%:Z%: E{ F} 2F+1> E{F} TR
'u2+'u
oo 0o e Hu2 , (2465)
[oo /—oo ( UH)Q ( U”C059+’L)Lsen9)2 dULdUH
v—v sy v —v PR |
1"‘4# 1_|_4 FyF Fg , A
2F1 +1 Sk F,S% P
Ryr(a', x) L
(2.4.66)
0 + _
-, aﬁ{mﬁ4<%~1w)_(wfiwﬂdm
%‘x*I/*xFlF’JFIFQFd a a
€
2F1+1 S%F/S%'F’ 00_2
Ryp(a',x) = L2 -/e”u-
T2 ;;ZZ{ } (2F + )Z{F}S}QT‘F/ 0
(2.4.67)

/ /
Npan~1 (T IR T V) (T T TR T
a a

‘ {tan_l (x—xplpf —i—vu) B <x—xplp/ — Uy,
a a

'Uu>:| b
o

d o VFIF/ o 2F/
onae xFlF/ = ﬁ’ ;L'FQF/ = 1_,”

2y = min(|2' —zp,pr|, [t—2p p|) € Ty = max(|2’' —zp,pr, |2 —
TrF|)-
A Figura 2.7 apresenta as matrizes de redistribuigao de frequéncia R(z’, z) integradas no

angulo para a linha D2 do '¥3Cs a 100°C. Sao comparados dois modelos atémicos: um simplifi-

cado, de dois niveis (Figura 2.7a), e outro mais completo, que inclui n niveis hiperfinos (Figura
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2.7b). Ambos sdo avaliados em dois cendrios: sem colisdes (Cenério II, painéis & esquerda) e
com colisoes (Cenario III, painéis a direita). As amplitudes das matrizes sdo representadas em

escala de cores logaritmica.

R(x’, x) - Sistema de dois niveis a 100 °C
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(a) Modelo atémico de dois niveis, utilizando parametros da linha D2 do **3Cs.

R(x’, x) - Linha D2 do 133Cs a 100 °C
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(b) Modelo atémico considerando o efeito toda estrutura hiperfina da linha D2 do 133Cs com zero centrado
na transicao 45

Figura 2.7 — Matrizes de redistribuicao de frequéncia R(z’, x) integrada no dngulo para a linha
D2 do césio-133 (133Cs) a 100°C. O eixo vertical representa a frequéncia de emissao
adimensional 2’ e o eixo horizontal a frequéncia de incidéncia adimensional z. A
amplitude da redistribuicao é indicada pela barra de cor em escala logaritmica. Sao
comparados: (a) um modelo atémico simplificado de dois niveis e (b) um modelo
que considera os N niveis da estrutura hiperfina da linha D2 do '33Cs. Para cada
modelo, sdo apresentados dois cendrios: Cendrio IT (grafico a esquerda), na auséncia
de colisoes, e Cendrio I1II (painéis a direita), que inclui o efeito de colisoes.

Fonte: Autoria prépria.
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No Cenario IT (sem colisdes), as matrizes mostram padroes diagonais intensos préximos
de 7’ ~ z, indicando espalhamento coerente. No modelo de dois niveis, surge uma tnica linha
diagonal, em que a frequéncia do féton é praticamente conservada. J4 no modelo de n niveis,
a estrutura se fragmenta em varias diagonais paralelas, refletindo as transi¢cbes dos subniveis
hiperfinos da linha D2 do césio. Fora dessas diagonais, a intensidade da matriz é muito baixa,
indicando que, na auséncia de colisoes, a redistribuigao de frequéncia é limitada (truncada).

No Cenério III (com colisoes), esse padrao se altera drasticamente. No modelo de dois
niveis, a coeréncia da diagonal desaparece e surge uma estrutura difusa em forma de cruz
centrada em 7/, z & 0, sinalizando uma redistribuicao significativa de frequéncia, causada pela
quebra na fase do féton absorvido em decorréncia das colisdes. No modelo de n niveis, o mesmo
efeito é observado: as diagonais se tornam menos definidas, a intensidade se espalha entre elas e
se concentra também no centro da linha, formando uma estrutura cruzada. Contudo, diferente
do modelo com 2 niveis, a estrutura se mostra muito mais complexa devido a proeminéncia
das regides da estrutura hiperfina. Além disso, diferente do caso sem colisdes, agora existe
uma redistribuicao efetiva de intensidade também para frequéncias distantes do centro, ou seja,
para as asas da linha, evidenciando o padrao de “caudas pesadas”, ao qual esse tipo de regime
estd sujeito. Esse fato evidencia que colisdes podem romper eliminar a memoria da frequéncia
original do féton incidente, permitindo que a emissdo ocorra nas asas com maior probabilidade,

se comparado ao Cenério II (sem colisoes).



3 Aprisionamento Radiativo

O transporte de luz em meios onde o espalhamento multiplo predomina pode ser des-
crito como um processo estocastico. Em vapores atomicos ressonantes, esse transporte ocorre
por meio de ciclos sucessivos de absorcdo e emissdo espontanea, processos que, em conjunto,
caracterizam o espalhamento da radiacdo no meio. Durante esses ciclos, o féton percorre um ca-
minho livre até ser reabsorvido por outro atomo e cada um desses deslocamentos entre emissoes
consecutivas constitui um “passo” na trajetéria do féton, configurando assim uma caminhada
aleatéria. Em regimes com grande nimero de espalhamentos, a estatistica dessas caminhadas
pode ser adequadamente descrita pelo formalismo dos voos de Lévy, ji que, apesar de a maioria
dos passos ser curta, eventos raros com longos deslocamentos exercem influéncia desproporcio-
nal na dindmica global. Em sistemas com tamanho finito, a manifestacdo macroscopica desse
comportamento se d4 por meio da transmissao difusa, na qual parte da radiacdo escapa do meio
ao seguir trajetérias aleatérias e andmalas, muitas vezes associadas a passos longos.

Este capitulo apresenta os conceitos fundamentais que descrevem a propagacao dos fotons
em vapores atdmicos com énfase nos mecanismos de aprisionamento radiativo que governam essa
dindmica. Esse estudo é essencial, pois fornecera subsidios para a comparacdo entre resultados
analiticos e dados experimentais. Inicialmente, aborda-se o fendmeno de aprisionamento radia-
tivo por meio da modelagem da caminhada aleatdria de fétons em meios turvos, destacando-se
a natureza estocastica tanto da dire¢do quanto do comprimento dos passos entre interacoes. Em
seguida, analisa-se a transmissao difusa da radiacao e a funcio densidade de probabilidade dos
tamanhos de passo, desde cenarios de espalhamento inico até situagées com multiplos espalha-
mentos, incorporando os efeitos da funcao de redistribuicio de frequéncia. Por fim, discutem-se
os diferentes regimes de transporte, balistico, difusivo e superdifusivo, com énfase nos voos de
Lévy e na conexdo entre o pardmetro de Lévy e o comportamento assintotico da distribuicao de

tamanhos de salto.
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3.1 Caminhada Aleatéria dos Fétons: Descricao Fenomenolégica

A caminhada aleatéria dos fétons descreve a trajetéria da luz em meios que os aprisionam,
fazendo-os sofrer multiplos eventos de espalhamento até conseguirem escapar [6]. Em particular,
em vapores atomicos aquecidos, esse processo é influenciado por interacées complexas entre os
fétons e os atomos, que afetam tanto a frequéncia quanto a direcdo da radiacdo ao longo da
propagacdo. A caracterizacdo estatistica dessas trajetorias é fundamental para compreender
fenémenos como a transmissao difusa, o espalhamento angular e a redistribuicio espectral, além

de permitir a modelagem precisa do transporte radiativo em meios com geometria limitada.
3.1.1 Transporte Radiativo em Meios Turvos

O transporte radiativo em meios turvos é um fendmeno essencial para a compreensao
da propagacao da luz em uma ampla variedade de sistemas fisicos, que vao desde atmosferas
estelares e planetarias até tecidos biolégicos e materiais 6pticos complexos [2,60, 87,147, 148].
Nesses meios, os fétons geralmente ndo percorrem uma tnica trajetoria retilinea até escaparem;
ao contrario, costumam interagir repetidamente com os constituintes do meio, tendo sua direcao
de propagacgao modificada de forma aleatéria a cada interagao [60]. Além disso, a amplitude dos
comprimentos realizados pelos fétons entre esses eventos também é uma variavel aleatéria [87].
A combinacao dessas multiplas interagoes, que randomizam tanto a direcdo quanto a amplitude
do percurso em cada evento de espalhamento, confere ao processo um carater estocastico e
define a caminhada aleatéria dos fétons em meios turvos [87]. Na Figura 3.1, apresenta-se um
diagrama que representa um sistema em que um féton, com energia inicial Av, penetra o meio,
fica aprisionado e, antes de emergir com energia hv/, executa uma caminhada aleatéria em seu

interior.
3.1.2 Aleatoriedade na Direcao de Espalhamento

Cada vez que um féton interage com uma particula no meio, idealiza-se que ocorre uma
absorcao seguida por uma reemissdo resultando em um espalhamento [4]. Essa reemissdo, no
entanto, geralmente néo ocorre na mesma dire¢do de propagacado do féton absorvido; em vez

disso, a nova direcao é escolhida aleatoriamente, segundo uma distribuicao angular bem definida,
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Figura 3.1 — Representagao esquemética da caminhada aleatéria de um féton através de um meio
turvo. Um féton incidente, com energia inicial Av, penetra o meio (delimitado pela
regido preenchida em ciano). As setas vermelhas indicam a trajetéria do f6ton entre
sucessivos eventos de espalhamento. Cada evento de espalhamento ocorre quando
o foton interage com uma das particulas constituintes do meio, aqui representadas
como esferas amarelas. Apds cada interacdo, tanto o comprimento do passo per-
corrido pelo féton, I; (com i = 1, 2, 3, 4), quanto a sua dire¢gdo de propagagao,
caracterizada pelos dngulos de espalhamento 6;, sao alterados de forma aleatéria,
de acordo com distribuicdes especificas. E importante notar que, embora um meio
material macroscépico contenha um nimero de particulas da ordem do nimero de
Avogadro, esta figura ilustra apenas as poucas particulas que efetivamente parti-
cipam dos eventos de espalhamento com o féton representado. Finalmente, apds
multiplas interacoes, o féton pode emergir do meio com energia hv/, uma vez que,
em cada interacdo, sua frequéncia é redistribuida, seja por colisdes ou pelo efeito
Doppler associado ao movimento das particulas do meio.

Fonte: Autoria prépria.

que depende das propriedades fisicas do meio e do tipo de interacdo envolvida [2]. Em outras
palavras, a trajetoria original do féton pode ser alterada a cada evento de espalhamento e, apds
miultiplas interagoes acumuladas, o féton realiza uma caminhada aleatéria dentro do meio [60].

Neste trabalho serdo consideradas apenas as distribui¢oes angulares previamente discu-
tidas na Subsecc¢ao 2.3.2, onde se analisou o caso de luz incidente ndo polarizada. Nessa analise,
foram adotadas duas distribuigdes tipicas: a isotrépica e a dipolar, descritas pelas Eqgs. (2.3.43)

e (2.3.44), respectivamente.

3.1.3 Aleatoriedade na Amplitude do Passo

Entre dois eventos consecutivos de espalhamento, o féton percorre uma trajetéria retili-
nea [60]. Esse percurso, entre uma reemissao e a absor¢ao subsequente, é denominado “passo”,
e sua extensdo é uma variavel aleatéria que depende fortemente do coeficiente de absor¢ao do
meio, o qual regula sua capacidade de absorver a radiacdo incidente [1]. Neste contexto, um
aspecto crucial que determina a amplitude do passo é a frequéncia do féton reemitido, pois,

como discutido nas Secoes 2.1 e 2.2, o coeficiente de absor¢ao varia com a frequéncia do féton
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incidente. Por sua vez, a frequéncia do féton reemitido, que corresponde a frequéncia de incidén-
cia no préximo evento de absorcao, é definida estatisticamente pelas func¢oes de redistribuicao
de frequéncia, conforme discutido na Secéo 2.3.

Consequentemente, a forma como a absorcao do meio se distribui ao longo do espectro
exerce influéncia decisiva sobre o transporte radiativo. Em meios cuja absorcdo esta concen-
trada em faixas espectrais estreitas, como ocorre, por exemplo, em vapores atomicos homogéneos,
grande parte dos fétons com frequéncias distantes da ressonancia interage pouco com as parti-
culas constituintes, resultando em amplitude de passos maiores [1]. Por outro lado, em meios
com bandas largas de absorcdo, como certos gases atmosféricos associados ao efeito estufa, a
radiagdo é atenuada em uma ampla faixa de frequéncias [9, 10, 149], o que encurta os passos
livres, modificando abruptamente o modo como essa caminhada acontece.

A dindmica torna-se particularmente relevante quando o féton é emitido com uma
frequéncia proxima daquela necessaria para promover transicoes energéticas nas particulas do
meio. Nessa condicao, a probabilidade de absorcao cresce drasticamente, reduzindo a distancia
média percorrida até a préxima interacao [92]. Em contraste, fétons com frequéncias distantes
da ressonancia interagem menos com o meio, o que se reflete em coeficientes de absorcao menores
e, portanto, em maior probabilidade de passos livres mais longos [6].

Dessa forma, conclui-se que o cardter estocastico da caminhada aleatéria dos fotons
resulta da aleatoriedade associada tanto as diregbes de reemissdo quanto aos comprimentos
dos passos livres entre interagdes sucessivas. Além disso, verifica-se que diferentes regimes de
transporte da radiagdo podem surgir, conforme as condigées em que ocorre a redistribuigao de
frequéncia e as propriedades do meio. Entre essas propriedades, destaca-se a largura espectral

de absor¢ao, que exerce influéncia significativa sobre o processo.

3.2 Transmissao Difusa

A transmissao difusa descreve o modo como a radiagdo emerge de um meio apds sofrer
multiplas interagoes de espalhamento, que desviam os fétons de suas trajetérias retilineas ini-

ciais e resultam em uma saida angularmente dispersa da luz [2,90]. A andlise desse fenémeno
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torna-se especialmente relevante, e desafiadora, em sistemas envolvendo luz ressonante incidindo
sobre vapores atomicos, onde a natureza estocastica das trajetorias fotonicas requer uma descri-
¢ao tedrica cuidadosa baseada em modelos de caminhada aleatéria. As expressoes matemaéticas
que descrevem a transmissao difusa em diferentes regimes fisicos sdo fundamentais para a cor-
reta interpretacao dos dados experimentais, permitindo distinguir os efeitos do aprisionamento

radiativo e identificar assinaturas de transporte andémalo nos sistemas analisados.

3.2.1 Expressao Geral da Transmissao Difusa

Define-se como transmissao difusa (Tp) a fracao da radiacao incidente que, ap6s penetrar
um meio, consegue emergir angularmente espalhada [3]. Diferentemente da transmissao balistica
(coerente), ela nao ocorre ao longo da trajetéria retilinea do feixe incidente; em vez disso, devido
a um ou mais eventos de espalhamento internos, a direcao de propagagao dos fétons é modificada
em cada interagao, fazendo com que a radiacao seja transmitida de forma difusa [91]. Este cardter
difuso é particularmente evidente em meios onde ocorrem multiplos eventos de espalhamento.

Para quantificar esse comportamento, considera-se a probabilidade de absorcao inicial
dos fétons no meio e sua posterior contribuicdo a transmissao difusa. A probabilidade de que
os fétons de um feixe incidente monocromatico com dessintonia v sejam absorvidos inicialmente
na posigdo zg de um meio absorvedor é P(v,zo)dzp. Além disso, define-se a funcdo T (2)
como a fragdo dos fétons que, apds serem absorvidos em zg, escapam do meio por transmissao
difusa depois de sofrerem um ou mais espalhamentos. Assim, a transmissao difusa associada a
absorgdo inicial no intervalo zg € [2;, 2] é obtida pela média de T'5 (o) ponderada pela densidade

de probabilidade de absor¢ao P(v, zp), conforme a equacao
zf
Tp(v) = / P(v, 20)TE (20)dz0, (3.2.1)

onde a transmissido difusa total é obtida considerando as contribuicoes de todas as possiveis
posicoes iniciais de absorcao, o que corresponde a integrar a expressao sobre todo o comprimento
¢ do meio. A Figura 3.2 oferece uma representagao visual deste cendrio, ilustrando a trajetéria
de um féton e o meio de propagacdo. Nela, se observar claramente as variaveis geométricas

discutidas, como a posicao de absorcao inicial zg, os limites z; e zy, e o comprimento total ¢ do
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meio, todas fundamentais na integral da Eq. (3.2.1).

Figura 3.2 — Esquema da Figura 3.1 com a adigao das variaveis geométricas (z;, z¢, 20, ¢) do meio,
relevantes para o calculo da transmissdo difusa Tp conforme a Eq. 3.2.1. Essa
figura complementa a representagdo da caminhada aleatéria do féton (detalhada
na Figura 3.1), com foco nas varidveis geométricas utilizadas na Eq. 3.2.1 para
a transmissao difusa. Sdo explicitamente indicadas: as coordenadas da face de
entrada z; e de saida z; do meio espalhador (regido ciano preenchida com centros
espalhadores), o seu comprimento total ¢ e uma profundidade de primeira interagao
zo. Esta ltima corresponde a posicao inicial de absor¢do P(v, zp) na integral que
define Tp(v). O féton incidente (hv)r, apds sofrer multiplos espalhamentos com
comprimentos de passo [;, pode emergir pela face z¢, como ilustrado pelo féton
(hv)r,. Os subscritos I e Tp explicitam, respectivamente, que o f6ton incidiu no
meio e que, ao emergir, contribui para a transmissao difusa quantificada.

Fonte: Autoria prépria.

Probabilidade de Absorcao

Para determinar explicitamente a fungdo P(v, z(), recorre-se a lei de Beer-Lambert, con-
forme discutido no Capitulo 2, a qual descreve a atenuacdo da poténcia da radiagdo incidente
em um meio absorvedor. A partir dessa lei, pode-se calcular a probabilidade P(v, zg)dzy de que
um féton do feixe incidente, com frequéncia v, seja absorvido pela primeira vez em um intervalo
infinitesimal dzp na profundidade zy. Para estabelece-la, considera-se que a fracdo da radiacao
inicialmente incidente que é absorvida na camada infinitesimal entre zg e zg + dzy é numeri-
camente equivalente a probabilidade de um féton individual ser absorvido nessa regiao. Essa
fracdo absorvida corresponde a diferenca entre a transmitancia do feixe ao entrar na camada,

T(v,z0), e ao sair dela, T'(v, z9 + dzp), ou seja,

P(v,z0)dzo = T (v, z0) — T'(v, 20 + dzp).
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Além disso, como dzg é infinitesimal, a diferenca T'(v, z9) — T'(v, 20 + dzg) pode ser aproximada

por —%dzo. Assim, a densidade de probabilidade de absorcdo é dada por
dT
P(v, ) = — LW 70). (3.2.2)
dZo

Empregando a definigio matematica da lei de Beer-Lambert, Eq. (2.1.22), que fornece
a expressao para a transmitancia, na Eq. (3.2.2), obtém-se a densidade de probabilidade de um

féton de frequéncia v ser absorvido no intervalo infinitesimal [z, zg + dzp], dada por

P(v, z) = r(v)e ") | (3.2.3)

Substituindo esse resultado na Eq. (3.2.1) considerando () constante em relacao a zp, chega-se

em

Tp(v) = K(v) / " dzge I TE (o) | (3.2.4)

Uma vez estabelecida a distribuicao de probabilidade para a profundidade da absor¢ao
inicial, P(v, zp), pode-se determinar a profundidade (posi¢ao dentro do meio) média de absorgao

inicial (zg). Pela defini¢do de valor esperado, tem-se que

(20) = /OOO 20P (v, z0)dzp.

Substituindo a Eq. (3.2.3) nesta expressao e utilizando o método da integracdo por partes,

encontra-se que

1
(V) |

A Eq. (3.2.4) descreve a probabilidade de um féton incidente com frequéncia v percorra

(20) = (3.2.5)

uma distancia zp e ser absorvido na sequéncia. Embora A Eq. (3.2.4) tenha sido introduzida
no contexto da determinagao da posi¢ao do primeiro evento de espalhamento, sua forma funda-
mental é generalizavel. Apds qualquer evento de reemissdo subsequente, se um féton é emitido
com uma nova frequéncia v/, a densidade de probabilidade de ele percorrer um novo compri-
mento de passo [ antes de sofrer a préxima absorcdo é, analogamente, P(I|[/) = k(1/)e "),
Assim, a lei exponencial governa o comprimento de cada passo individual, sendo a frequéncia
V' o parametro que define a escala de decaimento para aquele passo especifico na caminhada

aleatéria do féton. Analogamente, para um féton reemitido com frequéncia v/, o deslocamento
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médio até sua préxima absorg¢do é dado por (I|v') = ﬁ, assim como ocorre com o féton inci-

dente original, cuja absor¢do média se da apds (zp) = n(lu) (Eq. (3.2.5)). Esse resultado, bem
como sua generalizacdo, admite uma interpretacdo fisica bastante intuitiva: a distancia média
percorrida por um féton antes de ser reabsorvido é inversamente proporcional ao coeficiente de
absorg¢ao k(v). Dessa forma, confirma-se matematicamente a rela¢ao discutida na se¢do anterior
entre a frequéncia de emissdo do féton e a amplitude dos passos que ele realiza. Ressalte-se que
esse valor representa o comprimento médio do passo dado pelos fétons para uma frequéncia de
emissdo especifica.

A Eq. (3.2.4) expressa de forma concisa a conexdo fundamental entre os processos mi-
croscépicos de absorcao e espalhamento e a descricdo macroscopica da transmissdo radiativa. A
funcao Tg(zo) incorpora toda a complexidade do transporte aleatério subsequente a absorcao
inicial em zp, contabilizando os multiplos espalhamentos e possiveis mudancas de frequéncia
que levam ao escape do féton. A integracdo sobre todas as posi¢des possiveis de absorcao zg
reflete o carater estatistico do fendmeno, em que cada trajetoria individual contribui para o sinal
transmitido total. Em meios opticamente espessos (k(v)¢ > 1), a transmissao balistica torna-se
irrelevante, e o transporte da radiacdo passa a ser dominado pela difusao, cenario tipico de va-
pores atomicos densos sob excitacao ressonante. Nessa situagdo, a competiciao entre a absorcao,
governada por k(v), e os diferentes cenarios de redistribuigdo de frequéncia, incorporados em
TDE (z0), determina a forma funcional do espectro de transmissao difusa, ou seja, a dependéncia
da fracdo de luz transmitida com a frequéncia da radiacdo incidente. Adicionalmente, a geome-
tria do meio, representada pelos seus limites z; e zy, exerce um papel crucial sobre a fracdo de
fétons que escapam, influenciando diretamente a probabilidade de transmissdo. Dessa forma,
a equacgdo permite quantificar como o aprisionamento radiativo, por meio da combinacao entre
absorcao, reemissao e miltiplos espalhamentos, afeta o espectro da transmissao difusa.

Apesar de TE(z) da Eq. (3.2.4) ja incorporar todas as possibilidades da caminhada
aleatéria do féton, uma andlise mais detalhada dos mecanismos de transporte torna-se possivel
ao se decompor a transmissao difusa total em termos do nimero de espalhamentos sofridos pelos

fétons antes de escaparem. Essa decomposi¢ido permite separar explicitamente as contribuicoes
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associadas a regimes distintos de transporte, como o escape apds um unico espalhamento e o

escape apds miltiplas interagoes [91]. Nesse caso, a Eq. (3.2.4) pode ser reescrita como
Tp(v) =Tpa(v) +Tpm(v), (3.2.6)

onde T'p 1(v) representa a contribuicdo de fétons que escapam apés um tnico evento de espa-
lhamento e Tp ar(v) contabiliza aqueles que sofrem multiplos espalhamentos antes de emergir
do meio. Essa decomposicao possibilita um tratamento analitico diferenciado para cada regime
de espalhamento, sendo particularmente relevante quando: (i) o espalhamento tinico domina a

fisica do transporte radiativo e (ii) no limite assintético de multiplos espalhamentos.
3.2.2 Primeiro Espalhamento

No contexto do espalhamento inico em vapor atomico, o interesse recai sobre o pri-
meiro deslocamento realizado por um féton apds sua interacao inicial com um adtomo do meio.
Considera-se, em particular, um féton proveniente do feixe incidente, com frequéncia v, que é ab-
sorvido na posi¢ao zg e posteriormente reemitido. A contribuigao Tp () é determinada a partir
da caracterizacdo estatistica da primeira trajetéria, isto é, da distdncia percorrida pelo féton
reemitido até sua proxima interacdo com o meio. Tal caracterizacao é fornecida pela distribuicao

de probabilidade do tamanho de passo associado ao primeiro espalhamento, P (I|v).
3.2.2.1 Distribuicdo de Probabilidade de Tamanho de Passo

Apébs a absor¢do em uma posiciao zg, o féton é reemitido com uma nova frequéncia 1/,
iniciando o processo de aprisionamento radiativo. O caminho livre percorrido a partir desse
ponto até a proxima interacdo, seja uma nova absorcao ou o escape do meio, define o compri-
mento [ do primeiro passo da caminhada aleatéria, em que a distribuicao de probabilidade do
primeiro passo, P (l|v), é condicionada pela frequéncia v do f6ton incidente. As caracteristicas
dessa distribuigdo é particularmente relevante em relagdo as que regem os passos subsequentes
na caminhada aleatoéria do foton. Essa distin¢ao ocorre porque o féton emitido apds a primeira
absorc¢ao ainda carrega uma forte correlacao com as condi¢des do evento original. Em particular,
a frequéncia reemitida 1/ pode depender nao apenas da frequéncia v e da direcao de propagacao

k do féton absorvido, mas também da velocidade do atomo absorvedor, que afeta o processo via



3.2. TRANSMISSAO DIFUSA 89

efeito Doppler [53,61,91]. Como resultado, a redistribui¢do espectral no primeiro espalhamento
preserva uma “memoria” da absor¢ao inicial, tornando a distribuicao Pj(l|v) sensivelmente dis-
tinta daquela associada aos passos subsequentes.

Para incorporar adequadamente a dependéncia da frequéncia v do féton incidente na dis-
tribuigdo de tamanho do primeiro passo, P (I|v), é essencial caracterizar o espectro de emissao do
foton apos a sua primeira interagao. Nesse contexto, o processo de redistribuicao de frequéncia é
o principal responsavel por moldar o espectro da radiacao reemitida, determinando a distribuicao
das novas frequéncias v/ que o féton pode assumir. A probabilidade de que essa reemissao ocorra,
em uma frequéncia especifica v/, dado que a frequéncia do fé6ton absorvido era v, é descrita pela
distribuigdo espectral condicional de primeira reemissao, O1(/, Kk’ v, E) = Ocond(V/, Kk’ v, E), com
Ocona (v, k|1, k) definida na Eq. (2.3.55). Assim, ©;(/,k’|v, k)dv’ representa a probabilidade
de que o f6ton seja reemitido com frequéncia no intervalo [/, ' + dv/'] apds a primeira absorg¢ao
do aprisionamento radiativo.

A forma precisa de ©1(+/,k|v, k) depende do regime fisico considerado, como discutido
na Sec¢ao 2.3, em particular quanto a auséncia ou presenga de colisées binarias durante o tempo
de vida do estado excitado. No caso de um sistema atomico fechado de dois niveis em equilibrio
térmico, as distribui¢oes assumem as formas dadas pelas Egs. (2.3.51) e (2.3.52), conforme o
cenario. Ja para sistemas fechados com n niveis hiperfinos em equilibrio térmico, empregam-se
as expressoes generalizadas das Eqgs. (2.4.64) e (2.4.65).

Uma vez que um féton é reemitido com uma frequéncia bem definida v/, proveniente
da distribuigao 01 (v, Kk’ v, R), a fisica que governa seu subsequente deslocamento até a proxima
interacdo é andloga aquela da absorgéo inicial, expressa na Eq. (3.2.3). Assim, a densidade de
probabilidade de que esse féton percorra uma distdncia [ antes de ser novamente absorvido é
dada pela lei de Beer-Lambert, assumindo a forma exponencial da Eq. (3.2.3), agora dependente
da nova frequéncia: P(I|v') = k(1) )e ") onde k(') é o coeficiente de absor¢do do meio na
frequéncia /.

Para determinar a distribuicdo de probabilidade total do primeiro passo condicionada

a frequéncia v do féton incidente, Pj(l|v), é necessirio integrar a contribuicdo de todas as
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possiveis frequéncias de reemissao v’/. Cada contribuicao é dada pela densidade de probabilidade
P(l|v"), que descreve a chance de o féton percorrer uma distancia [ apds ser reemitido com
frequéncia v/, conforme estabelecido no paragrafo anterior. Essa densidade deve ser ponderada
pela probabilidade © (v K/ v, k)dv/. Essa integracdo resulta na expressio para Py (llv), dada

por

Pi(lly) = / 01V, K v, k) )e " Nay/ | (3.2.7)

A Eq. (3.2.7) representa, portanto, de forma geral, a densidade de probabilidade de
que um féton, originado de um feixe incidente com frequéncia v, execute um primeiro passo
de comprimento [ apés ser absorvido e subsequentemente reemitido. Essa expressao combina a
probabilidade de reemissao em cada frequéncia v/, dada por ©1(v/, Kk’ v, ﬁ), com a probabilidade
exponencial de o féton percorrer a distdncia [ nessa frequéncia especifica, dada por (v )e_"‘(y oL

integrando sobre todas as frequéncias de reemissao possiveis. Dessa forma, a formulacao captura

a influéncia da “memoéria” do primeiro espalhamento na subsequente propagacao do féton.
3.2.2.2 Transmissdo por Espalhamento Unico

Com a caracterizacao estatistica do primeiro passo estabelecida, é possivel agora abor-
dar sua contribuicao direta para o transporte da radiacdo no meio. Especificamente, deseja-se
quantificar a parcela da transmissao difusa que resulta exclusivamente de fétons que sofrem um
tnico evento de espalhamento antes de escapar do meio. Para isso, é necessario, primeiramente,
especificar a funcdo de escape T5(zp) presente na Eq. (3.2.4) para este cendrio particular.
Denomina-se, assim, T’ gl(zo) como a funcao que representa a probabilidade de um féton esca-
par do meio em decorréncia de um tnico evento de espalhamento, tendo sua trajetéria aleatéria
iniciada em zg apds a absorcdo de um féton incidente de frequéncia v e subsequente reemissao.
Nesse contexto, o féton escapa do meio sempre que o passo [ executado for maior que a distancia
caracteristica, lesc(20), da posicao de reemissdo zp até a fronteira de saida do meio na diregao de
interesse.

A probabilidade do comprimento do passo executado por um féton no primeiro espa-
Thamento ser I’ > lesc(20), dado que a absor¢ao do féton incidente de frequéncia v ocorreu na

posigio zg, é obtida integrando-se a distribui¢ao de tamanho do primeiro passo P;(I’|v) a partir
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de lesc(20) até o infinito [91], ou seja,

Pl(lzlesc(zo)):/l L B
esc 20

Substituindo a Eq. (3.2.7) nessa integral e reagrupando os termos, chega-se a

(e e}

Pi(l > lese(20)) = / 0, (v, K'|v,k)k(V) / e Il = / O1(V, K |v, k)e " ese(20) g/
—00 lesc(z()) S

Como se trata do escape no primeiro espalhamento, por definigdo, tem-se Pi(l > lesc(20)) =
TE(2). Substituindo esse resultado na Eq. (3.2.4), a transmissdo difusa total do primeiro

espalhamento, no intervalo zy € [2;, 2¢], ¢ dada por

Tpa(v) = x(v) / ', (v, K |v, k) / ! Qe 0= ese(20) (3.2.8)

A Eq. (3.2.8) representa a contribuigdo para a transmissao difusa dos fétons que sdo
absorvidos inicialmente no intervalo [z;, zf] e, apds uma tnica reemissdo, escapam do meio. A
Eq. (3.2.8) é, portanto, a formulagdo geral que articula a probabilidade de absorgéo inicial, a
redistribuicdo de frequéncia no primeiro espalhamento, a probabilidade do passo subsequente
de escape e a geometria do problema, contida em lesc(20). Sua avaliagdo depende da geometria
especifica do meio e da forma explicita da fun¢ao de redistribuicao ©1(v/, K’ v, lA<), dada pela Eq.
(2.3.55).

E importante ressaltar que uma abordagem mais exaustiva para a transmissio difusa
detectada experimentalmente consideraria a integracdo da intensidade emitida sobre o angulo
sélido especifico subtendido pelo detector. Contudo, para os propésitos desta tese e para a
andlise dos casos particulares de interesse, a formulagdo da Eq. (3.2.8), na qual a dependéncia
angular estd implicitamente tratada na definigdo de lesc(20) para as geometrias de deteccao

consideradas, é considerada suficiente e adequada.
3.2.2.3 Casos de Interesse

A expressao para a transmissao difusa do primeiro espalhamento, dada pela Eq. (3.2.8),
fornece uma ferramenta poderosa para analisar a contribuicdo dos fétons que interagem uma
Unica vez com o meio antes de o deixarem. Embora esta equacao j& incorpore a probabilidade

de absorcao inicial, a redistribuicio de frequéncia e o escape subsequente, sua avaliacado depende
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da forma especifica da distancia de escape, lesc(z0). A natureza de lesc(20) é determinada pela
geometria do sistema e pela direcdo de deteccao.

Serdo considerados dois casos de grande interesse pratico: a detec¢do de fétons espa-
lhados perpendicularmente a dire¢do de incidéncia do feixe original e a deteccdo de fétons que
atravessam o meio e emergem pela face oposta a de entrada (transmissao para frente). O inte-
resse nesses dois casos particulares decorre da sua relevancia para a elucidagao e analise de dados
experimentais. Ambas as situagoes estdo esquematizadas na Figura 3.3b. Nela, cada um dos
diagramas representa uma célula de vapor atdomico de espessura total £. Em cada representacao,
um féton incidente é absorvido em uma profundidade zy e subsequentemente reemitido. A sub-
figura 3.3a ilustra a deteccao a 90°, com o féton escapando lateralmente, enquanto a subfigura
3.3b mostra a transmissao para frente, com o féton emergindo pela face oposta da célula.

Serdo apresentadas, quando necessarias, algumas informagoes dos arranjos experimentais
utilizados nessas configuracoes, com o intuito de objetivar as andlises tedricas subsequentes;

contudo, o detalhamento completo dos experimentos sera reservado para o proximo capitulo.

Transmiss3o Difusa Total a 90°

Iniciando a andlise dos casos particulares, o primeiro cendrio abordado é a deteccao de
fétons de primeiro espalhamento em uma direcdo perpendicular a propagacao do feixe incidente,
uma configuragao ilustrada na Figura 3.3a. Esta geometria é de grande relevancia, pois corres-
ponde diretamente a um dos experimentos realizados ao longo deste doutorado, no qual foi
detectada a fluorescéncia lateral emitida pelo vapor atémico de césio-133.

No experimento em questao, e consequentemente na presente analise tedrica, a configura-
¢ao diz respeito a uma célula de geometria cilindrica contendo vapor atémico, iluminada por um
feixe de laser incidente ao longo do seu eixo central de simetria. Considerando que a reemissao
do féton ocorre a partir deste eixo central e que a regido sondada na detecgdo experimental (e,
portanto, no modelo) concentra-se em torno do centro da célula, especificamente no intervalo
zg € [% -7, g + z’] com 2’ sendo uma varidvel do experimento, a distancia de escape lesc(20)

para um féton que se propaga radialmente em direcao a parede lateral do cilindro é simplesmente

o raio R do cilindro.
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Figura 3.3 — Tlustragao esquematica dos dois casos particulares de interesse que envolvem a de-
teccao da transmissdo difusa de primeiro espalhamento. Nas duas figuras, a regiao
em ciano representa a célula do vapor atémico de espessura total ¢ (delimitada pelas
linhas pretas sélidas), contendo dtomos (pontos amarelos). Em ambos os cendrios,
um féton incidente (Ar)I penetra o vapor e é absorvido em uma profundidade z
(contida no intervalo de interesse [z;, zf]), sendo subsequentemente reemitido como
um féton (h')Tp. (a) Deteccao a 90 graus: o féton reemitido escapa lateralmente
(em uma diregdo perpendicular a de incidéncia do feixe original, assumida aqui
como o eixo z). A distdncia de escape [l relevante é a distancia da posicao de
reemissao zp até a superficie lateral da célula. (b) Transmissao para frente: o féton
reemitido escapa através da face oposta a de entrada da célula (z = ¢), formando
um angulo 6 com o eixo z (diregao de incidéncia do feixe original). Neste diagrama,
lesc € esquematicamente representada como a distancia horizontal de zg até a face
de saida z = /, indicando a componente principal da distdncia a ser vencida para
o escape frontal.

Fonte: Autoria prépria.

Considerando as condigoes de contorno descritas, pode-se reescrever a Eq. (3.2.8) na
seguinte forma

o0 R R , £+Z/
Tpa(v) = /-i(l/)/ A0, (v, K'|v, k)e"” )R/; dzge—")70

£ __ .1
3 4

Executando a integracdo, apds manipulagdoes mateméticas, obtém-se que

oo

01/, K |v, k)e " Rqy/ | (3.2.9)

Tpi(v)=e 2" (07 —emr0)?) /

Transmissdo pela Janela de Saida

O segundo caso particular de interesse aborda a situagdo em que os fétons do primeiro
espalhamento sao detectados apds atravessarem todo o comprimento ¢ da célula e emergirem
através da superficie oposta aquela pela qual penetraram, conforme esquematizado na Figura

3.3b. Esta configuracio corresponde a medicao da transmissao difusa para frente.
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Nesse cendrio, a distancia de escape lesc(z0) na Eq. (3.2.8) representa a distdncia que
o foton reemitido em zy deve percorrer até alcancar a fronteira de saida z = ¢. Como se
deseja determinar a transmissao total ao longo de todo o comprimento, considera-se zg € [0, ¢];
e, diferentemente do caso a 90°, aqui lesc(z0) depende explicitamente de zp, sendo dada pela
relacdo lesc(20) = £ — 2p.

De acordo com as condigoes de contorno abordadas, pode-se entao escrever a Eq. (3.2.8)

para esta configuragdo como
00 R R 4 ,
Tpa(v) = K(l/)/ dv' eV, ¥ |v, k)/ dzge )70 —r () (E=20)
—00 0
que apdés reorganizacao dos termos, chega-se em
o0 A A ’ ¢ /
Tpa(v) = H(V)/ /'O, (V K|y, k)e " )12/ dzge ) =rW))
—00 0
A integragdo direta resulta em

v/ (3.2.10)

oo I/,, /1, T —fe(u 6—n(u’)€
i [ S

E fundamental observar que o integrando da Eq. (3.2.10) apresenta uma descontinuidade
removivel. No caso especifico em que a frequéncia de emissao coincide com a de incidéncia (v =
v), o denominador se anula e a expressao adquire a forma indeterminada %. Para que a integral
possa ser corretamente avaliada, o valor do integrando nesse ponto precisa ser determinado, o
que é feito calculando-se o limite da expressao quando ¢/ — v por meio da Regra de L’Hopital®).
Nesse caso, a regra é aplicada apenas a fracdo que contém as exponenciais, uma vez que o termo
01(V/, IA(,’I/, ﬁ) ¢ um fator continuo. Sendo assim, a transmissao difusa do primeiro espalhamento

é dada por®

01 (v K |vk) (efﬁ(lf)é_efn(u’)z)
oo d , .
Joe (V) —k(v) V', para V' # v,

Tpi(v) = k(v)

)

(3.2.11)
fe—rw)e I @1(y’7f<’|y, R)du’, para vV = v.

M Ao aplicar a regra de L’Hopital, garante-se a continuidade da fungdo a ser integrada [150].

, d —rk(w)e_ _—r(v')e
. . CrW)_—r(v)e . e e
(2)De acordo com a regra de L’Hopital: hm,,f_ww = lim,/_,, < Ed,(ﬁ(v/)*H(Vﬂ ) =

) te—r(v)edr())
lim,/_,, IO T = pe—rE,
dv’
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3.2.3 Multiplos Espalhamento

Apbs o primeiro evento de espalhamento, os fétons que permanecem no meio podem
sofrer sucessivas reabsorcoes e reemissoes, caracterizando o regime de multiplos espalhamentos.
Nessa etapa, a trajetoria individual dos fotons perde qualquer correlacao com a frequéncia origi-
nal do feixe incidente, sendo agora influenciada por uma sequéncia de redistribuicdes espectrais
ao longo das interagbes. A contribuicdo desses eventos subsequentes para a transmissao difusa,
denotada por Tp as(v), representa a fracdo de luz que consegue escapar do meio somente apos
sofrer dois ou mais espalhamentos. O calculo dessa componente ¢é estatisticamente complexo,
pois descreve a propagacao de fétons cuja trajetoria é governada por essa dindmica de reemissoes

ja sem correlagao com a frequéncia incidente.

3.2.3.1 Distribuicdo de Probabilidade de Tamanho de Passo

Nos regimes onde a radiacao sofre multiplos espalhamentos, a distribuicdo de probabi-
lidade do tamanho de passo, P(l), mantém a mesma forma funcional que no caso do primeiro
espalhamento: se um féton é emitido com frequéncia v/, a probabilidade de ele percorrer uma dis-
tancia [ antes de ser reabsorvido é dada por x(1/)e #(*)!. A distin¢do fundamental, no entanto,
reside na natureza do espectro de emissdo ©(1/), que, diferentemente da distribuigdo condici-
onada ©1(v/, Kk’ v, E) do primeiro espalhamento, deixa de depender diretamente da frequéncia
v do féton incidente original. Devido a sucessivos efeitos de redistribuicao espectral, causados
por movimentos térmicos e/ou colisoes, o espectro O(v') tende a evoluir para uma distribuigao
estaciondria, refletindo as propriedades termodindmicas do meio [6,89,91].

Apesar dessa diferenca espectral, a determinacao da densidade de probabilidade do ta-
manho de passo no regime de multiplos espalhamentos, P(l), segue uma formulacdo matemé-
tica andloga aquela utilizada no caso do primeiro espalhamento, conforme a Eq. (3.2.7). A
funcao P(l) é obtida a partir da média ponderada das distribui¢oes exponenciais individuais

r(v)1

k(V)e” , associadas & propagacao de fétons emitidos com diferentes frequéncias /. O peso

de cada termo é dado pela distribuicao espectral de emissao ©(v'), que caracteriza o regime de
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multiplos espalhamentos. Assim, P(l) é dada por

P(l) = /_o:o O k(W )e W ay’ | (3.2.12)

No regime de multiplos espalhamentos, a Eq. (3.2.12) incorpora o espectro de emissao
que se estabelece apds um numero suficientemente grande de interacoes, quando a meméria da
frequéncia do féton originalmente incidente é progressivamente apagada [6,89]. Em condigoes
de redistribui¢ao completa na frequéncia (CFR), por exemplo, O(v') pode coincidir com o perfil
de absor¢ao normalizado do vapor, ®4(v) [6,90]. Vale destacar, contudo, que ©(¢') nao ¢ fixa
desde o inicio do processo, mas evolui dinamicamente com o nimero de interacoes, a medida

que os fétons perdem gradualmente a memoria de sua frequéncia inicial [89,91].
3.2.3.2 Evolucao do Espectro de Emissdo

Durante a caminhada aleatéria de um féton confinado no vapor, sua frequéncia pode ser
alterada a cada evento de espalhamento, seja de forma parcial ou completa, conforme discutido
ao longo deste capitulo. Como consequéncia direta dessas sucessivas variacoes em frequéncia,
0 espectro que descreve a distribuicdo das frequéncias dos fétons propagantes no meio nao
permanece estatico, mas evolui & medida que eles acumulam um ntmero n de espalhamentos,
tendendo a convergir para uma forma estacionaria apds interacoes suficientes [89,91]. Dessa
forma, a distribuicdo de tamanho dos passos também depende do niimero de espalhamentos n,
pois estd diretamente relacionada ao espectro de emissdo ©,(v) apés cada evento, conforme
indicado na Eq. (3.2.12).

Antes de iniciar a descricdo formal da evolugdo do espectro de emissdo, é importante
destacar que, para os propésitos de se descrever a evolugao do espectro global ©,(v) e a sub-
sequente determinagao da distribui¢do de tamanho de passo P(l), os espectros de emissao dos
fétons confinados sdo convenientemente caracterizados pela FRF ja integrada sobre todas as
diregoes de emissdo e incidéncia, resultando na fungao R(V/,v), conforme discutido na Segdo

2.3. Essa escolha se justifica pelos seguintes pontos:

¢ O interesse central desta andlise recai sobre a evolucao do contetudo espectral da radiacao,

essencial para avaliar como a distribuicdo de tamanho de passo se modifica ao longo dos
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multiplos eventos de espalhamento. Como discutido anteriormente, em um meio isotropico,
o comprimento do passo de um féton depende principalmente de sua frequéncia de emissao

e nao diretamente da direcdo em que foi emitido para a proxima absorcao.

o Por definigdo, a funcdo de redistribuicao R(v,v) ja incorpora a média sobre os detalhes
angulares do espalhamento e sobre a distribuicao de velocidades dos atomos no vapor.
Dessa forma, fornece diretamente a probabilidade efetiva da redistribuicao de frequéncia

de v para /.

Logo, os detalhes angulares da emissao tornam-se secundarios na descricao da evolucao espectral
global, permitindo o uso das fungdes R(v/,v) em vez de suas formas nio integradas em angulo.

Com o uso de R(V/,v) devidamente justificada, pode-se agora formalizar como o espec-
tro de emissdo dos fotons evolui apds cada evento de espalhamento. Considere que, apds n
interagoes, os fétons que estao prestes a serem reemitidos para iniciar seu (n + 1)-ésimo passo,
possuem suas frequéncias distribuidas de acordo com o espectro ©,(v). Quando um féton
individual desta populagdo, com frequéncia especifica v, é absorvido por um atomo e subse-
quentemente reemitido, sua frequéncia é alterada para uma nova frequéncia /. O novo espectro
de emissdo, ©,41(v'), que descreve os fétons apds esta (n + 1)-ésima reemissdo, é, portanto,
o resultado agregado de todas essas transicoes individuais de v para v/, originadas a partir da
distribuigao O,,(v).

A formalizagdo matematica desse processo de agregagdo, que conduz a evolugdo do es-
pectro de ©,(v) para ©,41(v'), baseia-se em como a frequéncia v de um f6éton absorvido se
relaciona com sua nova frequéncia de emissao /. Conforme j4 estabelecido na se¢ao 2.3, a FRF
R(V',v) descreve a probabilidade conjunta de um f6ton ser absorvido em torno de v e subsequen-
temente reemitido em torno de /. No entanto, quando se constrdi o novo espectro ©,,41(v'), o
interesse recai na probabilidade de um féton ser reemitido em v/ dado que ele foi efetivamente
absorvido com frequéncia v. Esta é precisamente uma probabilidade condicional, descrita por
Reona(2'|x), expressa na Eq. (2.3.58).

Estabelecida a importancia da probabilidade condicional de reemissao, a evolucdo do

espectro global de emissdo, de ©,(v) para ©,.1(), pode ser formalmente construida. O novo
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espectro O,,11(') é obtido integrando-se todas as contribuigoes dos fétons da distribuigio 6, (v)
que, apds serem absorvidos na frequéncia v, sao reemitidos na frequéncia v’ segundo a probabi-

lidade condicional Reonq(v'|v). Essa abordagem resulta na relagio iterativa

n+1 / @ cond( |V)dV7

que, por meio da Eq. (2.3.58), pode ser escrita como

V)
Ont1(v / On( ( R (3.2.13)

Este processo iterativo tipicamente se inicia com ©g(r) representando o espectro da
fonte de excitacgdo inicial. Nos casos idealizados em que essa fonte é considerada monocroma-
tica, Op(r) assume a forma da fungdo delta de Dirac [91]; j4 quando a fonte possui largura
espectral nao desprezivel, Oy(v) adota a forma do perfil de Lorentz [89]. A cada iteracdo da
Eq. (3.2.13), o espectro de emissao é atualizado, refletindo as sucessivas alteragoes de frequén-
cia impostas pelos processos de espalhamento e redistribuicdo. Apds um ntmero suficiente de
eventos de espalhamento, o espectro 0,(v') pode convergir para uma distribuigdo estaciondria,
especialmente em condigbes proximas ao regime de CFR [89,91]. A partir de cada espectro de
emissdao O, (v') obtido, calcula-se a correspondente distribui¢do de tamanho de passo P,(l) por
meio da Eq. (3.2.12).

A Figura 3.4 ilustra a evolugao progressiva do espectro de emissdo O, (z’) para a linha
D2 do Césio-133 no Cenédrio III (com colisdes) em relagdo ao niimero de espalhamentos n. Os
resultados sdo apresentados para dois tipos de perfis de incidéncia: um perfil delta de Dirac
e um perfil Lorentziano com largura & meia altura de 1MHz. A curva amarela pontilhada
presente em ambos os painéis representa o espectro de incidéncia inicial. As curvas mostram
o comportamento do espectro para diferentes valores de n = 1, 3, 7, 19, 50 e 100. As curvas
foram construidas considerando uma temperatura do vapor de césio-133 de 100°C e utilizaram
como base as matrizes de redistribui¢ao de frequéncia apresentadas na Figura 2.7b. Observa-se
que, apesar da diferenca nos perfis de incidéncia, os espectros de emissao resultantes sdo muito
semelhantes, indicando que, sob estas condigoes, a forma do perfil de incidéncia tem impacto

limitado sobre a redistribuicao espectral promovida pelos multiplos espalhamentos colisionais.
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Evolucao do Espectro de Emissao
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Figura 3.4 — Evolucao do espectro de emissao 0, (z') em funcao da frequéncia adimensional de
emissao z’ para diferentes nimeros de espalhamentos n = 1, 3, 7, 19, 50, e 100, con-
siderando a estrutura hiperfina do Césio-133 no Cenario III (com colisoes). Os dois
painéis comparam os resultados obtidos para perfis de incidéncia distintos: Gaus-
siano (& esquerda) e Lorentziano com largura a meia altura de 1MHz (& direita),
representadas pelas curvas amarela pontilhada em cada grafico. As construgoes fo-
ram realizadas a uma temperatura de 100°C, com base nas matrizes redistribuigcao
de frequéncia apresentas na Figura 2.7b.

Fonte: Autoria prépria.

Na Figura 3.5, apresenta-se a evolugio do espectro de emissao ©,(z’), representado na
Figura 3.5a, e da densidade de probabilidade do tamanho de salto P, (r;), mostrada na Figura
3.5b, em funcdo do nimero de espalhamentos n, para os Cendarios II (sem colisdes, gréficos a
esquerda) e IIT (com colisdes, graficos a direita). A distribuicdo P,(r;) foi obtida com base
nos espectros ©,(z’). Para construgdo dessas curvas, foi considerada a estrutura hiperfina da
linha D2 do Césio-133. As simulagoes adotaram incidéncia espectral centrada no méximo do
coeficiente de absorcao da transicdo fundamental F' = 4, a uma temperatura de 100°C, utilizando
as matrizes de redistribui¢do de frequéncia apresentadas na Figura 2.7b.

A Figura 3.5a apresenta a evolugdo do espectro de emissdo em funcao da frequéncia
adimensional de emissdo x’ dos cendrios II e III. No Cenério II, Figura 3.5a a esquerda, o

espectro de emissdo para n = 1 apresenta dois picos principais bem definidos, localizados nas
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ressonancias das transicoes hiperfinas do nivel fundamental da linha D2 do Césio-133, com uma
queda abrupta na probabilidade de emissdao fora dessas regioes. Isso indica que a emissao esta
fortemente concentrada nas regides de ressonancia do espectro, com uma chance muito pequena
de ocorrer nas asas (regides de frequéncia distantes do centro da ressonancia). A medida que n
aumenta, surgem oscilagoes espectrais nas regides periféricas (asas), cujas intensidades crescem
progressivamente.

Essas oscilagoes sdo uma assinatura da estrutura fina e hiperfinas, que para a linha D2 do
atomo de césio-133, possui dois estados hiperfinos fundamentais (F' = 3 e F' = 4). O mecanismo
origina-se da possibilidade de um féton, absorvido a partir de um estado fundamental, ser
reemitido em uma transicao que o leve ao outro estado fundamental. A cada novo espalhamento,
picos adicionais sdo formados no espectro, espacados pela diferenca de frequéncia entre os niveis
fundamentais, criando a estrutura oscilatéria observada nas asas. O pico central (z’ =~ 0)
corresponde aos fétons absorvidos a partir do estado fundamental FF = 4 que decaem (sao
emitido) de volta para o mesmo estado. O pico proeminente & direita (' &~ 32) é formado por
fétons absorvidos a partir do estado F' = 4 que decaem para o estado F' = 3. Inversamente, o
pico de menor intensidade & esquerda (2’ &~ —32) é resultado de um processo menos provavel:
atomos que estdo no estado F' = 3 podem absorver a luz, que para eles esta fora de ressonéncia,
e subsequentemente decair para o estado F = 4. A medida que n aumenta, esse processo de
troca entre os niveis fundamentais se repete, gerando novos picos espacados pela diferenca de
frequéncia entre os estados, o que cria a estrutura oscilatéria nas asas. Além disso, com um
numero suficientemente alto de espalhamentos, a redistribuicio espectral se torna mais completa
e o espectro tende a forma de um perfil Lorentziano. Nesse cendrio, a probabilidade de emissao
nas asas aumenta gradualmente com n, refletindo a crescente ocorréncia de fétons emitidos em
frequéncias menos absorviveis pelo meio.

No Cenario III (com colisoes), Figura 3.5a a direita, a emissao assume desde o inicio
um perfil mais suave, sem oscilacoes espectrais. J& nos primeiros espalhamentos, observa-se
um espectro continuo entre os picos principais. Além disso, a emissio se estende de forma

mais pronunciada para as asas espectrais em comparacdo com o Cendrio II, onde essas regides
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apresentam estrutura oscilatéria e decaem mais rapidamente. Isso indica que, no Cenario III,
ha uma maior probabilidade de emissdo em frequéncias afastadas da ressondncia, ou seja, nas
asas do espectro, mesmo nos primeiros eventos de espalhamento. Observa-se também que, a
medida que n aumenta, o espectro do Cenario III se estabiliza rapidamente, atingindo uma
forma estaciondria com relativamente poucos eventos. Apesar da maior chance de emissao
nas asas no Cenario III, em ambos os cenarios a frequéncia da radiagdo reemitida tende a
permanecer concentrada nas proximidades dos centros das ressonéncias associadas as transicoes
fundamentais F'=4 e F = 3.

A Figura 3.5b apresenta a evolugdo da distribuicdo de probabilidade do tamanho de
passo, P,(r;), em fungdo da distancia adimensional r;, para os Cendrios II (sem colisoes) e
IIT (com colisdes). A distancia adimensional r; descreve fisicamente a profundidade éptica de
um meio, quantificando o quanto ele atenua a radiagdo ao longo de um percurso ¢ [92]. Ma-

tematicamente, ela estd para o comprimento do meio ¢, assim como o coeficiente de absorc¢ao

K(v)
D4 (v)

normalizado ® 4(v) estd para o coeficiente de absorcao k(v), ou seja, r; =/ . Dessa forma,
P, (1) reflete a estatistica dos comprimentos de salto resultantes do processo de redistribuicao
espectral. Os resultados sao apresentados para diferentes valores de espalhamentos n. Em am-
bos os cendrios, observa-se que a probabilidade de ocorréncia de passos muito curtos (distancias
adimensionais préximas a 1) é significativamente maior do que a de passos longos (distancias
adimensionais préximas a 10°). No entanto, o comportamento da distribuicio com o aumento
de n difere entre os dois casos. No Cenério II, Figura 3.5b a esquerda, P,(r;) sofre alteragoes
consideraveis com n: nos primeiros espalhamentos, a probabilidade de passos longos é reduzida
(devido a queda abrupta, truncagem, em frequéncia nos primeiros espalhamentos), mas au-
menta progressivamente a medida que as oscilagdes do espectro de emissdo comegam a convergir
para um perfil Lorentziano, o que implica maior probabilidade de emissao nas asas da linha e,
consequentemente, maior chance de saltos longos.

No Cenario III, Figura 3.5b a direita, por outro lado, as distribuigdes de P, (r;) variam

muito pouco com n. Devido & presencga de colisoes, a redistribuicdo de frequéncia é eficiente

desde os primeiros espalhamentos, o que leva a uma rapida perda de memoria da condicao es-
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pectral inicial. Como resultado, o espectro de emissao e a distribuicdo de tamanhos de passo se
estabilizam rapidamente, atingindo uma forma praticamente estacionaria apds poucos eventos.
Além disso, no Cenario III, devido a formacao de asas Lorentzianas no espectro de emissao,
P, (r;) deveria produzir uma cauda que decai lentamente e sem um corte abrupto (sem trunca-
gem). Apesar disso, ndo é o que se observa na Figura 3.5b a direita. A truncagem observada é,
na verdade, consequéncia das limitacoes do calculo numérico, que ocorre quando os valores de
probabilidade se tornam menores que a precisdo computacional ou quando o limite de integracao
numérica é atingido. O mesmo efeito passa a dominar o Cenario II quando o niimero de espalha-
mentos se torna grande o suficiente a ponto do espectro de emissdo convergir para um perfil com
asas Lorentzianas. Apesar disso, nos primeiros espalhamentos da PFR, a truncagem é um efeito
fisico intrinseco ao processo. Nesse caso, as asas dos espectros de emissdo sdo naturalmente
cortadas pela natureza da redistribuicdao parcial, o que impdoe um limite fisico ao comprimento

dos saltos.

3.2.3.3 Truncagem na Amplitude dos Passos dos Sistemas Finitos

A anilise tedrica da propagacao de fétons em meios gasosos ressonantes costuma idealizar
sistemas de dimensoes infinitas, nos quais os fétons podem realizar passos de comprimento
arbitrario. No entanto, em experimentos reais, a finitude do sistema impoe um limite natural:
fétons que se propagam para fora dos limites fisicos da célula de vapor escapam antes de sofrer
nova interagao, sendo assim excluidos do processo de transporte radiativo. Esse fendmeno resulta
em uma truncagem da distribuicdo dos tamanhos de passo efetivamente observados, sobretudo
afetando os fétons emitidos nas asas do perfil espectral, que, por apresentarem alcance médio
mais longo, seriam os principais responsaveis pelos saltos mais longos.

Essa alteracdo estatistica induzida pela finitude do sistema apresenta-se especialmente
relevante na caracterizacdo do transporte radiativo. Em nossas investigagoes, observamos de
forma inédita como o efeito de escape pelas bordas do meio impoe uma truncagem sisteméatica
nas distribui¢des de frequéncia que leva a uma truncagem na distribuicdo de tamanho de passo,
uma limitacdo ausente nos modelos ideais infinitos. Essa constatac¢do representa o primeiro

resultado central desta tese e deu origem a uma publicagdo cientifica dedicada ao tema. Ao
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Evolucao do Espectro de Emissao
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Figura 3.5 — Evolugao do espectro de emissao e da distribuicdo de probabilidade do tamanho
de salto com o niimero de espalhamentos n para o Césio-133 em sua linha D2.
(a) Evolugao do espectro de emissdo ©,,(z') em fungdo da frequéncia adimensional
2. (b) Evolucao da distribuigdo de probabilidade de tamanho de passo P, (r)
em funcdo da distancia adimensional r;. Ambos os painéis comparam os Cenéarios
IT (sem colisoes, & esquerda) e III (com colisdes, a direita), para n = 1,3,7,19 e
100 espalhamentos. As curvas foram construidas considerando incidéncia espectral
centrada no maximo do coeficiente de absorcdo da transicdo fundamental F' = 4
da linha D2 do Césio-133. Os resultados foram obtidos com base nas matrizes de

redistribuicdo de frequéncia apresentadas na Figura 2.7b.

Fonte: Autoria propria.
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incorporar explicitamente esse mecanismo em nossa modelagem, fornecemos uma descri¢cdo mais
realista do transporte de fétons em meios confinados, estabelecendo um elo fundamental entre
formulacoes tedricas e sistemas experimentais reais.

Para contabilizar este efeito, modificamos a regra de recorréncia utilizada para calcu-
lar o espectro de emissdao ©,(z') apds n eventos de espalhamento, expressa na Eq. (3.2.13),

introduzindo o fator [1 — T'(v)]. Nesse caso, a expressao de recorréncia foi reescrita como

Oua(v) = [ 1= T8, ) L)

o o0 dv |, (3.2.14)

onde T'(v) representa a transmissao balistica® de um f6ton através da amostra, dada pela Lei
de Beer-Lambert, Eq. (2.1.22). O fator complementar [1—T'(v)] corresponde, portanto, & fragao
de fétons emitidos no evento de espalhamento anterior que permanecem confinados no sistema e,
portanto, tém chance de sofrer nova interagdo. Sao esses fétons que contribuem para a formacao
do espectro ©,,11(v') no (n + 1)-ésimo evento de espalhamento.

A multiplicagdo do espectro do passo anterior, ©,(v), pelo fator [1 — T'(v)] antes da
integragao com a fungio de redistribui¢do Reond(/, V), tem o efeito de remover da consideragao
os fétons com alta probabilidade de escape. Dessa forma, a teoria simula diretamente o processo
de truncagem: quanto maior a chance de um féton escapar balisticamente (7'(v) elevado), menor
sua contribuicao para os espalhamentos subsequentes ([1 — T'(v)] reduzido). O fator [1 — T'(v)]
quantifica, portanto, a fracdo dos fétons emitidos no n-ésimo evento de espalhamento que per-
manecem confinados e seguem participando do transporte radiativo dentro do vapor. Em um
sistema idealmente infinito, T'(v) = 0, e o fator se reduz a 1, recuperando o caso sem trunca-
gem. A escolha de T'(v) com base na dimensao total do sistema é justificada pelo Principio do
Salto Unico Grande (Single-Big-Jump Principle, em inglés), segundo o qual a excitagdo tende a
permanecer préxima de sua origem até que um salto de magnitude comparavel ao tamanho do
sistema leve ao escape do f6ton [151].

O impacto da introdugao do fator [1 — T'(v)] sobre o espectro de emissao varia de acordo

com o regime de redistribuicao de frequéncia. No cendrio sem colisoes (cenério II), a finitude

() Trata-se da probabilidade de um féton, com frequéncia v, atravessar toda a extensdo ¢ do meio (ou seu
a(0) 1,

5(0) ) sem sofrer espalhamento.

tamanho adimensional r; = N
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do sistema imp&e um corte mais acentuado nas frequéncias emitidas: fétons que seriam gerados
nas asas espectrais no passo n tém maior probabilidade de escapar do vapor antes de sofrer
nova interagao e, portanto, deixam de contribuir para a formagao do espectro no passo (n + 1).
Em contraste, no cendrio com colisdes (cendrio III), o espectro é pouco sensivel a finitude do
sistema, ja que a frequéncia de emissdo no referencial do atomo independe da frequéncia do
féton incidente, devido a perda de “meméria” do foton.

A forma como ocorre a truncagem na distribuicdo de tamanho de passo P(r;) difere
fundamentalmente entre os cendrios II e III. No cendrio II, a truncagem em P(r;) é uma con-
sequéncia direta da alteragdo no espectro de emissao O, (1), cujas asas sdo suprimidas pelo
fator de escape [1 — T'(v)]. Como os fétons nas regides espectrais periféricas sdo os principais
responsaveis por saltos longos, essa supressao desloca o ponto de corte de P(r;) para valores
menores de r;, reduzindo mais intensamente a ocorréncia de grandes saltos do que o faria o afi-
lamento natural do espectro em um sistema infinito. No cenario III, por outro lado, a forma do
espectro ©,,(v') permanece praticamente inalterada mesmo em sistemas finitos, pois a completa
redistribuicdo de frequéncia no referencial atéomico torna a emissao independente da frequén-
cia do evento anterior. Contudo, o fator [1 — T'(v)] ainda reduz a amplitude total do espectro
de emissdo, embora nao altere de forma perceptivel o seu perfil. Além disso, a distribuicao
P(r;) continua apresentando truncamento, mas essa caracteristica decorre, mais uma vez, de
limitagbes computacionais e numéricas, e nao de efeitos fisicos intrinsecos ao sistema.

A Figura 3.6 ilustra a evolucdo do espectro de emissao e da distribuigdo de tamanho de
passo quando o fator de truncagem [1 — T'(v)] é incorporado aos cdlculos. Os resultados foram
obtidos sob os mesmos parametros da Figura 3.5, permitindo uma comparacao direta do im-
pacto desse fator. No Cenario II (sem colises), a inclusao do fator [1 —T'(v)] provoca alteragoes
substanciais. Observa-se uma queda acentuada na probabilidade de emissao nas asas do espectro
(Figura 3.6a, a esquerda), mesmo para valores elevados de espalhamentos n. Essa supressao da
emissao em frequéncias afastadas da ressonéncia se reflete diretamente na distribuicdo de tama-
nho de passo (Figura 3.6b, & esquerda), com uma redugéo significativa na ocorréncia de passos

longos. Como consequéncia, a cauda da distribui¢do P, (r;) decai de forma mais rdpida. Além
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disso, observa-se o surgimento de picos laterais em regioes distantes das principais ressonancias.
Embora pouco expressivos em comparagao ao centro de linha, esses picos ilustram a comple-
xidade adicional introduzida pela estrutura hiperfina. Ainda assim, as maiores probabilidades
de emissdo permanecem concentradas nas frequéncias correspondentes ds principais transi¢coes
atomicas (F = 3 e F = 4). Outro efeito notavel é a rdpida convergéncia tanto do espectro
de emissdo quanto da distribuicdo de tamanho de passo: o estado estacionério é atingido com
um numero significativamente menor de espalhamentos em comparacao ao caso sem o fator de
truncagem. Em contraste, o Cendrio III (com colisdes) apresenta uma sensibilidade muito me-
nor a introdugdo do fator [1 — T'(v)], como era esperado. Nesse caso, a completa redistribuigao
de frequéncia promovida pelas colisbes ja atua como um mecanismo eficiente de estabilizacao
espectral. Como resultado, a evolu¢ao do espectro de emissao e da distribuigao P,(r;) se man-
tém praticamente inalterada, refletindo a menor dependéncia da trajetoria espectral anterior
dos fotons nesse regime.

Em suma, a truncagem devido ao tamanho finito do sistema é uma realidade inescapavel
em experimentos. O fator [1 — T'(z)] fornece uma maneira fisicamente fundamentada de con-
tabilizar a perda de fétons pelas fronteiras, sendo seu impacto na evolucao do espectro da luz
espalhada mais acentuado em regimes de espalhamento que preservam a meméria de frequéncia
(cenéario IT) do que em regimes onde a frequéncia é completamente redistribuida a cada interagéo

(cenario III).

3.2.3.4 Transmissao Difusa Total

Embora a distribui¢cdo de probabilidade do tamanho de passo P(l) seja um elemento
fundamental para descrever a propagacao dos fétons em multiplos espalhamentos, o calculo da
transmissao difusa total dos multiplos espalhamentos, Tp ar, é consideravelmente mais complexo
do que o do espalhamento tunico, Tp ;. Isso ocorre porque a trajetéria dos fétons envolve uma
sequéncia de passos interdependentes e aleatérios (caminhada aleatéria), dificultando a obtencao
de uma expressao analitica simples para Tp 5. Contudo, sob certas condicoes e aproximacoes,

é possivel estimar a transmissao difusa total da janela de saida.
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Evolucao do Espectro de Emissao
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Figura 3.6 — Evolugao do espectro de emissao e da distribuicdo de probabilidade do tamanho
de passo com o numero de espalhamentos n para o Césio-133 em sua linha D2,
considerando o fator de truncagem [1 —T'(v)] devido ao tamanho finito do sistema.
(a) Evolugao do espectro de emissao ©,(z') em fungao da frequéncia adimensional
2’. (b) Evolugao da distribui¢iao de probabilidade de tamanho de passo P, (r;) em
funcao da opacidade r;. Ambos os painéis comparam os Cendrios II (sem colisoes, a
esquerda) e III (com colisoes, a direita), paran = 1, 3,7, 19, 50 e 100 espalhamentos.
As curvas foram construidas considerando incidéncia espectral centrada no maximo
do coeficiente de absorcdo da transicdo fundamental F' = 4 da linha D2 do Césio-
133 e os mesmos pardmetros da Figura 3.5, com a inclusdo do fator [1 — T'(v)].

Fonte: Autoria propria.
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Transmissdo pela Janela de Saida

Levando em conta as variaveis ja estabelecidas, a transmissao difusa total Tp de um féton
que inicia sua caminhada aleatéria na posicao zg dentro de um vapor atémico de comprimento £,

em que 2y necessariamente esta situado no interior do vapor, e que, apds executar a caminhada

dada por [62,91]:

I

B

aleatéria, emerge pela janela de saida oposta a incidéncia, como apresentado na Figura 3.2, é
a 0}
3 T, % )

20 ;
e (3) R
¢ 5. %)

onde « é o parametro que caracteriza a distribuicdo do tamanho dos passos da caminhada

Sl

F(

N][e)

)

(3.2.15)

[

vl —

aleatéria, F'(a,b,c,d) denota a fungdo hipergeométrica e B(a,b) representa a fungdo Beta de
Euler. E importante ressaltar que a validade desta equacio estd condicionada a distribuicdo de
tamanhos de passo decair assintoticamente como P(¢) o< £~'=% para £ — co.

Uma consequéncia importante dessa expressao surge no limite em que o ponto inicial zg
estd muito mais préximo da entrada do que da saida do meio, ou seja, para % < 1. Nesse caso,

a Eq. (3.2.15) reduz-se a uma lei de poténcia do tipo

Tp o <z;>2 : (3.2.16)

o que é particularmente relevante, pois permite determinar experimentalmente o parametro « e,
com isso, caracterizar o regime de transporte envolvido a partir da dependéncia da transmissao

difusa total com a posicao inicial normalizada.

3.3 Voos de Lévy

A propagacao de fétons em meios espalhadores pode ocorrer sob diferentes regimes de
transporte, determinados pelas propriedades 6pticas do meio e pela estatistica dos saltos reali-
zados [6]. Essa classificacdo é fundamental para compreender como a luz se espalha, se aprisiona
ou se propaga livremente. Nos vapores atomicos aquecidos, em particular, o transporte radiativo
frequentemente se manifesta em regimes nao convencionais, nos quais os fotons realizam passos
com distribuigoes de cauda pesada, caracteristicas dos chamados voos de Lévy [3,6,89,91]. Esse

comportamento anémalo resulta em propriedades de transmissdo e espalhamento significativa-
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mente distintas da difusao classica, tornando essencial a compreensao dos diferentes regimes de

transporte que esses sistemas podem assumir.

3.3.1 Regimes de Transporte

Diferentes regimes de transporte podem ser identificados a partir do comportamento
estatistico da propagacdo da luz no meio. Uma métrica amplamente empregada para essa
caracterizacdo é a evolucao temporal do deslocamento quadratico médio dos fétons, expressa

por uma relagao de proporcionalidade do tipo [61]:

(r*(t)) o t7, (3.3.17)

onde (r2(t)) é o valor esperado do quadrado da distancia percorrida apés um tempo ¢ e o expoente
~ caracteriza o regime de transporte. O valor de « reflete diretamente a natureza estatistica da

propagacao no meio e permite classificar distintos regimes de transporte [152,153]:

o Difusivo (7 = 1): O regime difusivo classico é caracterizado por miultiplos eventos de espa-
lhamento e uma caminhada aleatéria, onde o deslocamento quadratico médio linearmente

proporcional ao tempo.

o Superdifusivo (1 < v < 2): Assim como o regime difusivo, o superdifusivo é caracteri-
zado por multiplos espalhamentos, mas a estatistica dos passos favorece eventos raros de

elevadas amplitudes, o que implica em uma propagacao mais rapida que a difusiva.

 Balistico (7 = 2): Os eventos de espalhamentos sdo pouquissimos (na média) ou nenhum,
resultando em trajetérias retilineas. Este caso limite ocorre quando o caminho livre médio
¢ muito maior que as dimensbes do sistema, resultando no comportamento quadratico

caracteristico do movimento livre.

Outra métrica util para distinguir os diferentes regimes de transporte é o comportamento
assintético da distribui¢do de probabilidades dos comprimentos dos passos P(r), que descreve a
probabilidade de um féton percorrer uma distancia r entre dois eventos sucessivos de interacao.

A distribuicao de probabilidades dos comprimentos dos passos nesse limite pode ser descrita por
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uma lei de poténcia da forma [92,153]:
P(r) ocr 17, (3.3.18)

onde o parametro « caracteriza o regime de transporte. No regime difusivo, com a > 2, a cauda
da distribuigao P(r) decai rapidamente, o que implica que a maioria dos passos tem comprimento
préximo a média. Isso garante a convergéncia da varidncia e leva a uma propagacao gaussiana ao
longo do tempo [154]. Em contraste, nos regimes superdifusivos, com 0 < « < 2, a distribuigao
apresenta uma cauda pesada, permitindo a ocorréncia de passos longos com probabilidades
finitas [154]. Esses eventos raros, mas significativos, aceleram a dispersao da luz no meio,
fazendo com que o deslocamento quadratico médio cresga mais rapidamente do que no caso
difusivo. Tal comportamento é caracteristico de sistemas com regidoes de baixa absor¢dao ou
com grandes flutuagoes espaciais nas propriedades épticas [87]. Um exemplo notével ocorre na
incidéncia de luz ressonante em vapores atomicos alcalinos homogéneos, onde a distribuicao dos
passos segue uma lei de poténcia e o regime de transporte é descrito por voos de Lévy [89].
No regime balistico, por sua vez, praticamente ndo ha interacées com o meio, de modo que
os fotons seguem trajetérias retilineas e ndo realizam uma caminhada aleatéria. Como nao ha
sequéncia de passos a ser descrita, ndo se define uma distribui¢do de tamanho de passo P(r)
nesse regime [155].

Em vapores atémicos homogéneos, a absor¢do da radiagdo ocorre predominantemente
em uma faixa espectral estreita, centrada na frequéncia de ressonéncia [6,113,138]. Além disso,
como tratado na secdo anterior, observa-se que existe uma chance nao desprezivel de que a
frequéncia do féton emitido se localize nas asas do espectro®), possibilitando a ocorréncia de
passos longos durante a caminhada aleatéria dos f6tons [90]. Essa alternincia entre passos curtos
e, ocasionalmente, muito longos, evidencia um aspecto intrigante da dindmica radiativa nesses
meios: embora a maioria das interagoes resulte em deslocamentos reduzidos, tipicos da difusao
classica, eventos raros de espalhamento a longas distancias exercem influéncia desproporcional

sobre o transporte global [3,90]. Esse regime, no qual coexistem escalas de comprimento de passo

(4)Apesar de a emissdo continuar sendo muito mais provavel nas proximidades da ressonincia.
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significativas, caracteriza o transporte superdifusivo, adequadamente descrito pelo formalismo

dos voos de Lévy [61].

3.3.2 Regime Difusivo

A fim de contextualizar o transporte superdifusivo observado em vapores atémicos, é
instrutivo avaliar primeiro o regime difusivo classico. Este surge como consequéncia direta
do Teorema Central do Limite (TCL) aplicado a caminhadas aleatérias com distribuigdes de
passo de variincia finita, e serve como base tedrica para entender o comportamento padrao da

propagacao radiativa em meios dispersivos.
3.3.2.1 Teorema Central do Limite (TCL)

O TCL ocupa posicio central na teoria da probabilidade, explicando a frequente ocor-
réncia da distribuicdo Gaussiana em diversos contextos [156]. Em esséncia, ele descreve como a
soma ou a média de um conjunto de varidveis aleatorias independentes e identicamente distri-
buidas tende a uma distribuigdo normal & medida que o nimero dessas varidveis cresce [156].

Considere um nimero natural n e um conjunto de variaveis aleatérias independentes e

identicamente distribuidas z1, xo, ..., x,, provenientes da mesma distribuicdo de probabilidade.

2

Supondo que essa distribui¢ao tenha valor esperado (x) bem definido e variancia finita o2,

a

média amostral é dada por
1 n
Média(x) = - Z x;.
=1
O TCL postula que, a medida que n aumenta, a distribuicao da média Média(z) converge

para uma distribui¢do normal [156]. De forma mais precisa, a varidvel padronizada
Zn = v/n(Média(x) — (x))

converge para uma normal com média zero e desvio padrao o,, cuja densidade de probabilidade

é

Fale) = 2 -
z) = exp| —— |,
d V2mo? P\ 20 2
onde fz(z) indica a densidade de probabilidade de Z em torno de z, ou seja, para um pequeno

intervalo [z, z + dz], a probabilidade de Z estar nesse intervalo é aproximadamente fz(z)dz.
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A forca do TCL reside em sua generalidade: ele vale independentemente da forma da
distribuicao original dos x;, desde que as condi¢bes de independéncia, distribuicdo idéntica e
varincia finita sejam atendidas [157]. Essa propriedade explica a presenca generalizada da dis-
tribuicdo normal na modelagem de fenémenos naturais, sobretudo em processos que envolvem
a soma de muitos pequenos efeitos aleatérios, como na difusdo browniana [158]. Entretanto,
quando a condi¢do de varidncia finita nao é satisfeita, o comportamento do processo pode se
afastar do regime difusivo classico. Nesses casos, surgem distribui¢cdes com caudas pesadas, como
aquelas associadas aos voos de Lévy, que se caracterizam por saltos longos e deslocamentos es-
poradicos de grande magnitude [159]. Assim, o TCL e o regime difusivo representam uma classe
particular de processos estocasticos, enquanto os voos de Lévy ampliam essa visdo, permitindo

modelar movimentos anémalos observados em diversos sistemas fisicos e biologicos [159].
3.3.2.2 Movimento Difusivo

Do ponto de vista fisico, a evolugao temporal da densidade de probabilidade P(z,t), que
representa a probabilidade de encontrar uma particula na posicdo z no instante ¢, é governada

pela equagao de difusdo unidimensional [153]:

OP(z,t) DBQP(z,t)
ot 022 7’

onde D é o coeficiente de difusdo. Para uma condi¢ao inicial concentrada em um ponto (como
uma delta de Dirac), a soluc¢do dessa equacdo no regime difusivo é uma distribuicdo Gaussiana
centrada na origem. KEsse comportamento é esperado, pois o movimento difusivo resulta da
soma de muitos pequenos deslocamentos aleatorios e independentes, cenario cldssico descrito

pelo TCL. Matematicamente, isso significa que

1 22
P(z,t) = \/mexp <_M> .
Como discutido no inicio desta secdo, o segundo momento (z?(t)) é uma métrica fun-
damental para caracterizar a dispersao estatistica. Para a distribui¢do acima, esse momento é
calculado como:

(2(1)) = / ~ 22 P(2,t)dz = 2Dt (3.3.19)

—00
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Além disso, o valor esperado da posigao é

refletindo a simetria da distribuicdo em torno da origem. Assim, a varidncia da posicdo pode

Ser expressa Ccomao:

Var(z) = (22(t)) — (2(t))* = 2Dt. (3.3.20)

A partir da Eq. (3.3.19), confirma-se que o deslocamento quadratico médio cresce line-
armente com o tempo, ou seja, (22(t)) o t. Isso implica que o expoente temporal v, definido

pela relagdo geral (22(t)) oc t7, é igual a 1.

3.3.3 Fundamentos Estatisticos dos Voos de Lévy

Os Voos de Lévy constituem uma classe de processos estocdsticos caracterizados por
distribuigdes de probabilidade com “caudas pesadas” para os tamanhos dos passos [154]. Isso
significa que, embora a maioria dos passos individuais seja curta, existe uma probabilidade nao
desprezivel de ocorréncia de saltos longos. Sao justamente esses saltos, raros porém significativos,
que dominam o comportamento estatistico do sistema, levando a um regime de transporte
superdifusivo [62,63].

A descricdo dos Voos de Lévy estd diretamente relacionada as distribuicbes estaveis
de Lévy, que generalizam a distribuigdo Gaussiana classica [154]. O pardmetro central dessas
distribuigoes é o indice de estabilidade «, também conhecido como indice de cauda [160]. Esse
parametro controla o comportamento assintético da cauda da distribuicao de probabilidade dos
tamanhos dos passos, conforme a lei de poténcia expressa na Eq. (3.3.18), e estd restrito ao
intervalo o € (0,2]. O caso a = 2 corresponde a distribuicio Gaussiana, enquanto os valores
0 < a < 2 descrevem os casos nao Gaussianos [63,160].

Diferentemente do movimento difusivo classico, em que o TCL se aplica, os Voos de
Lévy envolvem distribui¢does com varidncia divergente, o que inviabiliza a aplicagdo do TCL
tradicional [152]. Nesses casos, a descri¢do estatistica recorre ao Teorema Central do Limite

Generalizado, o qual leva a distribuigdes estaveis de Lévy [62]. Para esses processos, a escala
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caracteristica da posicio da particula evolui conforme z(t) o< t'/® [161], o que implica:
2
(22(1)) o (£1)" = e/
A partir da Eq. (3.3.17), conclui-se que:

v=—
«

Como os Voos de Lévy estdo definidos para 0 < a < 2, essa relacdo permite analisar

como diferentes valores de « influenciam o regime de transporte [161]:

e 1 < a < 2: A varidncia dos tamanhos dos passos torna-se infinita, embora o valor médio
absoluto permaneca finito. A maioria dos deslocamentos é composta por passos moderados,
mas saltos longos ocasionais tém impacto estatistico relevante. Assim, o quadrado médio
dos deslocamentos diverge ((z2) — oo), inviabilizando a aplicacio do TCL e evidenciando

a predominancia estatistica dos grandes saltos.

e 0 < a < 1: Nesse intervalo, até mesmo o valor médio dos deslocamentos é indefinido,
refletindo a dominéncia de eventos extremamente longos. O transporte torna-se altamente
irregular e anémalo (v > 2), o que dificulta o uso de métodos estatisticos convencionais

na analise do sistema.

Vale destacar que, quando a variancia é infinita, o conceito cldssico de desvio padrao
deixa de ser aplicdvel. A lei de poténcia que governa as caudas da distribuicdo de passos é a
marca registrada dos Voos de Lévy e o parametro o quantifica a raridade e a intensidade dos
saltos longos: quanto menor o valor de «, mais pesada é a cauda da distribuicao, e mais pronun-
ciado é o carater superdifusivo do sistema. A soma de muitas varidveis aleatdrias independentes
e identicamente distribuidas que obedecem a essa lei de poténcia ndo converge para uma Gaus-
siana, como no TCL classico, mas sim para uma distribui¢do estavel de Lévy, que mantém a

forma da cauda original [62].
3.3.4 Voos de Lévy versus Movimento Difuso: Uma Anélise com a Distribuicao de Pareto

As diferencas fundamentais entre os Voos de Lévy e o transporte difusivo podem ser

aprofundadas ao se considerar que, em ambos os casos, os comprimentos dos passos z podem ser
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extraidos de uma distribuicdo com cauda de lei de poténcia. Com base nesse principio, propomos
uma abordagem por meio de simulacbes numéricas para explorar a dindmica das particulas e
evidenciar como a escolha dos parametros da distribui¢do influencia o comportamento estatistico
das trajetérias. Essa andlise permite ilustrar, de forma visual e quantitativa, as propriedades

distintivas associadas a cada tipo de movimento.

3.3.4.1 Distribuicao de Pareto

Para a realizacdo das simulagdes, foi empregada a distribuicdo de Pareto para modelar
os comprimentos dos passos z de particulas que realizam caminhadas aleatorias em um plano.
Essa distribuicao, caracterizada por sua cauda pesada, descreve fendmenos em que uma pequena
fracdo dos eventos contribui de forma desproporcional para o todo [162,163]. E amplamente
utilizada em diversas dreas, como economia, biologia e fisica [164—166]. Sua flexibilidade a torna
especialmente adequada para representar tanto os Voos de Lévy quanto o movimento difusivo,

dependendo da escolha do parametro de forma a:

e Para valores mais elevados de «, a ocorréncia de passos longos torna-se rara, resultando

em trajetorias com comportamento proximo ao regime difusivo cldssico;

e Para valores menores de «, a probabilidade de saltos longos aumenta significativamente,

caracterizando o regime superdifusivo tipico dos Voos de Lévy.

Dessa forma, a distribuicdo de Pareto oferece um arcabouco versatil e unificado para a

analise comparativa entre diferentes regimes de transporte.

PDF, CDF e Funcdo Quantil

A funcao de densidade de probabilidade (PDF) descreve a distribui¢ao de probabilidade
associada aos possiveis valores de uma varidvel aleatéria continua [167]. No caso da distribuicao
de Pareto aqui empregada, dois parametros a caracterizam: o pardmetro de forma a > 0, que

controla o decaimento da cauda da distribuicdo, e o pardmetro de escala z,, > 0, que define o
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valor minimo possivel dos passos. A expressao da PDF é dada por [168]:

(67

az, >
— -, para z > zpy

P(z) =4 = , (3.3.21)
0, para z < zm,

onde z representa o comprimento do passo entre dois eventos sucessivos de espalhamento. Essa
funcdo modela a probabilidade de ocorréncia de diferentes comprimentos de passo, sendo que
valores maiores de z se tornam progressivamente menos provaveis, conforme determinado pelo
valor de a.

Para a implementacdo das simulagbes de Monte Carlo, é necessario gerar valores alea-
térios que sigam a distribuicdo de Pareto definida na Eq. (3.3.21). Isso requer, primeiramente,
o célculo da fungao de distribui¢cdo acumulada (CDF) correspondente e, em seguida, de sua in-
versa, conhecida como fungao quantil [156]. Essa inversao permite expressar a varidvel aleatoria
z como fungdo de varidveis uniformemente distribuidas no intervalo [0, 1], possibilitando assim a
geracdo de amostras compativeis com a estatistica da distribuicdo de Pareto. Com isso, valores
aleatérios uniformes podem ser sorteados e transformados em amplitudes de passo, definindo os
deslocamentos que as particulas devem realizar.

A CDF associada & Eq. (3.3.21) é obtida por meio da integracdo da PDF no intervalo

de 2z, até um valor arbitrario z [156], ou seja,

F(z) = / m P(2)d=.

Apbs resolver a integral, obtém-se:(®)
1— (2)%) para z > 2y,
F(z) = . (3.3.22)

0, para z < zp,

Partindo da Eq. (3.3.22), chega-se & fungéo quantil da distribui¢ao de Pareto dada por:(©)

Zm > z
B —uy)i/e0 baraz =z zm
Flw)={ "™ : (3.3.23)
0, para z < zpm,
(5)Resolvendo a integral: F(z) = az% fzz 277N = azd [Z/:;] = azd, (Z:: - zf”:) = —z20(z7% -

) =1-— (%")a
(6)Partido da Eq. (3.3.22) com F(z) = u, onde u € (0,1) é uma varidvel aleatéria uniformemente distribuida:
[e3

w=1- ()" 5 () = l-uo = (-0 e =



3.3. VOOS DE LEVY 117

onde u representa uma varidvel aleatéria uniforme sorteada a cada evento de espalhamento. O
valor correspondente de z, obtido pela funcdo quantil, determina o comprimento do passo que
a particula deverda executar.

A Figura 3.7 apresenta as curvas da PDF e da CDF para a distribuicdo de Pareto,
considerando a amplitude minima de passo z,, = 1 e trés valores distintos do expoente a: 0.5,
1.5 e 3.0. Esses valores foram escolhidos para ilustrar diferentes regimes de comportamento da

distribuigao:

o Curva verde (o = 3.0): Observa-se um decaimento rapido da probabilidade associada a
passos de grande amplitude. Nesse regime, a chance de ocorréncia de deslocamentos longos
¢é bastante reduzida, concentrando a maior parte dos eventos em torno de valores menores
de z. A CDF correspondente reflete esse comportamento ao crescer rapidamente e atingir
valores préximos de 1 ja para amplitudes de passo moderadas, indicando que quase todos

os eventos ocorrem dentro de uma faixa limitada de comprimentos.

o Curva laranja (o = 1.5): A distribuicdo apresenta uma cauda mais pesada em compara-
¢80 com o caso anterior. A probabilidade de ocorréncia de passos longos, embora ainda
decrescente, torna-se significativamente maior. Esse regime pode ser considerado interme-
diario: deslocamentos extremos sao mais frequentes do que no cenario difusivo classico,
mas ainda nao dominam completamente a dindmica, como ocorre em regimes de trans-
porte fortemente anémalo. A CDF cresce de forma mais lenta do que no caso a = 3.0,

refletindo a maior contribuicao dos passos longos para a probabilidade total acumulada.

o Curva azul (o = 0.5): A distribuigdo exibe uma cauda extremamente pesada. A proba-
bilidade de ocorréncia de passos muito longos é substancialmente alta, caracterizando um
regime em que deslocamentos de grande amplitude dominam a dindmica do sistema. A
CDF correspondente apresenta o crescimento mais lento entre os trés casos considerados,
revelando que uma fracao consideravel da probabilidade estd associada a eventos de grande

escala.
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Figura 3.7 — Fungao Densidade de Probabilidade (PDF, & esquerda) e Fun¢ao de Distribuigao

Acumulada (CDF, & direita) para uma distribuicao de Pareto com z,, = 1 e di-
ferentes valores do expoente a. Para a = 3.0 (verde), a distribuicdo apresenta
movimentos difusivos, onde a probabilidade de passos longos decai rapidamente.
Com « = 1.5 (laranja), a probabilidade de ocorréncia de passos longos é maior em
comparacao com « = 3.0, indicando uma chance significativamente maior de even-
tos raros e extremos, o que é caracteristico de Voos de Lévy. Para o = 0.5 (azul),
a probabilidade de passos muito longos torna-se substancialmente alta, compor-
tamento tipico de Voos de Lévy e processos comumente associados a movimentos
superdifusivos. A CDF ilustra a probabilidade acumulada F(z) = P(Z < z), mos-
trando que para valores menores de «, uma maior propor¢ao da probabilidade total
estd concentrada em valores maiores de z.

Fonte: Autoria prépria.

Valor Esperado da Amplitude Passo

O valor esperado da amplitude do passo, (z), de uma distribuicao é calculado pela integral

No caso da distribui¢ao de Pareto dada pela Eq. (3.3.21), tem-se:

0o -« a
_ z az . _ .
(z>:azf,‘1/ 2" %dz = azp, = m(hmzla—z}na).
Zm 1—« N 1 —a \z—o0
m

A partir desse ponto, a convergéncia da média depende do valor de a:
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e Para a > 1: Como 1 — a < 0, temos lim,_,o 2/ = 0. Substituindo esse resultado na

expressao para (z) e simplificando, obtém-se

(2) = : (3.3.24)

[0}

e Paraaa < 1: Sea < 1, entdo 1 —a > 0, o que implica lim,_,o 2% = 00. Se a = 1,

a primitiva de 27% = 27! é Inz, e a avaliacio do limite [In 2]3° também resulta em

divergéncia para oo. Consequentemente, para todo a < 1, tem-se (z) — 00, ou seja, 0

valor esperado da amplitude do passo diverge.

Conclui-se, assim, que a média da distribuicdo de Pareto é finita somente para a > 1; caso
contrario, o valor esperado da amplitude do passo é infinito. Esse resultado estd em concordancia

com as discussoes apresentadas ao longo desta subsecao.

Varidncia da Amplitude Passo

Para a distribuigao de Pareto, ja foi demonstrado que, para o parametro de forma o > 1,
a média é finita e dada pela Eq. (3.3.24). Contudo, ainda nio foi determinado o valor de (z2).

A integral que define esse valor esperado é

Substituindo a funcao densidade de probabilidade da distribuicdo de Pareto (Eq. (3.3.21)),

tem-se:

Zm

2 * o Oz * 21T azg 2 2
_ m _ e —a _ «a _ m . —a —a
<z>—/ 2% a+1dz_o‘zm/ 2%z = azy, = (hmz -z )
Zm z -
m

Novamente, dependendo do valor de «, (z?) pode ou ndo convergir:

«

e Para a > 2: Como 2 — a < 0, temos lim, o 22~% = 0. Utilizando este resultado na

expressdo para (z2) e simplificando, obtém-se

(2?) = m . (3.3.25)
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Combinando esse resultado com a média, Eq. (3.3.24), a varidncia da amplitude dos passos

é dada por("

a22
Ry (3.3.26)

Var(z) =

e

e Para a < 2: Se a < 2, entdo 2 — a > 0, o que implica lim,_,o0 227® = c0. Se a = 2,

a primitiva de z!7% = 27! é Inz, e a avaliacio do limite [In 2]3° também resulta em
divergéncia para co. Consequentemente, para todo a < 2, tem-se (z22) — oo, ou seja,

o valor esperado do quadrado da amplitude do passo diverge. Dessa forma, a variancia

também diverge.

Esses resultados evidenciam que, assim como a média, a varidncia da distribuicao de
Pareto depende criticamente do valor de a. A variincia é finita somente para o > 2, diverge
para valores menores ou iguais a esse limite, refor¢cando a distingao entre regimes de transporte

determinados por diferentes valores de «, conforme discutido ao longo desta subsecao.
3.3.4.2 Simulacées de Monte Carlo Bidimensionais

Foram realizadas simulagoes de Monte Carlo bidimensionais para modelar o movimento
de particulas cujos comprimentos de passo seguem uma distribuicdo de Pareto. As simulacoes
consideraram trés valores distintos para o pardmetro de forma «: 0.5, 1.5 e 3.0, com o objetivo
de explorar diferentes regimes de transporte, desde casos com forte ocorréncia de saltos longos
até aproximacoes do comportamento difusivo classico.

Os resultados dessas simulagbes estdo apresentados na Figura 3.8. Cada painel cor-
responde a uma caminhada aleatéria bidimensional composta por n = 10° passos, na qual a
amplitude dos passos é determinada por uma distribuicdo de Pareto com amplitude minima
zm = 1 uw.a., variando-se apenas o expoente a. O programa utilizado para gerar os dados
apresentados nesta secdo foi desenvolvido em Python 3 e estd disponivel no anexo B.

Os painéis 3.8a, 3.8b e 3.8c apresentam as simulagoes para a = 0.5, a« = 1.5 e a = 3.0,

respectivamente. Em cada um deles, o grafico a esquerda mostra a trajetéria da particula ao

(") Substituindo os resultados das Egs. (3.3.24) e (3.3.25) na expressio da varidncia: Var(z) = (2?) — (2)? =
DCZ;ZH AZm 2 _ azgn (36223” 1 o 2
- (ocfl) ~ a—2 " (a-1)2 a—2  (a-1)2

2 (a=1)?—a(a—2) _ azi,
m (a—2)(a—1)2 T (a—2)(a—1)2"

= az,

= Qz
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(z) = 1.0e+05
(z2) = 3.3e+14

Simulacéo de Monte Carlo, a=0.5, n=10° Z =48e+05
o, =1.0e+08

Caminhada Aleatéria Histograma de Passos
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(a) Os eixos z e y estdo em unidades de 10'°; principais dados estatisticos da simulagdo: (z) = 1.0 x 105,
(2?) =33 x 10", 2=48 x 10° e 0, = 1.0 x 108.

(z) = 3.0e+00
(z2) = 3.0e+05

Simulacédo de Monte Carlo, a=1.5, n=10° Z =3.0e+00
o, = 1.5e+01

Caminhada Aleatoéria Histograma de Passos
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(b) Principais dados estatisticos da simulagdo: (z) = 3.0, (2?) =3.0 x 10°, 2 =3.0 e 0, = 1.5 x 10.

Figura 3.8

longo da caminhada aleatéria, com os marcadores em X preto indicando a posi¢ao inicial (0,0) e
a posicao final apés os 10° passos. J4 os graficos a direita exibem os histogramas das amplitudes
dos passos registrados durante a simulagdo, com ambos os eixos (frequéncia e amplitude) em

escala logaritmica. Além disso, no canto superior direito de cada painel, um quadro informativo
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(z) =1.5e+00
N (z%) = 3.0e+00
Simulacéo de Monte Carlo, a=3.0, n=10° Z =15e+00
o, = 8.6e-01
Caminhada Aleatoéria Histograma de Passos
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—-100
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(c) Principais dados estatisticos da simulagdo: (z) = 1.5, (2?) =3.0,z=15e 0, = 8.6 x 107L.

Figura 3.8 — Simulagoes de Monte Carlo bidimensionais das trajetérias aleatorias de trés parti-
culas, cada uma regida por uma distribuicdo de Pareto com z,, = 1 u.a., n = 10°
passos e com valores distintos do expoente a: (a) 0.5, (b) 1.5 e (c) 3.0. No gréfico
esquerdo de cada subfigura, é apresentada a trajetéria aleatoria executada pela
respectiva particula no plano zy. Marcadores ’X’ em preto indicam as posicoes
inicial ((0,0)) e final (ap6s 106 passos). Nos gréficos da direita, sdo exibidos os
histogramas da amplitude dos passos dados durante cada simulacdo; ambas as es-
calas, vertical (frequéncia) e horizontal (amplitude dos passos), sdo logaritmicas.
Adicionalmente, na parte superior direita de cada subfigura, um quadro informa-
tivo resume os seguintes dados estatisticos: o valor esperado dos passos ((z)) e do
quadrado dos passos ({z2)), sendo estes os valores tedricos (analiticos) da distri-
bui¢do de Pareto; bem como a média dos passos observados na simulagdo (Z) e o
respectivo desvio padrao (o).

Fonte: Autoria prépria.

resume as principais variaveis estatisticas obtidas: o valor esperado da amplitude dos passos (z) e
do quadrado da amplitude (z?), calculados numericamente a partir da distribui¢do tedrica, bem
como a média amostral dos passos Z observados na simulagdo e seu desvio padrao o.. Enquanto
(z) e (2%) representam os momentos esperados da distribuicdo ideal calculados analiticamente
ou numericamente, z e o, refletem os valores efetivamente obtidos a partir das simulac¢ées da
caminhada aleatoria.

A variacdo do pardmetro « da distribui¢do de Pareto afeta profundamente as caracte-

risticas das caminhadas aleatérias. Os gréaficos de cada simulagao evidenciam claramente essa
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influéncia:

e (Caminhada aleatéria: Para a = 0.5, a dindmica é dominada por saltos longos, responsaveis
pela maior parte do deslocamento da particula. Essa caracteristica resulta em uma explo-
ragdo maior do plano e de longo alcance, tipica dos voos de Lévy. Para a = 1.5, ainda séo
observados passos consideravelmente longos, embora com menor frequéncia e intensidade
que no caso anterior. A trajetdria torna-se mais densa, refletindo uma predominéncia cres-
cente de passos menores. Ja para a = 3.0, os passos longos praticamente desaparecem e a
trajetéria passa a ser compacta e homogénea, indicando um comportamento mais difusivo,

com variancia finita.

o Histograma da amplitude dos passos: Os histogramas confirmam essas observagdes. Com
a = 0.5, a distribuicdo apresenta uma cauda extremamente pesada, estendendo-se de 1
até 10!, revelando a ocorréncia significativa de passos muito grandes. Para a = 1.5, a
cauda ainda é pesada, porém com decaimento mais rapido, abrangendo até 103. Por fim,
para o = 3.0, a distribuigao é concentrada em valores pequenos (em torno de 1), com a

cauda decaindo rapidamente e ndo se estendendo muito além de 10.

Os dados estatisticos incluidos nas figuras, (z), (22, Z e 0, sdo essenciais para a inter-

pretagao dos resultados. A seguir, algumas conclusées importantes:

 Valor esperado dos passos ((z)): Para a = 0.5, o valor tedrico é infinito e o valor numérico
de referéncia apresentado na figura ((z) = 1.0 x 10°) serve apenas como uma aproximagcio.
A média observada na simulacio (Z = 4.8 x 10°) é muito maior que esse valor, refletindo a
presencga de passos extremamente grandes. Nesse regime, Z nao converge com o aumento
do niimero de passos. Para a = 1.5, o valor esperado tedrico calculado pela Eq. (3.3.24)
é (z) = 3.0 (assumindo z,, = 1), e a média simulada coincide com esse valor. O mesmo
ocorre para « = 3.0, com (z) =z = 1.5 (também assumindo z,, = 1), convergindo para o

valor tedrico.

o Desvio padrdo (o) e varidncia (Var(z)): Para o = 0.5, a variancia teérica também é

infinita, o que se manifesta nos altos valores de o, = 1.0 x 10% e (22) = 3.3 x 10'* (valor
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numérico de referéncia na figura), evidenciando enorme dispersao. Para a = 1.5, a va-
ridncia teérica permanece infinita, embora os valores o, = 1.5 x 10! e (22) = 3.0 x 10°
(valores numéricos de referéncia) sejam menores, indicando menor, porém ainda significa-
tiva, variabilidade. Por outro lado, para o = 3.0, a varilncia é finita e pode ser calculada
teoricamente pela Eq. (3.3.26), resultando em Var(z) = 0.75 (assumindo z,, = 1). Isso
corresponde a um desvio padrdo tedrico o, = 0.86, muito proximo do valor obtido na

simulagdo (o, = 0.87).

Esses resultados evidenciam que o expoente « da distribuicdo de Pareto é o parametro
fundamental que governa todo o processo. Ao controlar a probabilidade de ocorréncia de passos
longos, « define diretamente a natureza da caminhada aleatéria e, por consequéncia, determina

se o regime de transporte resultante sera difusivo ou superdifusivo.

3.3.5 Transmissao Difusa e Voos de Lévy

Na intrincada caminhada aleatéria executada pelos fé6tons em um vapor atébmico, mar-
cada por multiplos eventos de absor¢ao e reemissao, emerge um fendmeno estatistico que governa
a natureza do transporte de radiagdo: passos longos, embora raros, que se desviam significati-
vamente da média. A ocorréncia desses saltos, mesmo que infrequentes, acarreta consequéncias

profundas para as estatisticas globais do transporte radiativo no meio:

o O transporte da radiacao e a difusao espacial dos fétons passam a ser desproporcionalmente

influenciados, e, em certos regimes, até dominados, por esses raros eventos de saltos longos.

e A distribuicdo dos comprimentos de passo assume uma forma de “cauda pesada”, o que

implica, do ponto de vista estatistico, na possivel divergéncia da variancia ({I%)).

e Em casos ainda mais extremos, dependendo da lentiddo com que decai a probabilidade
de ocorréncia de passos longos, até mesmo o valor médio dos comprimentos de passo ((l))

pode divergir.

Essas caracteristicas, transporte dominado por saltos raros e longos, e a divergéncia da

variancia dos tamanhos de passo, constituem a assinatura de um regime de transporte ané-



3.3. VOOS DE LEVY 125

malo, mais especificamente o regime superdifusivo, conforme discutido nesta na se¢do. Assim, o
aprisionamento radiativo em vapores atémicos, sob condi¢Ges que favorecem a emissao nas asas
espectrais, configura-se como um sistema fisico que naturalmente exibe os chamados voos de
Lévy.

A conexao matematica formal com os voos de Lévy é estabelecida por meio da andlise
do comportamento assintético da distribuicao de tamanhos de passo P(l) para | — oco. Modelos
tedricos e evidéncias experimentais indicam que, no limite de multiplos espalhamentos e apds a
estabilizagdo do espectro de emissdo, P(l) frequentemente decai segundo uma lei de poténcia,
conforme a Eq. (3.3.18) [92]. Nesse contexto, se P,(l) for conhecida, o parametro de Lévy que

caracteriza o regime de transporte pode ser determinado a partir da relagao
log(P(1)) ~ —(1 + a)log(l),

cuja derivada fornece:

_ dlog(P(D)

-1
“™ T dlog(l)

(3.3.27)

Essa relacdo fornece uma ferramenta pratica para a caracterizacdo estatistica do regime de
transporte: ao determinar P(l) em uma escala log-log e calcular a inclinagdo assintética da
curva, obtém-se diretamente o expoente «, que determina a natureza do processo.

A Figura 3.9 apresenta a evolugdo do pardmetro de Lévy, expresso como —1 — o, em
funcao do comprimento do passo [. Esta andlise permite uma interpretacdo detalhada da estatis-
tica do transporte em diferentes regimes e condi¢des. Primeiramente, analisando os resultados
para um sistema infinito (curvas tracejadas), nota-se que o cendrio III (CFR, em verde) é pra-
ticamente independente do niimero de espalhamentos n, como esperado para um processo com
perda total de meméria. Em contrapartida, o cendrio II (PFR, em vermelho) exibe uma forte
evolucao, com as curvas convergindo progressivamente para a do cendario III & medida que n au-
menta. Este comportamento demonstra que, apés multiplos espalhamentos, o espectro da PFR
desenvolve asas Lorentzianas, e a estatistica de seus saltos longos passa a ser a mesma do regime
com colisoes. A introdugéo do fator de finitude do sistema [1 — T'(v)] (curvas pontilhadas) tem
um impacto notavel, especialmente no cenario II. A convergéncia para um perfil estacionario é

atingida muito mais rapidamente, pois o escape de fétons nas asas do espectro, desde os primei-
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ros espalhamentos, impede a lenta evolugdo observada no caso infinito. Em relacdo ao cenério
III, ndo ha diferencas perceptiveis, estando as curvas, inclusive, sobpostas.

Além disso, em ambos os cendrios, seja o sistema finito ou infinito, observa-se uma subida
abrupta da inclinagdo —1 — a em [ > 1, evidenciando a truncagem da distribuigdo P(l). No
entanto, o significado fisico dessa truncagem deve ser interpretado com cautela. No caso do
cendrio II finito (todas as curvas pontilhadas vermelhas) e dos primeiros espalhamentos desse
mesmo cendrio com sistema infinito (curvas tracejadas vermelhas correspondentes a n =1 e 3),
essa truncagem reflete um efeito fisico genuino: ela decorre da limitagdo geométrica da célula,
que impede a ocorréncia de passos mais longos devido a fuga dos fotons. Por outro lado, nas
demais curvas, a truncagem resulta de limitacdes computacionais e numéricas do calculo, uma
vez que o modelo fisico prevé uma cauda de lei de poténcia com decaimento lento, incompativel

com o corte observado. Assim, nesse caso, a truncagem nao corresponde & fisica real do sistema.
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Figura 3.9 — Evolugao do pardmetro de Lévy, obtido a partir da inclinacdo da distribuicdo de
tamanho de passo P, (l) em escala monolog no eixo horizontal para diferentes or-
dens de espalhamento n. Cada painel corresponde a um valor especifico de n (1,
3, 7,19, 50 e 100) e apresenta as curvas de —1 — « como fun¢do do comprimento
[, comparando os Cenérios IT e III (curvas vermelhas e verdes, respectivamente),
com e sem a aplicagdo do fator de escape [1 — T'(v)] (curvas tracejadas e pontilha-
das, respectivamente). As curvas foram construidas a partir das distribuigdes de
tamanho de passo exibidas nas Figuras 3.5b e 3.6b.

Fonte: Autoria prépria.



EXECUCAO TECNICA DO ESTUDO:
LABORATORIO E ALGORITIMOS



4 Abordagens Experimentais

Este capitulo detalha a execucgdo técnica do estudo, estabelecendo a ponte entre o arca-
bouco tedrico dos capitulos anteriores e a investigacdo experimental do aprisionamento radiativo.
A primeira parte descreve os componentes essenciais do aparato, incluindo as propriedades do
vapor de césio-133, as especifica¢bes geométricas das células de vapor e a construgdo dos fornos
para o controle térmico. Subsequentemente, sdo apresentadas as metodologias experimentais
empregadas para as medigoes de transmissao difusa a 90° e 10°, juntamente com o protocolo de
tratamento de dados, que abrange desde as calibragoes e corre¢oes de sinal até o ajuste da lei
de poténcia para a extracdo do expoente de Lévy, a. Por fim, o capitulo culmina com a secéo
de Resultados e Discussao, onde os dados experimentais sdo analisados e confrontados com os

modelos tedricos, permitindo a elucidacdo dos regimes de transporte.

4.1 Células de Vapor de Césio com Fornos Integrados

Para o estudo experimental do aprisionamento radiativo em vapor atdémico, é necessario
ter controle de trés parametros experimentais fundamentais: a substancia que compde o vapor
e seu nivel de pureza, a geometria do sistema, bem como as temperaturas do reservatério e da
janela. A escolha da substancia, geralmente um metal alcalino como césio ou rubidio, define as
propriedades quéanticas da interacdo luz-matéria, enquanto a pureza do vapor é essencial para
a validade dos resultados, pois impurezas podem suprimir o aprisionamento através de colisbes
nao radiativas ou alargar as linhas espectrais. A geometria da célula, por sua vez, determina as
condigoes de contorno para o transporte dos fétons e a probabilidade de escape da radiacao, sendo
crucial para a comparagdo com modelos tedricos. Finalmente, a temperatura do reservatorio e da
janela sao os principais parametros de controle: a temperatura do reservatério regula a densidade
atomica, que define a profundidade éptica do meio e a intensidade do aprisionamento radiativo;
ja a temperatura da janela regula a distribuicdo de velocidade dos 4tomos. Experimentalmente,

mantém-se a janela pelo menos 10 °C mais quente que o reservatério para evitar que o césio
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condense em sua superficie, o que comprometeria as medidas.

411 C(Césio-133

O césio ¢ um metal alcalino e seu tnico isétopo estavel, o césio-133 (133Cs, m =
2.206 x 10~2° kg), desempenha um papel fundamental em diversas 4reas da fisica e engenharia,
especialmente em espectroscopia e metrologia [139,169-172]. Por ser um metal alcalino, ele
possui uma estrutura eletrénica semelhante & do hidrogénio, permitindo a descri¢do precisa de
seus estados energéticos por modelos tedricos bem estabelecidos. Além disso, suas linhas espec-
trais sdo bem definidas e ha uma facilidade de ressonancia em frequéncias Opticas acessiveis.
Essas caracteristicas conferem-lhe propriedades ideais para estudos de interacdo luz-matéria,
tornando-o um excelente modelo para investigacoes tedricas e experimentais.

O uso experimental do '33Cs é particularmente vantajoso para espectroscopia 6ptica e
estudos de interacdo luz-matéria, tanto pela simplicidade de sua estrutura quanto pela preci-
sao que permite [172,173]. Em primeiro lugar, sua configuracio eletrénica do tipo S;/; no
estado fundamental reduz os efeitos de acoplamento com campos externos, conferindo grande
estabilidade as transigbes observadas [174]. Além disso, seu momento quadrupolar nuclear é
praticamente nulo (B ~ 0), o que simplifica consideravelmente a separagio entre os niveis da es-
trutura hiperfina [175]. Essas caracteristicas contribuem para uma divisdo clara e bem resolvida
entre os niveis F' = 3 e F' = 4, permitindo o acesso a transi¢cdes com intensidades relativas bem
definidas [176]. Ademais, as transicdes 6pticas correspondentes as linhas D1 (625 /2 = 62P, /2
~ 894nm) e D2 (629, /2 = 62P; /2, ~ 852 nm) ocorrem em comprimentos de onda acessiveis a
diodos laser comerciais [172,174]. Adicionalmente, as fortes constantes de dipolo nessas transi-
¢oes favorecem alta eficiéncia de absor¢do e emissao, mesmo em baixas densidades atomicas, o

que é particularmente 1til para medigoes sensiveis de interagao luz-matéria [172,173].

Linha D2 (62512 — 6°P52)

A linha D2 do 4tomo de césio corresponde a transicao eletronica do estado fundamental
629, /2 para o estado excitado 62P; /2, cujas propriedades, como comprimento de onda e largura

de linha natural, estdo resumidas na Tabela 1. A interacdo hiperfina desdobra esses niveis de



4.1. CELULAS DE VAPOR DE CESIO COM FORNOS INTEGRADOS 131

energia: o estado fundamental divide-se nos subniveis F' = 3 e F' = 4, enquanto o estado excitado
se divide em quatro subniveis, F/ = 2,3,4 ¢ 5. A configuracao detalhada desses niveis, incluindo
suas separacoes em frequéncia e as forcas de oscilador relativas para cada transicio permitida,
é ilustrada no diagrama da Figura 4.1. Conforme as regras de selecdo, o sistema possui duas
transicoes de ciclo fechado), F=4 — F' =5 » F=4e¢e F=3— F' =2 — F = 3.

Tabela 1 — Resumo dos pardmetros para a linha D2 (6251/2 — 62P3/2) do Césio-133. Os va-
lores apresentados sdo os necessarios para o tratamento de dados e a avaliagdo das
predicoes tedricas desenvolvidas neste trabalho.

Comprimento de onda no vicuo de transicao ()\g) | 852.34 nm

Largura de linha natural (FWHM) (') 5.22 MHz

Intensidade de saturagao (Igy) 1.65 mW /cm?

Elemento da matriz de dipolo efetivo (e_ <% |T | %>) 3.80 x 1072 C'm

Coeficiente de alargamento colisional () 9 x 1078 Hz-cm?
Fonte: Valores retirados de [112,113,177]

4.1.2 Células de Vapor Atomico

Células de vapor atémico sdo recipientes hermeticamente selados que contém uma pe-
quena quantidade de dtomos, os quais, sob condi¢Ges controladas, se encontram na fase gasosa.
Esse confinamento do vapor permite a investigagdo de fendmenos como o aprisionamento radi-
ativo e a difusdo de fétons, tornando as células componentes fundamentais para experimentos
em Optica e fisica atomica. De modo geral, elas possuem dois principais componentes: o reser-
vatorio, onde a grande maioria dos atomos esta depositada, e a janela, que permite a passagem
do feixe de laser para interagir com o vapor, possibilitando a observagao dos fendmenos de in-
teresse. Na Figura 4.2 apresenta-se a geometria completa de uma célula de vapor atémico. A
esquerda da figura, mostra-se o reservatorio, onde o césio é aquecido até vaporizar e preencher
o corpo cilindrico (colorido em azul). O feixe laser incidente, destacado em vermelho vivo, in-

gressa pela janela da célula e penetra no vapor. Conforme o feixe avanga, seu perfil cromatico

vai se tornando progressivamente mais claro, refletindo a diminuicdo de intensidade causada

(1) Entende-se por “ciclo fechado” que, na auséncia de interacbes que perturbem a fase do fé6ton durante o
periodo de excitacdo, a emissdo ocorrerd no mesmo nivel hiperfino que foi inicialmente absorvido, de acordo com
as regras de selecao.
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Figura 4.1 — Diagrama hiperfino da linha D2 (625 /o — 6°Py5) do césio-133. Sao mostrados (&
esquerda) os niveis finos do estado fundamental e do estado excitado e (a direita)
seus subniveis hiperfinos F' e F’, com as separacoes energéticas indicadas em MHz
(para 6°Py) e GHz (para 625 /2), bem como os fatores de forga de oscilador
relativos de dipolo elétrico Sppr. Valores retirados de [113].

Fonte: Autoria prépria.

pela absor¢ao e pelo espalhamento dos fétons pelos atomos, seguindo a lei de Beer-Lambert,
apresentada no capitulo 2 e, matematicamente, expressa pela Eq. (2.1.22). A vista projetada a
direita ilustra essa atenuacao gradativa: o vermelho intenso do feixe inicial torna-se mais palido,

indicando a fracdo a componente balistica que atravessa a célula.

4.1.2.1 Descricio Geométrica

Na execucao dos experimentos, foram utilizadas trés células com geometrias distintas, o
que permitiu explorar a influéncia do formato e tamanho no comportamento do sistema. Dessa
forma, teve-se maior flexibilidade na investigacdo do aprisionamento radiativo e seus reflexos.

O diagrama de cada uma delas é apresentado na figura 4.3.
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Figura 4.2 — Tlustragao esquematica de uma célula de vapor atomico e da interacdo da luz com

o meio. A figura detalha os componentes principais da célula (regido na cor azul):
o reservatério atomico e a janela de interacdo. Um feixe laser incidente, represen-
tado em vermelho, propaga-se através da janela e interage com os atomos do vapor
(pontos amarelos). Durante essa travessia, a intensidade do feixe é progressiva-
mente atenuada devido & absorcéo e ao espalhamento dos fétons pelos 4tomos. A
vista projetada da figura ilustra precisamente este efeito, mostrando a atenuagéo
da componente balistica do feixe através da diminuicao da intensidade da cor da
esquerda para a direita.

Fonte: Autoria propria.
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Figura 4.3 — Diagramas esquematicos das células de vapor atomico utilizadas nos experimentos.

Em (a), célula com geometria prismética de base retangular e espessura de 2,00
mm. Em (b) e (c), células com geometria cilindrica e comprimentos longitudinais
de 1,000 cm e 2,000 cm, respectivamente. O design de todas as células isola o
reservatério de Cs-133 da janela de medicdo para aprimorar a estabilidade térmica
do sistema.

Fonte: Autoria propria.
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A célula mostrada na figura 4.3a possui uma geometria prismatica de base retangular,
com dimensoes comp = 4.000 £ 0.005 cm e h = 1.000 £ 0.005 cm, além de espessura ¢ =
2.004+0.05 mm. As outras duas células, representadas nas figuras 4.3c e 4.3b, possuem geometria
cilindrica, com didmetros d = 4.500 £+ 0.005 cm e d = 2.000 £ 0.005 cm, e comprimentos
longitudinais £ = 1.000 4+ 0.005 cm e ¢ = 2.000 + 0.005 cm, respectivamente. As dimensdes
das células foram aferidas com um paquimetro de precisao de 0.05 mm. Vale destacar que as
células utilizadas foram projetadas para isolar o reservatério de Cs-133 da janela, onde ocorre
o aprisionamento radiativo, conforme ilustrado nos diagramas da figura 4.3. Essa configuracao
aprimora o isolamento térmico do reservatério, minimizando o impacto das variagoes térmicas
durante as medi¢gdes. Como resultado, obtém-se condi¢bes térmicas mais estaveis e previsiveis,

o que contribui para maior confiabilidade nos resultados obtidos.

4.1.2.2 Pureza Atbmica

Experimentalmente, a pureza dos 4tomos confinados em células de vapor é essencial para
a confiabilidade dos resultados [178]. Nesse contexto, contaminantes nao intencionais surgem por
desgaseificacdo inadequada das paredes antes da vedagao ou pela presenca de espécies estranhas
diluidas na amostra atomica que serd utilizada [179-181]. Essas impurezas podem suprimir
o aprisionamento radiativo, alterando as taxas de decaimento induzidas pelas extin¢do nao-
radiativa por colisdes [182-184], e modificar a forma das linhas espectrais, levando a alteragoes
no regime de transporte [90, 183, 185-187]. Além disso, a longo prazo, essas espécies podem
reagir quimicamente com as paredes da célula, degradando seu material e comprometendo as
medigoes [188]. Diante de impactos tdo profundos, a andlise da pureza da célula é indispensavel
para a validacao dos resultados experimentais sobre transporte radiativo e para garantir que os
modelos tedricos utilizados sejam fisicamente representativos do sistema real.

A metodologia adotada para essa verificagao de pureza baseou-se na analise da largura de
linha (FWHM) das transi¢oes atomicas; gases residuais na célula atuam como um gas “tampao”
de baixa pressao, causando um alargamento colisional que aumenta a FWHM medida em relacao
ao valor tedrico esperado para um sistema livre de colisdes [189-191]. A andlise foi conduzida

através de um experimento de espectroscopia de absorcao saturada em condigbes rigorosamente
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controladas. O estudo foi focado na linha D1 do Césio-133, analisando-se especificamente os
picos correspondentes as transicoes do estado fundamental F=4 para os estados excitados F'=4 e
F’=3. Os detalhes técnicos do arranjo experimental, do procedimento de medicao e da andlise dos
dados encontram-se no Apéndice C. A tabela 2 resume os valores de largura de linha (FWHM)

medidos para cada célula a partir desta anélise.

Tabela 2 — Valores medidos da FWHM, em MHz, para as transi¢oes hiperfinas da linha D1 do
Césio-133. As colunas 43" e 44’ correspondem as transi¢oes do estado fundamental
F=4 para os estados excitados F'=3 e F'=4, respectivamente, para cada uma das
trés células experimentais.

FWHM (MHz)
Comprimentos (cm)
43’ 44’
0.200 16.0+0.5 ] 16.1+£0.4
1.000 10.6 £0.5 | 10.4£0.5
2.000 10.6£0.2 | 10.6 £0.4

Observa-se na tabela 2 que os valores medidos para a FWHM estao entre 11 e 13 MHz,
sendo consideravelmente superiores a largura de linha natural esperada para a transicdo D1 do
Césio, que é de I'yg/2m = 4.56 MHz [113]. Essa discrepancia pode ser explicada pela presenca
de contaminantes no vapor ou a contribuicio dominante da largura de linha da proépria fonte
de laser. Este efeito de alargamento instrumental é um resultado comum em espectroscopia
de alta resolucio(® [190,191]. Portanto, levando em conta que parte dessa largura advém do
laser, que os espectros atomico e do laser sdo independentes e que ambos possuem perfis do
tipo Lorentz [89,191], o sinal medido corresponde a convolugao de duas Lorentizanas, que, como

visto no Apéndice A, tem largura total
Flaser,O = I_‘laser + Fo, (411)

onde I'ager € a largura espectral do laser. Nesse sentido, a largura de linha do laser, I'jager, foi de-
terminada de forma independente por meio da técnica do “discriminador de frequéncia” através
de um interferometro Fabry-Pérot (FPI, do inglés Fabry-Pérot Interferometer) como referéncia

estavel. O arranjo experimental e o procedimento adotado nesta medicdo estao detalhados no

(2)Em trabalhos similares que também utilizaram espectroscopia de absor¢ao saturada, larguras de linha de 15
g

MHz foram medidas para o rubidio-85/87 e a diferenca para o valor natural (I'o/27 = 5.75 MHz) foi atribuida

principalmente ao “ruido de frequéncia da fonte de laser” [190]
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Apéndice C. A tabela 3 resume os resultados desta anéalise, apresentando os valores da largura
de linha do laser, I',eer, para diferentes tempos de amostragem.
Tabela 3 — Resultados da medicao da largura espectral do laser (Ijaser). Os valores foram deter-

minados experimentalmente através da técnica do discriminador de frequéncia para
trés tempos de amostragem distintos e sdo apresentados em MHz.

Tempo total (ms)

1 10 100 Média
Largura de linha (MHz) 6.1£0.2 6.0£0.2 6.0£0.1 6.0£0.3

Com a largura de linha do laser, I'izser, devidamente caracterizada, é possivel isolar a
contribui¢do puramente atdomica, I'g, para cada célula, utilizando a Eq. (4.1.1). Subtraindo-se o
valor médio da largura do laser, I',ser = 6.0 MHz (Tabela 3), dos valores de FWHM medidos para
cada célula (Tabela 2), obtém-se entéo os valores reais da largura atomica. Esses resultados sao
apresentados na Tabela 4, onde é possivel constatar que as células de 1 e 2 cm estdo em excelente
concordancia com a largura de linha natural teérica da linha D1 do Césio-133 (I'g/2m = 4.56
MHz), indicando que estas células possuem um alto grau de pureza, com alargamento colisional
por contaminantes desprezivel. Em contrapartida, a largura atdmica da célula de 2 mm é quase
o dobro do valor esperado, o que evidencia um significativo alargamento por pressao causado
pela presenca de gases residuais, confirmando que esta célula ndo possui o mesmo grau de pureza
das demais.

Tabela 4 — Estimativa da largura de linha atomica (I'g) para a verificagdo da pureza de cada
uma das células de Césio-133 a serem utilizadas nos experimentos. Os valores foram
calculados subtraindo a largura de linha média do laser 'l ser &~ 6.0 MHz, Tabela 3)

da FWHM total medida para as transigoes 43’ e 44’ (Tabela 2), de acordo com a Eq.
(4.1.1).

FWHM (MHz)

Comprimentos (cm)

43’ 44’
0.200 10.0+£0.6 | 10.1£0.5
1.000 46£06 | 441+0.6

2.000 46+£04 | 4604
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4.1.3 Fornos Integrados

Cada célula foi equipada com um forno préprio na janela e no reservatério, projetados
para garantir o controle preciso, estdvel e independente da temperatura de cada componente,
assegurando que o vapor atomico permaneca nas condigoes desejadas ao longo das medigoes.
Essa separacdo no controle térmico é fundamental para os experimentos, pois a temperatura
da janela regula a distribuicdo de velocidades dos dtomos, enquanto a do reservatério afeta a
densidade atomica do vapor. Dessa forma, o comportamento do vapor atomico é mantido sob as
condicoes ideais, o que aumenta a precisao e confiabilidade das medigoes. Nas figuras 4.4a, 4.4b

e 4.4c, sdo apresentadas fotos das células de 2 mm, 1 cm e 2 cm, respectivamente, acopladas aos

1
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WL 3 i /
{f = A
A+ L . &
!
|

seus fornos.

()

Figura 4.4 — Fotografias das células de vapor atomico de césio acopladas aos seus respectivos
fornos. Em (a), a célula prismética de 2 mm; em (b), a célula cilindrica de 1 cm;
e em (c), vistas lateral e frontal da célula cilindrica de 2 cm.

Fonte: Autoria propria.

A estrutura do forno foi construida a partir de uma chapa de aluminio, moldada para
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se ajustar a geometria de cada célula e com uma abertura na regido da janela para a passagem
do feixe laser. A fim de promover o aquecimento, dois segmentos de fio de cobre esmaltado
foram enrolados de forma sobreposta nas regides da janela e do reservatério. Suas extremidades
foram conectadas a uma fonte elétrica, permitindo a passagem de corrente e, por efeito Joule, o
aquecimento dessas regides. Com essa configuracio, a regulacdo da corrente na fonte controla
diretamente a temperatura dos fios e, consequentemente, do forno. Vale destacar que, para
anular possiveis campos magnéticos provenientes desse arranjo, os fios foram enrolados em duas
camadas com o mesmo numero de voltas, mas com as correntes fluindo em sentidos opostos.
Um diagrama da configuracido descrita é mostrado na figura 4.5a.

Para a afericao e o controle preciso da temperatura, foram utilizados termopares do Tipo
K independentes, cujas pontas de medi¢ao foram posicionadas em contato direto com as super-
ficies da janela e do reservatério. As extremidades de cada termopar foram conectadas a um
multimetro, que registra a diferenca de potencial gerada pela jungdo termoelétrica. A tempera-
tura correspondente é entdao obtida por meio da calibracdo padrao desse tipo de termopar. Por
fim, toda a estrutura foi preenchida com fibra de vidro e enrolada com fita PTFE (veda rosca)
para garantir o isolamento térmico do sistema, mantendo-se a abertura da janela para permitir

a passagem do feixe laser. Uma ilustragdo de toda estrutura é exibido na figura 4.5b.

4.2 Técnicas Experimentais e Tratamento de Dados

Para a correta interpretacdo fisica dos experimentos principais de transmissdo difusa
(a 10° e 90°), é essencial a realizacdo de um conjunto de medi¢oes auxiliares destinadas a
caracterizacao do sistema e a obtencao dos parametros de entrada necessarios para a modelagem
tedrica. Igualmente importante é o tratamento subsequente dos dados, uma vez que a extracao
precisa das grandezas de interesse, tanto nas medigoes principais quanto nas auxiliares, sao

indispensaveis para assegurar a validade e a confiabilidade das conclusoes deste trabalho.

4.2.1 Diagrama Experimental e Sinais Captados

O arranjo experimental utilizado para as medi¢oes de transmissao difusa é composto por

um experimento principal e um conjunto de experimentos de suporte, executados em paralelo
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Figura 4.5 — Diagrama esquemético da construgdo do forno. Em (a), ilustra-se o corpo de
aluminio com o enrolamento bifilar (ndo indutivo) das resisténcias de aquecimento
para a janela e para o reservatério. Em (b), o mesmo conjunto apds a aplicagao
dos materiais de isolamento térmico: fibra de vidro e fita de PTFE (veda rosca).

Fonte: Autoria prépria.

conforme ilustrado no diagrama da Figura 4.6. O feixe de um laser de diodo, sintonizado na
transicado D2 do Césio-133, é dividido para alimentar os diferentes moédulos. O procedimento
que antecede cada aquisicdo segue uma ordem rigorosa para garantir a reprodutibilidade dos
resultados. Primeiramente, o didmetro do feixe laser ¢ medido com uma cdmera CCD (Charge-
Coupled Device, em inglés); como os pixels da cAmera possuem um tamanho conhecido de 2.2
pm, a contagem de quadros em cada dimensdo permite uma conversdo direta para uma medida
de distancia, garantindo uma afericdo precisa do didmetro. Apenas se o didmetro aferido for
maior que o desejado, uma iris é empregada para reduzi-lo e, assim, assegurar a condi¢cao de
interacdo pontual no centro da célula. Na sequéncia, o reservatério e a janela da célula de
vapor atomico sdo aquecidos até as temperaturas de operacido desejadas. Este controle térmico
¢é alcancado através da regulagem precisa da corrente nas fontes que alimentam as resisténcias
de aquecimento de cada componente. Quando o equilibrio térmico é atingido, as temperaturas
nominais do reservatério (7;.) e da janela (T}) sdo registradas. Com a célula na temperatura

correta, a poténcia do feixe é medida e, com base neste valor e no didmetro previamente aferido,
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a intensidade é ajustada para o nivel desejado através do conjunto de lamina de meia onda (\/2)
e cubo polarizador.

Somente ap0ds esta sequéncia de caracterizagdo e ajuste, a aquisicdo dos dados é inici-
ada. A medicdo em si consiste em uma varredura da frequéncia do laser, ou seja, uma variagao
controlada da frequéncia do laser ao longo do tempo. Esse processo é realizado fisicamente pela
aplicacdo de uma rampa de tensdo a um atuador piezoelétrico, que altera o dngulo da grade
de difracdo da cavidade e, consequentemente, a frequéncia emitida pelo laser. Durante esta
varredura, enquanto o feixe principal atravessa a célula para os experimentos de transmissao
difusa (o experimento de interesse) e coerente (ou balistica), derivagdes do mesmo feixe sdo di-
recionadas simultaneamente para os setups de rampa de poténcia e espectroscopia de absorcao
saturada. O objetivo dessa configuragdo é registrar, em um tnico osciloscopio, todos os sinais
que, em conjunto, permitem a completa caracterizacao do sistema. Estes, por sua vez, possibili-
tam: obter o espectro da transmissao difusa (sinal de interesse), corrigir a influéncia da variagao
de poténcia do laser, estabelecer a calibracdo absoluta em frequéncia e determinar a densidade
atomica do meio a partir do sinal de transmissdo coerente. Adicionalmente, antes de iniciar e
apos finalizar a aquisi¢do, parte do feixe é direcionado ao interferémetro de Fabry-Pérot para
verificar a estabilidade do laser.

Essa arquitetura de medigao, que integra o sinal de interesse a um conjunto de diagnés-
ticos simultaneos, é fundamental para a robustez da anélise. Cada um dos bragos experimentais

que operam em paralelo desempenha, portanto, um papel indispensavel:

« Rampa de poténcia: A varredura em frequéncia do laser de diodo, descrita anterior-
mente, introduz uma variagao colateral em sua poténcia de saida, tornando a medicao da
rampa de poténcia fundamental para isolar o fenémeno de transmissdo da influéncia dessa
flutuagado. A principal origem dessa variagdo estd no mecanismo de feed-forward, no qual
uma variagao na corrente do diodo é aplicada em sincronia com a rampa de tensdo enviada
ao atuador piezoelétrico da grade de difracdo. Essa modulagao de corrente, que é funda-
mental para garantir uma varredura de frequéncia continua e livre de saltos de modo, é a

principal responsavel pelo perfil de poténcia varidvel observado. Adicionalmente, o préprio
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Figura 4.6 — Diagrama esquematico da montagem experimental utilizada para as medigoes de

transmissdo difusa e para a caracterizacdo do sistema. O feixe de um laser de
diodo, sintonizado na transicdo D2 do Césio-133, é dividido em diferentes bracos
para alimentar os experimentos de suporte e o principal. Uma pequena fracdo do
feixe é direcionada a Detecgao rampa para monitorar a variacdo de poténcia do
laser. Outra parte alimenta o médulo de Absorgao saturada, onde um arranjo
de bombeio-prova em uma célula de referéncia gera um sinal preciso para a cali-
bragao da frequéncia. O feixe principal passa entdo por componentes de controle:
uma iris, para reduzir o didmetro do feixe, se necessario, e o conjunto formado
por uma lamina de meia onda ()\/2) e um cubo polarizador, utilizado para
ajustar a poténcia final do feixe antes de incidir na célula principal acoplada ao seu
forno, que se encontra em equilibrio térmico. A luz transmitida sem espalhamento
é captada pela Detecgao coerente, cujo sinal é utilizado para determinar a den-
sidade atoémica do meio. Todos os sinais sdo registrados simultaneamente em um
osciloscopio para uma andlise completa e contextualizada de cada medida.

Fonte: Autoria prépria.
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movimento da grade pode modificar sutilmente o alinhamento da cavidade externa, mas
sua contribuicdo para a variagdo de poténcia é consideravelmente menor em comparacao
ao efeito do feed-forward. Se nao fosse corrigida, essa flutuacdo da fonte se sobreporia
ao sinal de transmissao, mascarando a resposta atoémica. Portanto, o sinal captado pela
Deteccdo rampa serve como uma referéncia da intensidade do laser, que é utilizada para
normalizar os dados de transmissdo e remover este artefato experimental, assegurando a

precisao da andlise.

Espectroscopia de Absorcao Saturada: A espectroscopia de absorcao saturada é a
técnica utilizada para realizar a calibracao absoluta do eixo horizontal da medida, conver-
tendo a base de ntimero de pontos do osciloscépio em uma escala de frequéncia precisa.
Conforme o arranjo na Figura 4.6, uma parte do feixe do laser é dividida em dois: um
feixe forte, chamado de bombeio, e um feixe fraco, chamado de prova. Ambos atraves-
sam uma célula de Césio de referéncia em direcbes opostas e se sobrepoem. O feixe de
bombeio é intenso o suficiente para excitar e saturar a transicio atomica para os atomos
com um vetor velocidade especifico. Quando o feixe de prova, contrapropagante, interage
com esse mesmo grupo de atomos ja excitados, a absorcdo é reduzida, gerando picos de
transmissdo muito estreitos exatamente nas frequéncias de ressonancia atomica. Além dos
picos de ressonancia principais, o espectro de absorcao saturada também exibe ressonan-
cias de crossover, que sdo um recurso intrinseco da técnica. Estes picos adicionais surgem
quando duas transi¢oes atomicas, v e 19, que partem de um mesmo estado fundamental,
estdo separadas por uma frequéncia menor que a largura de linha Doppler [115]. Uma
ressonancia de crossover ocorre quando a frequéncia do laser, vy, estd precisamente no
ponto médio entre as duas transigoes, v, = (1 + 1v2)/2. Nessa frequéncia, um grupo de
atomos com velocidade 4v, se torna ressonante com o feixe de bombeio na frequéncia 1,
(devido ao desvio Doppler), enquanto outro grupo com velocidade —v, se torna ressonante
com o mesmo feixe na frequéncia . O feixe de bombeio satura, assim, ambas as classes
de velocidade. O feixe de prova, por sua vez, interage com os mesmos dois grupos de

atomos, mas com os desvios Doppler invertidos. Como os 4tomos em ambas as classes de
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velocidade ja foram excitados, a absorcao do feixe de prova é significativamente reduzida,
resultando em um pico de transmissao na frequéncia intermediaria. O conjunto completo
dos picos de ressonancia e de crossover serve, portanto, como um conjunto de marcadores

de frequéncia precisos para a calibragdo do espectro.

Transmissdo Coerente (Balistica): O experimento de transmissao coerente, ou balis-
tica, tem como objetivo determinar a densidade atémica N do vapor de Césio na célula
principal a cada temperatura do reservatério. Como mostra a Figura 4.6, o feixe principal
do laser atravessa o “Forno e célula principal” e sua intensidade transmitida é medida pelo
detector de “Detecgao coerente”. A atenuacao do laser ao passar pelo vapor é governada
pela lei de Beer-Lambert, Eq. (2.1.22), que relaciona a intensidade transmitida com o co-
eficiente de absor¢do x(v), Eq. (2.2.38), que é varidvel da densidade atomica. Ao ajustar
uma curva tedrica, baseada na lei de Beer-Lambert, sobre a curva de transmissao expe-
rimental obtida, é possivel inferir o valor da densidade atémica N que melhor descreve a

medicao.

Interfer6metro de Fabry-Pérot: A operacao de um laser em “multimodos” significa que
sua cavidade éptica sustenta a emissdo simultanea de luz em vérias frequéncias discretas,
porém muito préximas entre si [192,193]. Cada uma dessas frequéncias corresponde a
um “modo” de ressonéancia especifico permitido pela geometria da cavidade [194]. Nesse
sentido, o impacto de uma operacao multimodo em um experimento de espectroscopia
pode ser profundo e prejudicial, pois cada modo do feixe que penetra no meio interage
com os atomos de forma independente. Assim, o sinal final captado pelo detector é a
sobreposi¢ao de multiplos espectros gerados por cada modo. Como resultado, a resolugao
e a interpretabilidade dos dados podem ser comprometidas. Por essa razdo, torna-se
necessaria a verificacdo da operacao monomodo do laser, antes e apds cada medicao, a fim
de garantir que toda a operacdo ocorra em monomodo. Para essa verificacdo, comumente

utiliza-se o interferémetro de Fabry-Pérot.

O FPI é uma cavidade Optica ressonante, geralmente composta por dois espelhos pa-

ralelos de alta refletividade, e seu principio de funcionamento baseia-se na interferéncia
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de multiplos feixes de luz refletidos dentro da cavidade [195]. A transmissdo através do
FPI ¢ significativa somente para frequéncias que satisfazem a condicdo de ressonancia, ou
seja, que formam uma onda estaciondria na cavidade [196]. Como resultado, ao varrer a
frequéncia do laser através do FPI, obtém-se um espectro de transmissdo composto por
uma série de picos nitidos e igualmente espacados. Uma operagdo monomodo ideal produz
um Unico conjunto de picos limpo e periédico, enquanto uma operacao multimodo gera um
padrao complexo, resultante da sobreposicao de multiplos conjuntos de picos [161, 194].
Essa distincao visual permite ajustar o laser a condicdo monomodo antes de cada medicao
e verificar a auséncia de saltos de modo, garantindo a qualidade e a validade dos dados

experimentais.

A Figura 4.7 consolida os resultados dessa abordagem multifacetada, exibindo os quatro
sinais adquiridos simultaneamente durante uma tunica varredura de frequéncia em torno das
transicdes do estado fundamental F=4 da linha D2 do Césio-133. A sobreposicdo desses tra-
¢os permite uma andlise contextualizada e revela a interdependéncia entre os diagndsticos e a
medicao principal. O sinal da rampa de poténcia (em verde) apresenta uma leve inclinagao des-
cendente, que evidencia a variagdo intrinseca da poténcia do laser durante a varredura e serve
como referéncia para normalizacao. Essa inclinacdo da fonte se reflete diretamente na linha de
base dos sinais de absor¢do saturada (azul) e transmissdo coerente (vermelho). O espectro de
absorc¢ao saturada funciona como uma régua de frequéncia absoluta, onde os vales de absorcao
correspondem as transigdes hiperfinas (linhas tracejadas pretas - esquerda 43, central 44’ e di-
reita 45') e as ressondncias de crossover (linhas tracejadas violeta - esquerda 43'/44’, central
43’ /45" e direita 44’/45"). A curva de transmissdo coerente revela o perfil de absor¢ao do feixe
balistico. Na regido central deste sinal, a curva atinge o valor zero, indicando absorcao total;
nesta condicao de alta densidade 6ptica, os fétons com frequéncias ressonantes sio submetidos
a multiplos espalhamentos (caminhada aleatéria) e nao atingem o detector. Finalmente, o sinal
do interferometro de Fabry-Pérot (amarelo) confirma a operagdo monomodo do laser, caracte-
rizada pela série de picos nitidos e uniformemente espacados. Adicionalmente, a variacdo na

amplitude maxima desses picos acompanha a rampa de poténcia, confirmando que a resposta
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do interferdometro é, como esperado, proporcional a intensidade do laser.
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Figura 4.7 — Sinais experimentais adquiridos simultaneamente durante a varredura da frequéncia
do laser em torno das transi¢oes do estado fundamental F=4 da linha D2 do Césio-
133. A curva Rampa de poténcia (verde) monitora a poténcia de saida do laser. O
espectro de Absorcao saturada (azul) fornece os marcadores de frequéncia a partir
das ressonancias de Transigoes (linhas tracejadas pretas - esquerda 43/, central 44/
e direita 45") e de Crossovers (linhas tracejadas violeta - esquerda 43'/44’, central
43’ /45" e direita 44’/45"). A Transmissao coerente (vermelho) mede a atenuagio
do feixe principal pelo vapor, exibindo uma regiao de absorgao total. O sinal do
Fabry-Pérot (amarelo) confirma a opera¢do monomodo do laser através de seus

picos periddicos e consistentes.

Fonte: Autoria prépria.

4.2.2 Deteccao da Transmissao Difusa

O estudo experimental do aprisionamento radiativo, em sua esséncia, consiste em medir

a luz espalhada para compreender como ela se propaga pelo vapor atomico [20]. Isso é feito

adotando-se diferentes configuracoes angulares de detecgdo, pois cada angulo revela facetas

distintas do processo estocastico. A partir dos sinais coletados em cada configuracio, emprega-

se um tratamento fisico-estatistico para elucidar os mecanismos de transporte.

Essa analise

permite avaliar a influéncia das colisbes no espectro de transmissdo e extrair os parametros

estatisticos, como o expoente de Lévy «, que caracterizam fundamentalmente o fendmeno.

Para garantir a correta interpretacao dos dados espalhados, a geometria de interacdo entre a luz
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e o vapor atomico deve ser precisa e reprodutivel. Por essa razdo, ambos os experimentos de
transmissao difusa partem de um mesmo protocolo de alinhamento para o feixe principal (o que
interage com a célula de vapor). Primeiramente, esse feixe é ajustado para que sua propagacao
seja perfeitamente paralela & bancada 6ptica. Em seguida, a célula é posicionada de forma que
sua janela de entrada estabeleca um angulo exato de 90° com o feixe incidente. Cumprido esse

procedimento, os arranjos de deteccao sao implementados.

4.2.2.1 Transmissio Difusa a 90°

O objetivo deste experimento é investigar o espectro da luz espalhada em um regime onde,
em média, os fétons sofrem um tnico evento de espalhamento. A escolha de uma geometria de
detecgao a 90° é estratégica para este fim e a sua vantagem reside na forma como o efeito Doppler
se manifesta. O processo pode ser entendido em duas etapas: primeiro, o feixe de laser incidente
interage preferencialmente com atomos que possuem uma componente de velocidade paralela
a sua diregao, v|. Em seguida, quando esse dtomo excitado reemite um féton, a frequéncia
detectada sofre um novo desvio Doppler, que depende da projecao da velocidade do atomo na
direcao de observacao.

Ao detectar a 90°, o desvio de frequéncia na emissao passa a depender da componente de
velocidade v . Como em um géds térmico as componentes v e v sdo estatisticamente indepen-
dentes, a “meméria Doppler” da absorc¢ao é efetivamente quebrada. E esse desacoplamento que
torna as assinaturas espectrais dos Cendrios I1 (sem colisdes) e III (com colisdes) marcadamente
distintas, permitindo sua diferenciacdo. Em contraste, em um espalhamento para frente, onde a
emissao também dependeria de v, essa memoria Doppler tornaria ambos os cendrios muito se-
melhantes. Com essa justificativa, a analise dos espectros a 90° permite uma comparacao direta
e mais clara com os cendrios teéricos de transmissao difusa, Eq. (3.2.9), buscando identificar
qual descricdo melhor condiz com os dados observados sob diferentes condi¢ées de densidade
atomica e intensidade do laser.

Nestas medicoes foi utilizada exclusivamente a célula cilindrica de 2 cm de comprimento.
Conforme ilustrado na Figura 4.8, o feixe laser, devidamente alinhado e condicionado em po-

téncia, incide exatamente no centro geométrico da célula cilindrica. A detecgdo é realizada
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perpendicularmente & direcdo de propagacdo do feixe incidente. As medigoes foram sistema-
ticamente repetidas para um amplo conjunto de densidades atomicas, através do controle da
temperatura do reservatério, 7;., e da janela, T;. Os parametros adotados em cada medigao

estao detalhados na Tabela 5.

Figura 4.8 — Diagrama esquematico da configuragao experimental utilizada para a deteccao da
fluorescéncia (luz espalhada) a 90°. O feixe laser incide no centro da célula de vapor
atomico e a luz espalhada é coletada perpendicularmente ao eixo de incidéncia pelo
sistema de detecgdo, composto por duas iris e um fotodetector.

Fonte: Autoria prépria.

Um aspecto fundamental deste arranjo é o sistema de detecc¢do, que, como detalhado na
Figura 4.8, é composto por duas iris e um fotodetector. As iris sdo fechadas ao méximo possivel,
resultando em uma abertura de aproximadamente 1 mm de didmetro. Essa medida foi realizada
com um paquimetro de resolucdo de 0,05 mm. Essa configuracdo atua como um colimador,
garantindo que apenas os fotons emitidos em um &ngulo muito préoximo de 90° em relagdo ao
feixe incidente sejam captados. A posicdo do ponto de coleta da luz espalhada foi escolhida
na metade do comprimento longitudinal da célula, a /2 ~ 1 cm. Esta decisdo implica que os
centros das iris foram posicionados também em ¢/2 ~ 1 cm, sendo esta medida verificada com
um paquimetro de resolucdo de 0,05 mm. Essa escolha minimiza efeitos de borda associados as

janelas da célula e define um volume de interagdo bem localizado.
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Tabela 5 — Parametros experimentais utilizados nas medigoes a de transmissao difusa a 90°. Sao
apresentadas a poténcia média de incidéncia do laser, as temperaturas do reservatorio
(T}) e da janela (7)) e largura Doppler (I'p) calculada através da Eq. (2.3.54) para
cada série de medigoes.

Mediciio Poténcifi fie incidéncia Temperatura °C I'p (MHz)
média (4W) Reservato-
rio Janela
1 302.2+£0.1 30.5+0.5 34.0+0.5 230.0
2 302.2+0.1 34.0+0.5 39.5+£0.5 232.0
3 305.8£0.1 38.0+0.5 44.0+0.5 233.7
4 306.2 +0.1 43.0+ 0.5 51.0+£0.5 236.3
5 309.2£0.1 52.0+0.5 61.0£0.5 239.9
6 306.2 + 0.1 55.5+0.5 65.5+0.5 241.5
7 305.4£0.1 67.5+0.5 78.5£0.5 246.1
8 306.0 £ 0.1 78.0+0.5 89.5 £ 0.5 249.9
9 304.4+0.1 87.0+£0.5 98.5+0.5 253.0
10 302.4+0.1 99.0+0.5 110.0+0.5 256.9

Adendo sobre Bombeio Optico

Neste experimento, optou-se por utilizar um feixe laser de alta poténcia, pois o sinal
de transmissdo difusa, no geral, é intrinsecamente muito pequeno e o aumento da poténcia
foi crucial para melhorar a resolucdo das medi¢cdes. Como resultado, a intensidade do feixe
laser incidente tornou-se significativamente maior que a intensidade de saturagdo das transi¢oes
atomicas de interesse. Em sistemas 6pticos em que a intensidade do laser excede a saturacdo, a
taxa de absorgao de fétons torna-se muito alta [181]. Isso significa que os atomos sdo excitados
a uma taxa consideravel, o que pode levar a uma grande fracdo da populacdo atomica a ser
transferida para estados especificos, alterando o equilibrio das populacoes dos niveis de energia
atomicos [181]. Essa condigao d4 origem ao bombeio éptico, que em sua dindmica pode modificar
o coeficiente de absorgao, introduzindo fatores temporais na resposta do meio [113,117,197].

O bombeio 6ptico é um processo fundamental em que a luz, por meio de absorcéo e re-
emissao, redistribui a populacdo de atomos entre seus diferentes estados de energia, resultando

em uma alteragdo das propriedades do conjunto atémico [117,181]. Em altas intensidades, os
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efeitos do bombeio éptico influenciam diretamente o aprisionamento radiativo, que se manifesta
na alteracdo da dindmica da caminhada aleatéria dos fétons e na consequente modificacdo dos
espectros transmitidos [183,198]. O mecanismo subjacente a essa influéncia esté ligado a satura-
¢ao Optica: a alta intensidade do feixe laser satura os 4tomos ao longo de sua trajetéria, criando
um “canal” de menor absorcao que permite a luz de bombeio penetrar mais profundamente no
vapor [181,183,199]. A fluorescéncia emitida isotropicamente pelos dtomos nesse canal saturado
propaga-se para as regioes vizinhas do vapor, que nao estao saturadas e, portanto, permanecem
opticamente densas. Consequentemente, essa fluorescéncia é eficientemente reabsorvida pelo va-
por circundante, o que aumenta o volume efetivo de aprisionamento e o tempo de permanéncia
dos fétons no meio.

Apesar dos possiveis impactos do bombeio éptico no aprisionamento radiativo em con-
sequéncia da alta intensidade do campo de incidéncia, observa-se que, nas asas espectrais, a
interacido entre os fétons e os dtomos se torna tdo fraca que os efeitos de absor¢do sdo mi-
nimizados a ponto de serem praticamente despreziveis [200]. Consequentemente, os possiveis
desdobramentos do bombeio éptico também sdo minimizados a ponto de serem praticamente
despreziveis. Além disso, experimentos demonstram que, mesmo com intensidade acima da
saturagao, o alargamento Doppler pode limitar significativamente a fragdo de atomos excita-
dos, o que permite negligenciar os efeitos complexos do bombeio éptico [201](3). Dessa forma,
este experimento ficarad restrito a andalise das asas espectrais, garantindo, assim, que os efeitos

complexos decorrentes da alta intensidade do feixe de incidéncia sejam despreziveis.
4.2.2.2 Transmiss3o Difusa a 10°

Diferentemente da configuragdo a 90°, este experimento foi concebido para investigar o
regime de multiplos espalhamentos, onde os fé6tons atravessam o meio atémico por meio de uma
caminhada aleatéria. O objetivo principal é analisar o espectro de transmissao difusa, medido
em um pequeno angulo frontal (10°), para, a partir dele, determinar experimentalmente o valor

do parametro de Lévy («) e, consequentemente, enquadrar o sistema no cendrio de transmissao

G Em particular, o artigo menciona a negligéncia do espalhamento ineldstico correspondente ao Tripleto de
Mollow, um fenémeno caracteristico do bombeio éptico em forte campo ressonante, nas asas espectrais.



150 CAPITULO 4. ABORDAGENS EXPERIMENTAIS

que melhor se ajusta: II (sem colisdes) ou III (com colisoes).

Para esta investigacao, foram utilizadas as trés células de vapor descritas anteriormente:
a prismatica de 2 mm e as cilindricas de 1 cm e 2 cm. O arranjo experimental, esquematizado
na Figura 4.9, consiste em posicionar o aparato de deteccdo em um angulo de 10° em relagdo a
direcao de propagacao do feixe incidente. As medigoes foram realizadas para diversas densidades
atomicas e intensidades do feixe incidente, permitindo mapear a dependéncia do parametro de
Lévy com essas condigdes experimentais para cada uma das geometrias de célula. Os pardmetros
adotados em cada medigao para as células de 2 mm, 1 cm e 2 cm de comprimento estao detalhados

na Tabela 6.

Detecgao da
transmissao
difusa

Figura 4.9 — Diagrama esquematico do arranjo para a medi¢ao da transmissao difusa a 10°. Uma
lente convergente, posicionada a 10° do eixo de propagacao, coleta a luz espalhada
(representada pelas dreas em vermelho) e a focaliza no fotodetector, com o objetivo
de analisar o regime de multiplos espalhamentos.

Fonte: Autoria prépria.

Um componente crucial neste arranjo, como destacado na Figura 4.9, é a lente conver-

gente posicionada antes do fotodetector. A funcao desta lente é focalizar a luz espalhada no
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Tabela 6 — Pardmetros experimentais utilizados nas medigoes de transmissao difusa, consolida-
dos para as células com comprimentos £ de 0.2 cm, 1.0 cm e 2.0 cm. Sdo apresentados
para cada medicdo: a poténcia média de incidéncia do laser, as temperaturas do re-
servatério (7)) e da janela (7)), e a respectiva largura Doppler (I'p) calculada através
da Eq. (2.3.54).

Anci adi Temperatura °C
¢ (cm) | Medigao P.o te.gcAla .medlévde P I'p (MHz)
incidéncia (4W) Reservato-
. Janela
rio

1 1.44+0.1 77.5+0.5 97.0 0.5

0.2 2 424+0.1 77.5+0.5 97.0£0.5
3 6.2+0.1 77.5+0.5 97.0 £ 0.5
4 94+0.1 77.5+0.5 97.0£0.5
1 1.4+0.1 78.0 £ 0.5 97.0£0.5
2 4.0+0.1 78.0 £ 0.5 97.0+£0.5

1.0 252.5
3 6.2+0.1 78.0 £ 0.5 97.0 0.5
4 9.0£0.1 78.0 £ 0.5 97.0£0.5
1 1.44+0.1 78.0 £ 0.5 97.0+£0.5
2 4.240.1 78.0 £ 0.5 97.0£0.5
3 6.2+0.1 77.5+0.5 96.5 +0.5

2.0 4 9.6 0.1 78.0 £ 0.5 97.0+0.5
5 3.6 0.1 92.5+0.5 1185 £0.5 259.7
6 4.0+0.1 103.5+0.5 131.5+0.5 264.0
7 3.60.1 114.0 £ 0.5 143.5+0.5 267.9

detector, aumentando, assim, de forma significativa a resolucao e a intensidade do sinal captado,
o que é fundamental para a andlise em um regime de baixos sinais. Para garantir a consisténcia
das medigoes, a lente foi alinhada para que seu centro Optico estivesse na mesma altura do
feixe de laser. Além disso, ela foi posicionada de forma a “enxergar” e coletar a luz espalhada
proveniente de todo o eixo longitudinal da célula, integrando assim as emissées que ocorrem ao

longo de todo o percurso do feixe principal.

4.2.3 Tratamento de Dados

Um passo fundamental no tratamento de dados, realizado previamente & andlise do

sinal de fluorescéncia, é a caracterizagdo da poténcia de saturacdo, Psy;. Este pardmetro é
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definido pela relagdo Psay = IsatAefr, onde Aeqg é a drea efetiva do feixe laser, que precisa ser
medida experimentalmente. Para isso, o perfil espacial do feixe é capturado com uma camera
CCD, realizando-se uma série de medidas com diferentes tempos de exposicdo. Essa variacio
no tempo de exposicdo garante que a intensidade captada nao sature o sensor da camera, o
que distorceria o perfil real, e permite verificar a consisténcia do calculo da area em diferentes
condigOes de aquisi¢do. O resultado de uma captura individual, antes de qualquer tratamento
computacional, pode ser observado na Figura 4.10a. Cada imagem capturada é entdo processada
computacionalmente: ajusta-se uma funcdo Gaussiana aos seus perfis de intensidade ortogonais
(horizontal e vertical) para determinar os raios do feixe na largura correspondente a 1/e da
intensidade méxima. Assumindo que o feixe possui um perfil eliptico, a area efetiva é calculada
como A.g = m(raio vertical) x (raio horizontal). A Figura 4.10b ilustra a aplicagdo completa
deste método em uma tUnica imagem. Finalmente, o valor de Pit para a medicdo é obtido
através da média estatistica dos resultados de todas as imagens analisadas, assegurando um
parametro final robusto e preciso. A Tabela 7 apresenta os valores da razao entre a intensidade

estimada do feixe e a intensidade de saturacao para cada medicao.

Tabela 7 — Resumo dos valores da razao entre a intensidade do feixe e a intensidade de saturacao
(I/Isat) para cada medigao experimental. Os dados estao organizados de acordo com
as diferentes configuragoes utilizadas, incluindo o comprimento da célula de vapor (2
mm, 1 cm, 2 cm) e sua orientagao angular (10° e 90°).

I/ Isat
Medigao 10°
90°
2 mm 1 cm 2 cm
1 0.12 £ 0.01 0.12 £ 0.01 0.11+£0.01 | 12.99+0.01
2 0.37 £0.01 0.38 £0.01 0.374+£0.01 | 12.99 £0.01
3 0.54 £0.01 0.52 £0.01 0.524+0.01 | 13.16 £0.01
4 0.81 £0.01 0.80 £ 0.01 0.84 £0.01 | 13.17+0.01
5 - - 0.324+0.01 | 13.30£0.01
6 - - 0.31 £0.01 | 13.17+0.01
7 - - 0.31 £0.01 | 13.144+0.01
8 - - - 13.16 + 0.01
9 - - - 13.09 £ 0.01
10 - - - 13.01 £0.01
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(a)
Poténcia de saturacao: 23.33 uW

Didmetro = 1.39 mm

Intensidade (u.a.)

)
1
1
1
1

0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 0.25 Didmetro = 1.32 mm

Comprimento (cm)

Comprimento (cm) ' Intensidade (u.a.)

(b)

Figura 4.10 — Ilustragdo do procedimento para determinagao da poténcia de saturacao (Paat).
Em (a), é mostrado um exemplo da imagem bruta do perfil espacial do feixe,
capturada pela cAmera. Em (b), apresenta-se a andlise computacional de uma
imagem similar: o painel inferior esquerdo exibe o mapa de intensidade 2D com
as linhas de extracao dos perfis; os painéis superior e direito mostram os perfis de
intensidade horizontal e vertical (em azul) com seus respectivos ajustes Gaussia-
nos (em rosa), indicando os didmetros calculados e o valor final da poténcia de
saturagao para a medida.

Fonte: Autoria prépria.

Uma vez caracterizados os parametros do feixe, o foco se volta para a deteccao do sinal
da transmissao difusa. A natureza extremamente ténue deste sinal impoe desafios significativos,

resultando em uma baixa razdo sinal-ruido na qual flutuacoes da eletrénica podem mascarar
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a informacao fisica de interesse. Para superar essa limitagdo, utilizou-se um fotorreceptor de
femtowatt (fW) (Newport, Modelo 2151 [202]), cuja alta sensibilidade é ideal para a tarefa.
Contudo, ao atingir tal sensibilidade, obtida através de um amplificador com altissimo ganho de
transimpedéancia, a velocidade de resposta do detector torna-se limitada. Operando no modo DC
(Direct Current, em portugués “corrente continua”), adotado nas medigdes, o detector possui
uma largura de banda de 750 Hz, o que corresponde a uma resolugao de tempo de aproxima-
damente 1 ms. Esta caracteristica impoe uma condicao estrita sobre a velocidade da varredura
de frequéncia do laser: o tempo de aquisi¢do entre pontos consecutivos do espectro deve ser
superior ao tempo de resposta do detector. Consequentemente, todas as varreduras foram re-
alizadas em uma velocidade deliberadamente lenta. Especificamente, em cada medida a 10°,
foram capturados 5000 pontos ao longo de 6.0 segundos, enquanto que nas medidas a 90° foram
obtidos 3000 pontos em 4.8 segundos.

Mesmo com o uso de fotodetectores de alta sensibilidade e da implementacao de arranjos
para otimizar a captagdo, como o uso de uma lente convergente, o sinal de fluorescéncia coletado
ainda é intrinsecamente fraco e continua apresentando uma baixa razao sinal-ruido. Dessa
forma, o tratamento dos dados baseia-se na média de miltiplas aquisi¢oes, técnica utilizada
para atenuar os efeitos do ruido e extrair com fidedignidade a informagéao fisica de interesse.
Nesse contexto é importante destacar a distin¢do entre os termos utilizados: uma “medicio”
representa o experimento completo (um determinado comprimento de célula, sob condigoes
operacionais especificas), enquanto uma “medida” corresponde a cada varredura individual de
frequéncia que serd posteriormente tratada e utilizada no processo de média. Apds a aquisicao
de pelo menos 200 medidas, que duram entre 1 e 2 horas devido a baixa velocidade de varredura,
a medicao é finalizada e o tratamento computacional dos espectros iniciado.

O protocolo de tratamento inicia-se com a etapa de calibragdo do eixo horizontal de
cada medida, convertendo a base de tempo do osciloscopio em uma escala de dessintonia em
frequéncia. Para tal, utiliza-se o espectro de absorcao saturada, adquirido simultaneamente em
cada medida, como uma régua de frequéncia absoluta. As posi¢cdes bem definidas dos picos de

ressonancia, em particular a transicao de ciclo fechado ' = 4 — F’ = 5 e o sub-Doppler de
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crossover entre as transicoes F' =4 — F/' =4 e¢ F =4 — F' = 5, servem como pontos de

referéncia para essa calibracdo, conforme exemplificado na Figura 4.11.

Conversao do eixo horizontal ——- Hiperfinos
-== Crossovers

Dessintonia (GHz)
-2 -1 0 1 2

2.8 A

2.6 A

2.4 A

2.2 A

2.0 A

Crossover 4'5'
1.8

Sinal detectado (V)

1.6 1

1.4~

1.2 1

Tempo (s)

Figura 4.11 — Ilustracdo do processo de calibragao em frequéncia para os espectros de absorc¢ao
saturada, referentes a primeira medicdo de transmissdo difusa a 10° na célula de
1 em. O eixo temporal original, medido em segundos (eixo inferior), é convertido
para uma escala de dessintonia, em GHz (eixo superior). As posi¢oes conhecidas
da transi¢do atdémica F =4 — F' =5 (Transigdo 45') e da ressonancia de crosso-
ver (4'5') sdo utilizadas como pontos de referéncia para realizar a conversao.

Fonte: Autoria propria.

Dado o extenso tempo de aquisicdo de cada medigao, o sistema experimental torna-se
suscetivel a diversas fontes de instabilidade, tornando imperativa uma rigorosa etapa de valida-
cao dos dados brutos. Assim, apéds a calibracdo em frequéncia e a interpolacio de cada espectro
para um eixo de dessintonia comum, cada medida individual é submetida a um protocolo de
verificagdo quantitativo. O primeiro critério baseia-se na andlise da largura do espectro de trans-
missao coerente (balistica), que é particularmente eficaz para identificar desvios causados por

instabilidades térmicas ). O procedimento para determinar essa largura, ilustrado na Figura

ste espectro é descrito pela lei de Beer-Lambert, Eq. (2.1.22), que depende intrinsecamente do coeficiente
D Est tro é descrito pela lei de Beer-Lambert, Eq. (2.1.22 depende intri te do coeficient
de absor¢do do meio, tornando-a fungdo da densidade atomica que é extremamente sensivel a quaisquer flutuagdes
de temperatura ocorridas ao longo do experimento.
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4.12, inicia-se com a sele¢do de um ponto de dessintonia fixo, localizado na borda ascendente
da curva de transmissao (a regido destacada na figura). Para cada medida individual, a am-
plitude (tensdo) nesse ponto de dessintonia é registrada. Em seguida, o algoritmo busca, na
borda descendente do mesmo espectro, a frequéncia que corresponde a esse mesmo valor de
amplitude. A “largura detectada” é entdo definida como a diferenga entre essas duas posi¢oes
no eixo da frequéncia. Este processo é repetido para todo o conjunto de medidas, gerando uma
populacdo de valores de largura. A partir dessa populagao, calcula-se a média e o desvio padrao

(onc), e qualquer medida cuja largura se afaste da média em mais de 207,c é automaticamente

descartada.
Analise da largura
1.75 A
1.50 -
—~ 1.25 1
2
2 1.00 1
%]
c
12 0.75 1
0.50 A
0.25 A
T T L 1 T T T
-2.0 -15 -0.9 -0.5 0.0 0.6 1.0 1.5 2.0
Dessintonia (GHz)
—— Transmissao coerente —— Largura detectada X  Ponto determinado
mmmm Regido de referéncia # Ponto escolhido

Figura 4.12 — Tlustracdo do método numérico utilizado para a validacdo dos dados através da
andlise da largura do espectro de transmissao coerente. O procedimento inicia-se
com a selecdo de um ponto de dessintonia fixo (neste caso, em 0.6 GHz) na regido
de referéncia da curva (em preto), denominado “Ponto escolhido”. A tensao (V)
neste ponto é registrada e o algoritmo determina a frequéncia correspondente a
essa mesma tensao na borda oposta do espectro (“Ponto determinado”), que nesta
abordagem foi -0.9 GHz. A “Largura detectada” corresponde a diferenga entre as
dessintonias (em GHz) desses dois pontos, que, no exemplo da figura, é de 1.5 GHz.
Este valor de largura é calculado para cada medida individual e utilizado como
critério estatistico para descartar curvas que apresentem instabilidades térmicas.

Fonte: Autoria prépria.

Adicionalmente, um segundo critério baseado em correlagao é aplicado para identificar
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anomalias transientes nao necessariamente ligadas a temperatura, como vibragoes no ambiente,
o cruzamento eventual de poeira no percurso do feixe ou falhas no acionamento (trigger) do
osciloscopio. Para isso, o coeficiente de correlagdo de Pearson é calculado para cada medida
em relacio a um espectro de referéncial®. Esse parmetro estabelece correspondéncia linear
entre duas curvas, de modo que quando o coeficiente é +1, a correspondéncia é considerada
perfeita [203]. O calculo é feito através da expressao [203]:

(X - X) (Y- V)
VEL(X — X)2 /S, (Y - V)2

Pearson =

onde X; e Y; sdo os pontos de intensidade dos dois espectros a serem comparados (a medida
individual e a de referéncia, respectivamente), e X e Y sdo seus respectivos valores médios de
intensidade.

Com base nesse critério, o algoritmo de andlise retorna uma lista ordenada da similari-
dade de cada curva com o espectro de referéncia. A partir desta lista, os 100 melhores espectros
para o experimento a 10° e os 70 melhores para o de 90° sdo selecionados para a etapa fi-
nal do pré-processamento: a média. O resultado é um conjunto de quatro espectros médios
(transmissao difusa, absorgdo saturada, transmissdo coerente e rampa de poténcia) com uma
razdo sinal-ruido significativamente melhorada e representativo de um sistema sob condic¢des
experimentais estaveis.

Apesar da robustez deste processo automatizado, realiza-se uma inspecdo visual final
para garantir a qualidade da média obtida. Esta verificagdo consiste em sobrepor graficamente
o espectro médio resultante a um subconjunto das medidas individuais. Na Figura 4.13, que
ilustra este procedimento, observa-se nao apenas a consisténcia entre os espectros de cada medida
(curvas coloridas) e as médias (curvas pretas sobrepostas nas coloridas), mas também visualizar
0 qudo irrisério é o sinal da transmissdo difusa. E importante destacar que essa baixa amplitude
persiste mesmo com o emprego de um detector de alta sensibilidade e de uma lente convergente,
utilizada para ampliar a captacao de fétons espalhados em multiplas diregoes. Contudo, caso

seja observada qualquer distor¢do ou inconsisténcia que nao tenha sido filtrada pelo processo

() Bste espectro de referéncia é uma das préprias medidas do conjunto, selecionada por inspecdo visual com
base na auséncia de distorgdes evidentes e na alta qualidade do sinal, servindo como modelo para as demais.
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automatico, a selecio de medidas é refeita manualmente para garantir a maxima fidedignidade

dos dados finais.

Anélise das médias com medidas
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Dessintonia (GHz)

Transmissao difusa —— Transmissao coerente — Médias
—— Absorcao saturada —— Rampa de poténcia

Figura 4.13 — Comparacao visual entre uma sele¢cio de medidas individuais (curvas coloridas) e
os espectros médios resultantes (curvas pretas sobrepostas), referentes a primeira
medi¢do de transmissdo difusa a 10° na célula de 1 cm. Cada um dos seis painéis
exibe uma medida individual distinta para os quatro canais, transmissao difusa,
absorcao saturada, transmissdo coerente e rampa de poténcia, permitindo uma
inspecao da consisténcia dos dados que compoem a média final. Esta etapa de
validacdo garante que o processo represente fidedignamente o conjunto de dados.

Fonte: Autoria prépria.

Uma, vez obtidos os espectros médios, procede-se a normalizacao e correcao dos sinais. A
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primeira corre¢ao consiste na subtragao do sinal de fundo (offset), o qual é determinado experi-
mentalmente antes de cada medi¢do: com a saida do laser bloqueada, cada detector registra um
espectro de referéncia que corresponde a luz ambiente. Nessa etapa do tratamento, esse espectro
de fundo é subtraido do seu respectivo espectro de sinal. Este procedimento é fundamental, pois
garante a correta calibracdo em amplitude. Especialmente para o espectro de transmissao coe-
rente, isso assegura a determinacdo precisa da densidade atdmica, que serd abordada adiante,
enquanto para o espectro difuso, permite a extracao fidedigna dos dados de transporte radiativo.

A etapa seguinte visa mitigar os efeitos da variacdo de poténcia do laser durante a
varredura em frequéncia. Para isso, os espectros sdo normalizados por um procedimento que
envolve a criagdo de uma rampa de referéncia customizada para cada sinal. Primeiramente,
a curva da rampa de poténcia, previamente ajustada por uma funcéo linear, é normalizada
para que sua amplitude na extremidade inicial seja 1. Em seguida, a rampa de referéncia é
individualmente multiplicada por um fator que corresponde a amplitude inicial do espectro
que se deseja normalizar (seja o de transmissdo difusa ou coerente). Finalmente, o espectro
original é dividido pela rampa customizada. Essa normalizagdo garante que a forma de linha
final represente apenas a resposta atémica, livre de artefatos instrumentais, cujo resultado pode
ser visualizado na Figura 4.14.

Finalizado essa etapa do tratamento dos dados, determina-se a densidade atémica ((N))
de cada medicao a partir do espectro de transmissao coerente médio. O método consiste em
ajustar um modelo tedrico, fundamentado na lei de Beer-Lambert, Eq. 2.1.22, a curva de trans-
missao experimental, utilizando (N) como o tnico pardmetro livre do ajuste. O modelo tedrico
adotado para calcular o coeficiente de absor¢do contabiliza individualmente os efeitos de todas
as transigoes hiperfinas (Eq. (2.4.60)) permitidas da linha D2 do Césio. O ajuste é realizado
através de um processo iterativo para garantir a autoconvergéncia do resultado. A cada itera-
¢do, um valor para a densidade atdmica (N) é obtido. Com base na curva teérica gerada por
este valor, o espectro experimental é sutilmente renormalizado para corrigir possiveis desvios
residuais na linha de base. Essa renormalizacao é feita de forma anédloga a normalizacdo reali-

zada pela rampa de poténcia. Neste caso, porém, uma reta de corregdo é calculada utilizando a
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Normalizacao dos espectros

Sem normalizacao
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Figura 4.14 — Ilustracao do processo de normalizagao dos espectros pela rampa de poténcia, re-
ferentes a primeira medi¢do de transmissao difusa a 10° na célula de 1 cm. O
painel superior (“Sem normalizacao”) exibe os espectros médios onde a linha de
base é afetada pela inclinagdo da rampa de poténcia (curva verde). O painel infe-
rior ("Normalizado’) apresenta os espectros apds a corre¢do, com a linha de base
devidamente ajustada para uma amplitude unitaria, isolando a resposta atdomica
dos artefatos instrumentais.

Fonte: Autoria prépria.

inclinacdo presente nas extremidades do espectro tedrico recém-ajustado. Determinada a reta, o
espectro experimental original é entao multiplicado por esta nova reta, gerando uma curva com
uma linha de base aprimorada para a proxima iteracdo do ajuste. O processo é repetido e se
encerra quando a diferenga relativa entre os valores de IV obtidos em duas iteragdes consecutivas
se torna inferior a uma tolerancia preestabelecida de 0.1%. A evolugao deste processo é ilustrada
na Figura 4.15. O valor final convergido é, entao, adotado como a densidade atémica daquela
medicao especifica. Os resultados deste procedimento para todas as medicOes realizadas neste

trabalho estdo compilados na Tabela 8 e verificou-se que os valores obtidos seguem as predicoes
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tedricas estabelecidas em [113]. A partir das condi¢oes de cada medigao, foram também deter-
minadas a largura colisional, I';, e a probabilidade de colisao atémica, P,. Os resultados para
estes parametros estdo compilados na Tabela 9.

Evolucao da determinacao da densidade atomica

Espectro apds o tratamento Ajuste 1

1.00 A

0.75 A

0.50 A
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0.00 A

Ajuste 2 Ajuste 3
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0.75 A
0.50 A
0.25 A

0.00 A

Ajuste 5

Transmissao normalizada

Ajuste 4

1.00 A

0.75 A

0.50 A

0.25 A

0.00 A

Dessintonia (GHz)

== Experimental = —— Numérico

Figura 4.15 — Evolugao do processo iterativo para a determinacao da densidade atémica, refe-
rentes & quinta medicdo de transmissao difusa a 10° na célula de 2 cm. O painel
superior esquerdo mostra o espectro de transmissao coerente experimental apods
o tratamento inicial. Os painéis subsequentes (“Ajuste 1”7 & “Ajuste 5”) ilustram
as iteragoes do ajuste, mostrando a convergéncia entre o modelo numérico (curva
preta) e o espectro experimental renormalizado (curva vermelha). A sutil modi-
ficacdo na curva experimental entre as etapas evidencia o processo de correcao
da linha de base, que utiliza a prépria solucdo tedrica para refinar os dados de
entrada da iteracdo seguinte.

Fonte: Autoria prépria.
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Tabela 8 — Resumo dos valores da densidade atéomica (N), em m~3, determinados experimen-
talmente para cada medicdo. Os resultados estdo organizados de acordo com a con-
figuracao experimental: transmissao difusa a 10°, para as trés geometrias de célula

(2 mm, 1 cm e 2 cm) e transmissao difusa a 90°.

Densidade atémica (x10'8 m~—3)
Medigao 10°
90°
2 mm 1 cm 2 cm
1 3.53+£0.01 | 3.554+0.05 | 3.61+0.07 | (7.3740.02) x 102
2 3.37+0.03 | 3.49+0.04 | 3.77+£0.02 | (9.404+0.01) x 1072
3 3.43+0.02 | 3.51+0.04 | 3.53+0.02 | (1.34+0.02) x 1071
4 3.4740.03 | 3.57+0.04 | 3.724+0.03 | (2.184+0.03) x 10~ *
5 - - 10.5+0.4 | (4.87+0.04) x 10~
6 - - 24.74£0.1 | (6.12+0.01) x 10~
7 - - 44.0+0.1 1.66 £ 0.02
8 - - - 3.50 £ 0.01
9 - - - 6.87 £ 0.02
10 - - - 17.6 £ 0.3

Particularidade do Experimento a 90°

A determinacao da densidade atdmica para as medigoes de transmissao difusa a 90° exigiu
uma adaptacao na metodologia experimental padrao. Nesses experimentos, a alta intensidade do
laser, empregada para maximizar o sinal de fluorescéncia, induz efeitos de bombeamento 6ptico
que deformam o espectro de transmissao coerente nas proximidades das transi¢oes atomicas.
Visto que o modelo tedrico para o coeficiente de absor¢ao adotado neste trabalho ndo contempla
tais efeitos, o ajuste direto sobre o espectro deformado tornou-se impraticavel. Para contornar
essa limitacao, antes do inicio e apds o término da medigao principal de alta intensidade, reduziu-
se significativamente a poténcia do feixe para um nivel muito inferior a de saturacao e algumas
medidas foram realizadas. A densidade atémica de cada medicao foi, entdo, obtida a partir da
andlise destes espectros auxiliares de baixa intensidade, garantindo uma caracterizagao precisa

do meio.
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Tabela 9 — Pardmetros relevantes para cada medi¢ao. A largura colisional T'. foi determinada
através da Eq. (2.2.31), utilizando o coeficiente de alargamento por pressdo /3 apre-
sentado na Tabela 1. A probabilidade de colisao P, foi calculada com a Eq. (2.3.50).

Experimento Medigao I'c (MHz) | P. (%)
1 0.0 0.1
2 0.0 0.2
3 0.0 0.2
4 0.0 0.3
90° 5 0.0 0.8
6 0.1 1.0
7 0.1 2.8
8 0.3 5.7
9 0.6 10.6
10 1.6 23.3
iR
10° 5 0.9 15.3
2 cm 6 2.2 30.1
7 4.0 43.1

Particularidade do Tratamento a 10°

Uma particularidade das medigoes a 10° é a necessidade de se corrigir o sinal de trans-
missao difusa da contribui¢io originada pelo espalhamento de luz nas janelas da célula e do
forno. Devido ao pequeno angulo de detecgdo, uma fracdo da componente balistica do feixe
pode atingir a lente de detecgdo. Essa contribuicao indesejada é o que torna as asas do espectro
néo nulas, manifestando-se como um valor constante que mascara o sinal de fluorescéncia de in-
teresse. A remocao deste artefato é feita, portanto, subtraindo-se a componente de transmissao
coerente do sinal difuso total. Contudo, este procedimento levanta um desafio crucial: como
garantir que a correcdo seja exata, sem subestimar ou superestimar a contribuicdo esptria, o
que levaria a resultados e interpretagoes imprecisas.

A solucao para este desafio reside na conducao proposital dos experimentos em um regime

de absorcao total, uma vez que a andlise se concentra justamente na regido espectral proxima as
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ressonancias, onde o multiplo espalhamento é dominante. Neste regime de alta densidade éptica,
a transmissdo de fétons balisticos no centro da linha é, por definicdo, nula. Isso fornece um
ponto de referéncia inequivoco para validar a correcdo: qualquer sinal detectado no canal difuso
é, necessariamente, atribuivel apenas ao artefato de espalhamento. Para executar a subtracao
sem adicionar ruido ao sinal difuso, utiliza-se o espectro coerente teérico (a curva sem ruido
obtida do ajuste de densidade) garantindo uma remogao precisa da contaminagdo do espectro

difuso sem degradar a razao sinal-ruido. O resultado final deste protocolo é exemplificado na

Figura 4.16.
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Figura 4.16 — Exemplo dos espectros finais apds a aplicacao de todo o protocolo de tratamento
de dados para uma medicdo a 10° com densidade atémica de N ~ 1.04 x 10%
atomos/m>. Esses espectros sio da quinta medigio da célula de 2 cm. A curva
vermelha representa o espectro de transmissao coerente teérico, onde se destaca a
transmissao nula na regido préxima ao centro de linha (o méximo do coeficiente
de absorgao é aproximadamente em 65MHz), caracterizando o regime de absor¢ao
total. A curva amarela representa o espectro de transmissao difusa experimental,
ja corrigido das contribuicoes de espalhamento nas janelas.

Fonte: Autoria prépria.
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4.2.3.1 Ajuste da Lei de Poténcia

Conforme discutido no capitulo 1, existem diversas abordagens experimentais para se
determinar o pardmetro de Lévy (a) em vapores atémicos, que vao desde a medigao direta da
distribuicdo do tamanho do passo até a analise de leis de escala macroscépicas. Um método
particularmente poderoso, expresso na Eq. (3.2.16), estabelece que o expoente pode ser extraido
medindo-se como a transmissao difusa total (Tp) varia com a geometria e a profundidade 6ptica
do sistema. Este é um principio geral de transporte, mas sua aplicacdo pode seguir diferentes
estratégias.

Abordagens tradicionais frequentemente focavam em variar a profundidade 6ptica do
meio, 7, geralmente alterando um parametro fisico como a densidade atomica. A partir da
/2

relacdo de escala Tp oc 7, '", o valor de « era entdo determinado. Um exemplo tipico desta

abordagem é ilustrado na Figura 4.17, que foi retirada do artigo de Macedo et al. [3].
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Figura 4.17 — Exemplo de determinacao do expoente de Lévy («) a partir do ajuste da transmis-
sao difusa total (Tp) em fungao da profundidade éptica da amostra (r), conforme
metodologia de Macedo et al. (2021) [3]. Os dados experimentais sao plotados
em escala log-log, onde a relacdo de lei de poténcia Tp P2 (com r = 1) se
manifesta como uma reta [3]. O gréfico evidencia uma transi¢do no regime de
transporte: para baixas opacidades, o ajuste resulta em o = 1.2+0.2 (consistente
com o regime Doppler), enquanto para altas opacidades, obtém-se a = 0.50+0.04
(consistente com o regime Lorentziano) [3].

Fonte: [3].

Nesta tese, adota-se a metodologia desenvolvida por Lopez et al. [91], abordagem con-

cebida no ambito do grupo de pesquisa do qual o autor desta tese faz parte. Trata-se de uma
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generalizacdo e aplicagdo pratica da Eq. (3.2.16), cuja inovagdo consiste em utilizar a prépria
frequéncia da fonte de excitagdo () como uma ferramenta para varrer os pontos de partida.
Como a profundidade de penetracao média, 1/k(v), é uma fungio direta da dessintonia, uma
unica varredura espectral permite explorar uma vasta gama de valores de 1/k(v) sob densidade
constante. Desta forma, o espectro de transmissao difusa em funcao da frequéncia é remapeado
em uma curva de Tp(v) versus 1/k(v)f. A andlise é entdo realizada ajustando-se uma lei de

poténcia a estes dados, que no limite assintético 1/k(v)¢ < 1 segue a relagao

T (v) o (K (11/) €>a/2. (4.2.2)

O ajuste é feito em uma escala log-log, onde o coeficiente angular da reta resultante permite
extrair diretamente o valor de «, associado ao regime de transporte dos fétons.

Um exemplo pratico deste procedimento, referente a primeira medigao realizada com a
célula de 2 mm, é apresentado na Figura 4.18. O painel esquerdo da figura exibe o espectro de
transmissao difusa experimental (curva amarela). O eixo horizontal inferior indica a dessintonia
absoluta do laser em GHz. O eixo superior, por sua vez, representa a dessintonia relativa em
unidades da largura Doppler, v/T'p, cujo ponto zero estd alinhado ao méaximo do coeficiente de
absorgao da transicao de interesse (localizado em aproximadamente -70 MHz). A regidao de dados
utilizada para o ajuste, localizada nas proximidades das ressonancias hiperfinas (marcadores
em “x” na cor azul), é destacada em vermelho. No painel direito, estes mesmos pontos de
dados sdo remapeados em uma escala log-log. Nesta nova representacdo, o eixo horizontal
inferior corresponde a profundidade de penetragdo normalizada, 1/(k(v)f), que por sua vez
estd diretamente relacionada & posigdo média do primeiro espalhamento, (zp), indicada no eixo
superior. Os pontos em vermelho representam os dados experimentais neste novo formato,
sobre os quais se realiza um ajuste linear (linha preta), correspondente a lei de poténcia da Eq.

(4.2.2). Para este caso especifico, o coeficiente angular do ajuste forneceu um expoente de Lévy

de o = 0.77.
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Transmissao normalizada

Ajuste lei de poténcia, a=0.77
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Figura 4.18 — Ilustracao do processo de ajuste da lei de poténcia para a determinagao do expo-

ente de Lévy a, referente a primeira medigao da célula de 2 mm. Painel esquerdo:
Espectro de transmissao difusa (curva amarela). O eixo inferior mostra a dessin-
tonia absoluta em GHz, enquanto o superior exibe a dessintonia relativa v/I'p,
cujo ponto zero estd posicionado sobre o maximo do coeficiente de absor¢ao (em
~ —70 MHz). A se¢ao em vermelho, localizada entre as transi¢oes hiperfinas (mar-
cadores em “x” na cor azul), indica a regiao de dados selecionada para o ajuste.
Painel direito: Dados da regiao selecionada remapeados em escala log-log. O gra-
fico mostra a transmissao difusa Tp(v) em funcao da profundidade de penetragao
normalizada 1/(k(v)f) (eixo inferior). O eixo superior indica a correspondente
posigdo média do primeiro espalhamento, (zp). A linha preta representa o ajuste
da poténcia sobre os dados experimentais (pontos vermelhos), cujo coeficiente an-
gular resulta em o = 0.77 para esta medicdo. Esse ajuste foi feito entre 0.5I'p e
1.5I'p (aproximadamente, -180 MHz e -440 MHz, respectivamente).

Fonte: Autoria prépria.

Regido Sondada

E importante ressaltar a abordagem pratica adotada para definir a regido de ajuste da

lei de poténcia. Conforme justificado por Lopez et al. [91], como a transi¢do entre o regime de

redistribuicao de frequéncia e o de correlacio entre passos ndo é uma fronteira nitida, adota-se

um limite pratico e conservador para a analise. Desta forma, o ajuste da lei de poténcia é restrito
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a regido espectral de aproximadamente duas larguras Doppler (2I'p) em torno do méximo do
coeficiente de absorcdo. Os autores demonstram que esta escolha é uma aproximagao razoavel
do limite tedrico mais complexo, garantindo assim que a extracdo do expoente « seja realizada
em uma faixa de dessintonias onde as premissas do modelo de voos de Lévy sem correlagoes sao
fidedignamente atendidas.

Além de delimitar a largura da regido espectral para o ajuste, é crucial decidir qual
lado do espectro, em relacdo ao maximo de absorcao, serd utilizado. Em principio, a lei de
poténcia poderia ser aplicada tanto no lado de dessintonia azul (mais energético, a direita do
méximo) quanto no lado vermelho (menos energético, a esquerda). A escolha, contudo, é ditada
pelo modelo teérico adotado (descrito no capitulo 3), pois a validade da Eq. (3.2.16) e, por
consequéncia, de sua generalizagdo na Eq. (4.2.2), baseia-se na premissa de que a transmissao
difusa seja dominada por multiplos espalhamentos.

A decisao de qual lado do espectro é mais adequado para o ajuste foi, portanto, guiada
pela andlise da contribuicdo do primeiro espalhamento, ilustrada na Figura 4.19. Este grafico
exibe a transmissao difusa tedrica para o primeiro evento de espalhamento, calculada pela Eq.
(3.2.11) para um angulo de detecgdo de 10°, considerando as condi¢oes da primeira medigao
de cada comprimento de célula. Ao avaliar a regido no entorno do centro de linha, observa-se
uma forte assimetria com uma contribuicdo significativamente mais proeminente no lado azul
do espectro, um comportamento ji documentado por Lopez et al. [91].

E pertinente notar que, enquanto o célculo teérico avalia a contribui¢do para um angulo
fixo, a medicdo experimental integra os sinais sobre o dngulo sélido da lente de detecgao. Para
minimizar efeitos de borda e possiveis aberragoes Opticas, o didmetro da lente foi limitado por
uma {ris, resultando em um raio efetivo de R; = 3.000 £ 0.005 cm, medido com um paquime-
tro. A distdncia entre os centros geométricos das células e a lente, aferida com uma régua, foi
de diente/célula = 65.0 = 0.1 cm. Com base nesses parametros, o angulo s6lido de coleta foi de
aproximadamente(® 0.0067 sr. Dado que este valor é pequeno, o cdlculo tedrico para um An-

gulo fixo representa uma aproximacao valida. Portanto, considerando que a presenga dominante

©)o angulo sélido da lente foi estimado assumindo geometria conica: Qiente = 27(1 — c0oSbiente), cOM Giente =
arctan(Riente/diente/célula]); Para R = 3.000 cm e d = 65.0 cm, obtém-se Qente = 0.0067 sr.
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Figura 4.19 — Analise tedrica da contribuicdo do primeiro evento de espalhamento para a trans-
missao difusa, em fun¢do da dessintonia em frequéncia. As curvas foram calculadas
utilizando a Eq. (3.2.11) para um angulo de detecgao de 10°, empregando-se os
pardmetros experimentais (densidade e temperatura) extraidos da primeira medi-
¢ao realizada para cada comprimento de célula: 2 mm, 1 cm e 2 cm. Para cada
comprimento, sdo apresentados os dois regimes de intera¢ao: o Cenario II (curvas
pontilhadas), que corresponde ao espalhamento sem colisdes (resultando em redis-
tribuicdo parcial de frequéncia), e o Cenario III (curvas sélidas), que considera o
efeito de colisdes frequentes (levando a completa redistribui¢ao de frequéncia). O
resultado principal evidenciado pelo gréfico é a forte assimetria do espectro, com
um pico de transmissdo significativamente mais proeminente no lado de dessinto-
nia azul (positivo). Esta observacao é a principal justificativa para a escolha da
regiao de dessintonia vermelha para a andlise subsequente da lei de poténcia, de
modo a minimizar a influéncia deste primeiro evento de espalhamento e garantir
a validade do modelo de miltiplos espalhamentos.

Fonte: Autoria prépria.

do primeiro espalhamento no lado azul viola a premissa de miiltiplos espalhamentos do mo-
delo, optou-se por realizar a analise da lei de poténcia exclusivamente na regido de dessintonia
vermelha para todas as medigoes, garantindo maior fidedignidade ao modelo tedrico empregado.

Por fim, embora a lei de poténcia seja notéria na regido 1/k(v)¢ < 1, os pontos de dados
correspondentes as menores profundidades de penetragao, ou seja, aqueles no entorno imediato

do maximo do coeficiente de absor¢do, podem apresentar desvios do comportamento linear em
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uma escala log-log. Uma demonstracdo pratica deste efeito é apresentada na Figura 4.20, que
utiliza os dados da primeira medicao da célula de 2 mm. Na figura, a analise foi intencionalmente
realizada em uma regiao que inclui estes pontos, com o ajuste compreendido entre o maximo
do coeficiente de absor¢ao (em ~-70 MHz) e um desvio de 1.5I'p (em = -440 MHz). O painel
direito, que exibe os dados em escala log-log, evidencia que os pontos mais & esquerda (menores
profundidades de penetragdo) se curvam e desviam da reta de ajuste. Este comportamento
justifica a decisao de, por rigor, negligenciar uma regido espectral de meia largura Doppler
(0.5I'p) em torno do méaximo de absorgdo em todas as andlises, garantindo que o expoente «

seja extraido da regiao onde o modelo é mais fidedigno.

4.3 Resultados e Discussao

Os dados experimentais obtidos para as configuragoes de transmissao difusa a 90° e 10°
sdo apresentados e discutidos. A andlise confronta os resultados medidos com as previsdes dos
modelos tedricos de transporte radiativo, com o objetivo de elucidar os mecanismos fisicos em
diferentes regimes de interacdo. A investigagdo foca-se, inicialmente, no espalhamento unico
para, em seguida, caracterizar o transporte no regime de multiplos espalhamentos através da

determinagao do expoente de Lévy, a.

4.3.1 Transmissao a 90°

As Figuras 4.21 e 4.22 apresentam uma comparacao detalhada entre os espectros de
transmissao difusa a 90°, obtidos experimentalmente, e as curvas tedricas correspondentes, cal-
culadas com base na Eq. (3.2.9). Esta anélise abrange um conjunto de dez medigoes, cada uma

realizada sob uma densidade atdmica distinta, variando de N ~ 7.4 x 10'6 até N =~ 1.8 x 10%?

m~3. A comparagdo visa determinar qual dos dois modelos teéricos, Cendrio II (auséncia de
colisoes, resultando em PFR) ou Cenério IIT (presenga de colisdes, levando & CFR), descreve
com maior precisdao o regime de espalhamento inico no vapor de césio.

Ao inspecionar a Figura 4.21, torna-se imediatamente evidente que, na regido central do

espectro (em torno de v ~ 0 GHz), os dados experimentais exibem uma estrutura complexa que

nao é reproduzida por nenhum dos modelos tedricos de primeiro espalhamento. Tal divergéncia,
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Ajuste lei de poténcia, a=0.72
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Figura 4.20 — Ilustracdo do desvio do comportamento de lei de poténcia, exemplificado com os
dados da primeira medicdo da célula de 2 mm. Painel esquerdo: Espectro de
transmissao difusa (curva amarela) em func¢do da dessintonia, em GHz (eixo infe-
rior) e em unidades da largura Doppler v/T"p (eixo superior, com zero posicionado
sobre o maximo do coeficiente de absor¢ao em ~ -70 MHz). A se¢do em vermelho
destaca a regido de ajuste, compreendida entre o méximo de absorcao e um des-
vio de 1.5I'p. Painel direito: Dados da regiao selecionada remapeados em escala
log-log, mostrando Tp(v) em fungdo da profundidade de penetragdo normalizada
1/(k(v)f) (eixo inferior) e da correspondente posigdo média do primeiro espalha-
mento (zp) (eixo superior). A linha preta representa o ajuste linear, que resulta
em o = 0.72. E notével que na regido inferior esquerda do grafico, correspondente
as menores profundidades de penetracao, os dados experimentais (pontos verme-
lhos) desviam-se visivelmente do comportamento de lei de poténcia, justificando
a exclusdo desta regido no processo de ajuste padrao.

Fonte: Autoria prépria.
contudo, é esperada e atribuivel a dois fatores fisicos preponderantes:

o Primeiramente, o modelo tedrico da Eq. (3.2.9) foi desenvolvido para descrever exclusiva-
mente a contribuicao de fétons que sofrem um tinico evento de espalhamento. No entanto,
proximo a ressonancia, a profundidade Optica do meio torna-se extremamente elevada, e

o transporte de radiacao passa a ser dominado por miltiplos espalhamentos. Nessas con-
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Espectros difusos tedricos e experimentais

Experimentais Tedricos cendrio Il

N=7.4 x 1016
N=9.4 x 1016
N=1.3 x 10%7
N=2.2 x 107
N=4.9 x 107
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] N=1.8 x 101?
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Transmissao (u.a.)
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Figura 4.21 — Comparativo entre os espectros de transmissao difusa a 90° em uma ampla faixa
de dessintonia. O painel esquerdo exibe os espectros experimentais para dez den-
sidades atomicas distintas, de N ~ 7.4 x 106 até N ~ 1.8 x 10" m™3. Cada
cor representa uma densidade atomica especifica, e essa correspondéncia de cores
é mantida nos trés painéis para permitir uma comparacao direta. Os painéis a
direita superior e inferior, mostram, respectivamente, as predicoes tedricas para o
Cenario II (PFR, sem colisées) e Cenédrio III (CFR, com colisbes), calculadas com
a Eq. (3.2.9) para o mesmo conjunto de densidades das medigoes experimentais.
Nota-se uma forte discrepancia entre os modelos teéricos de primeiro espalha-
mento e os dados experimentais na regido central do espectro (v ~ 0 GHz, no
entrono do centro de linha). Contudo, nas asas espectrais (v > 2 GHz), observa-

se uma notavel concordancia qualitativa entre os dados experimentais e o Cenéario
II.

Fonte: Autoria prépria.

digoes, os fétons sdo aprisionados e executam uma caminhada aleatoria, o que invalida a
premissa do espalhamento tnico e torna o modelo inadequado para descrever a emissao

no centro da linha.

¢ Em segundo lugar, como abordado na Subsecdo 4.2.2.1, o experimento foi conduzido sob
um regime de alta intensidade do laser, uma condi¢do necessaria para maximizar o sinal de
fluorescéncia. Essa alta intensidade induz efeitos de bombeamento 6ptico, que redistribuem
as populacoes atomicas e introduzem néo-linearidades no coeficiente de absorcao do meio.
Visto que o modelo tedrico empregado nao contempla tais efeitos, a resposta experimental

na regiao central diverge fundamentalmente das predigoes.
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Por essas razoes, a andlise quantitativa prossegue focando-se nas asas espectrais, regido na
qual o modelo de espalhamento tinico é aplicavel e a resposta do sistema pode ser comparada
diretamente com as previsoes tedricas.

Focando nas regides das asas espectrais, a Figura 4.21 revela uma excelente concordan-
cia qualitativa entre os resultados experimentais e as previsoes tedricas do Cendrio IT (PFR).
Observa-se que, em ambos os casos, a amplitude da transmissdo difusa aumenta monotonica-
mente com o aumento da densidade atomica. Em forte contraste, o Cenario III (CFR) prevé
uma evolucao distinta e ndo monotonica da transmissao difusa. Para este cendrio, a intensidade
inicialmente cresce com a densidade, atinge um méaximo e, em seguida, decai, para finalmente
voltar a crescer em densidades muito elevadas.

A origem do comportamento ndo monotdnico observado nas asas espectrais, um efeito
exclusivo do Cenario III, reside na competicdo entre dois fatores. Conforme visto no capitulo
3, a transmissdo difusa é, em esséncia, proporcional ao produto da probabilidade de absorcao
inicial e da probabilidade de escape subsequente. Para analisar este fené6meno, a evolucdo do
sinal com o aumento da densidade atomica é observada em uma frequéncia fixa dentro desta

regido (por exemplo, na faixa de 3.0 a 3.5 GHz) e pode ser detalhada em trés regimes distintos:

« Crescimento inicial na amplitude: Em baixas densidades (N = 7.4 x 10'6 ¢ 9.4 x 1016
m~3), o meio é praticamente transparente para o foton reemitido, entdo a probabilidade
de escape é préxima de 1. O sinal é, portanto, dominado pela probabilidade de absorcao
do féton incidente, que é proporcional a k(v) e, consequentemente, a N. Assim, o sinal

cresce inicialmente com a densidade.

e Reducdo na amplitude: A medida que a densidade aumenta para o regime intermediario
(N = 1.3 x 10'7 & 1.7 x 10'® m™3), a diferenga entre os cenarios torna-se evidente. No
Cenario III, as colisoes tornam-se frequentes o suficiente para induzir a CFR. No entanto,
neste regime de densidade, a CFR atua principalmente “aprisionando” os fétons: o es-
pectro de reemissao passa a espelhar o perfil de absorcao, o que concentra a esmagadora
maioria das emissdes no centro da linha espectral, onde o coeficiente de absorc¢ao (V)

é maximo. A probabilidade de emissdo nas asas distantes, embora exista, ainda é muito



174 CAPITULO 4. ABORDAGENS EXPERIMENTAIS

baixa. Consequentemente, a probabilidade de escape lateral desses fétons, agora reemitidos
na regiao mais opaca do vapor, despenca drasticamente. Este comportamento contrasta
fundamentalmente com o do Cenario II (PFR). Na auséncia de colisoes, a emissao perma-
nece correlacionada, ocorrendo nas asas. Nessa regidao de baixa absorcdo, a probabilidade
de escape se mantém alta e, por essa razdo, a transmissao no Cenario I continua a crescer

monotonicamente com a densidade.

o Novo crescimento na amplitude: Ao chegar em uma determinada densidade atémica (N =
3.5 x 10'® m~3 em diante), o cenario muda novamente. Embora a emissio continue sendo
mais provavel no centro, o grande nimero de centros espalhadores (proporcional a N)
fazem com que a probabilidade absoluta de emissdo nas asas distantes, onde o vapor é
transparente, se torne significativa. Nesse caso, mesmo que a probabilidade de escape seja
quase nula para fétons reemitidos perto da ressonéncia, esses “canais de escape” nas asas
permanecem abertos. Esses “canais de escape” agora sendo mais povoados, comecam a
dominar o processo, fazendo com que o niimero total de fétons que escapam volte a crescer,

superando o efeito de reabsor¢ao e levando ao novo aumento do sinal.

Enquanto a anélise anterior justifica a complexa dindmica prevista pelo Cenério III e
sua incompatibilidade com os dados experimentais, a Figura 4.22 oferece a confirmagao quan-
titativa da validade do Cenario II. Ao apresentar uma visdo ampliada das asas do espectro na
faixa de dessintonia de 3.0 a 3.5 GHz, essa figura permite uma comparacdo rigorosa nesta re-
gido. Observa-se que a concordéancia entre os dados experimentais e as previsdes do Cenario II é
nao apenas qualitativa, mas também quantitativa, com as formas das curvas e suas amplitudes
relativas em funcdo da densidade atdémica sendo reproduzidas com notével fidelidade. Em con-
trapartida, as curvas do Cendrio III mostram um comportamento claramente distinto, tanto em
forma quanto em evolugdo com a densidade, que nao corresponde ao observado experimental-
mente. Isso sugere fortemente que, para os fétons que sofrem um tnico espalhamento e escapam
lateralmente, a interacao é dominada pelo espalhamento correlacionado no referencial do d4tomo.
Este resultado ¢é fisicamente esperado, uma vez que as densidades utilizadas nos experimentos

correspondem a um regime de baixas colisoes, no qual a largura colisional (I'.) é pequena em
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comparagao com a largura de linha natural (I'y = 5.22 MHz), conforme pode ser verificado na

Tabela 9.

Espectros difusos tedricos e experimentais

Experimentais Tedricos cenério Il

N=7.4 x 1016
N=9.4 x 1016
N=1.3 x 10?7
N=2.2 x 10%7
N=4.9 x 1077
N=6.1 x 1017
N=1.7 x 1018
N=3.5 x 1018
N=6.9 x 1018
N=1.8 x 101°

MMt~ M i

Transmissao (u.a.)

3.0 3.1 3.2 3.3 3.4 3.5 3.0 3.1 3.2 3.3 3.4 3.5
Dessintonia (GHz)

Figura 4.22 — Andlise detalhada das asas espectrais da transmissdo difusa a 90°, com foco na
regido de dessintonia entre 3.0 e 3.5 GHz. A organizacdo dos painéis é a mesma
da Figura 4.21: dados experimentais (esquerda), teoria do Cendrio II (centro) e
teoria do Cendrio III (direita). Nesta escala ampliada, a concordancia quantitativa
entre a forma e a amplitude relativa das curvas experimentais e as previsoes do
Cenario II torna-se evidente, reforcando que este modelo descreve com precisao
o comportamento do espalhamento nas asas. Em contrapartida, as curvas do
Cenario III exibem um comportamento distinto, que ndo condiz com os resultados
observados.

Fonte: Autoria prépria.

4.3.2 Transmissdo a 10°

Para caracterizar a natureza do transporte radiativo no regime de multiplos espalhamen-
tos, investigou-se o expoente de Lévy, «, para cada uma das medi¢des de transmissdo difusa
a 10°. A anadlise tedrica, que serve de base para a comparacao, foi construida individualmente
para cada condicido experimental de densidade atomica N e comprimento da célula ¢. Especi-
ficamente, para cada caso, foi calculada a distribuicdo de probabilidade do tamanho do passo,
P(¢), e, a partir dela, a derivada logaritmica, conforme a Eq. (3.3.27), que define o pardmetro
de Lévy localmente, —1 — a. E crucial ressaltar que, para refletir as condigOes experimentais de

um sistema finito, o fator de escape balistico [1 — T'(v)] foi incorporado na regra de recorréncia
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do espectro de emissdo, como detalhado no capitulo 3. A aplicacdo do procedimento de ajuste,
detalhado na secéo anterior, que considera as restrigoes metodologicas como a sele¢dao da regiao
espectral e a exclusao do centro de linha, permitiu a extracao dos valores do expoente de Lévy
(o) para cada uma das medigoes realizadas. Estes resultados experimentais estdo compilados

na Tabela 10.

Tabela 10 — Valores do expoente de Lévy («) para cada medigao, determinados a partir do
ajuste da lei de poténcia & curva de transmissao difusa em funcao da profundidade
de penetragao, conforme metodologia descrita. Os resultados estdo agrupados por
configuragao experimental (geometria da célula).

Medigao ¢
2 mm 1 cm 2 cm
1 0.755 +0.002 | 0.786 £0.001 | 0.621 4 0.003
2 0.772+£0.002 | 0.797 £0.005 | 0.662 4 0.002
3 0.793 £0.002 | 0.798 £0.004 | 0.729 £ 0.001
4 0.811 +0.001 | 0.833 £0.002 | 0.746 4 0.002
5 - - 0.352 £ 0.003
6 - - 0.368 £ 0.005
7 - - 0.453 £ 0.003

A determinacao de cada expoente a e de sua respectiva incerteza foi realizada através
de um procedimento estatistico para garantir a robustez do resultado. Para cada medicao,
foram executados 50 ajustes de lei de poténcia em intervalos espectrais ligeiramente distintos,
sorteados de uma distribui¢do uniforme (com inicio variando entre 0.4'p e 0.7 p, e fim entre
1.4T'p e 1.7Tp). O valor final de « foi entao definido como a média dos expoentes obtidos e a
sua incerteza, como o desvio padrao correspondente. A sensibilidade do método em distinguir
diferentes regimes de transporte é demonstrada visualmente na Figura 4.23. A figura revela
que cada condi¢do experimental resulta em uma inclinacdo marcadamente diferente na escala
log-log, confirmando que o método é suficientemente sensivel para resolver as variagoes de «
com os parametros do sistema e conferindo alta confiabilidade aos resultados experimentais.

Uma hipétese central desta andlise é a de que, no regime de multiplos espalhamentos, a

memoria da direcdo e polarizagdo do féton incidente é perdida, de modo que os f6tons confinados

no meio passam a se distribuir de forma efetivamente isotrépica. O céalculo do coeficiente de



4.3. RESULTADOS E DISCUSSAO 177

Ajuste lei de poténcia, £=2 cm

viTp {zo0) (M) x1074
-50 =25 0.0 2.5 5.0 0.20 0.47 1.10 2.50 5.70
0.30 A
©
s
N 0.25+
©
£
o 0.20 A
c
o
20
£ 0.15 A
e
2 g
G 0.10 A
|_
0.05 - had
Lo
1 1
1 1
0.00 T L L T T T T T T T
-1 0 1 1.01 2.34 5.38 12.40 28.50
Dessintonia (GHz) 1/(k(v)£) X103
N=3.6x10'®  —— N=2.5x10!° ---- Regido de ajuste

—— N=1.1x101% —— N=4.4x101° =mmm |ejde poténcia

Figura 4.23 — Demonstracao visual da sensibilidade do método de ajuste para extrair o expoente
de Lévy a, utilizando as medigoes 1, 5, 6 e 7 da célula de 2 cm. O painel esquerdo
apresenta os espectros de transmissao difusa normalizada em fungdo da dessinto-
nia, indicada em GHz no eixo inferior e normalizada pela largura Doppler (v/T'p)
no eixo superior. A regido entre as linhas tracejadas indica o intervalo de ajuste
utilizado nesta ilustragdo (entre 0.5I'p e 1.5I'p). O painel direito remapeia os
dados desta regido em uma escala log-log, mostrando a transmissao em funcgao da
profundidade de penetragéo 1/(k(v)¢) (eixo inferior) e da correspondente posigao
média do primeiro espalhamento, (zp), em metros (eixo superior). A separagio
nitida e as inclinagbes marcadamente distintas das retas de ajuste (em preto)
para cada densidade comprovam inequivocamente que o método é suficientemente
sensivel para resolver as variagdes no expoente o com os pardmetros do sistema,
conferindo alta confiabilidade aos resultados.

Fonte: Autoria prépria.

absorg¢ao padrao, x(v), é fundamentado no momento de dipolo efetivo para luz com polarizacao
linear, cujo valor para a transicdo D2 do césio é apresentado na Tabela 1. Essa abordagem
é precisa, pois descreve a absorcdo do feixe laser incidente que, pela construcdo do arranjo

experimental, possui polarizacio linear”. Como consequéncia, a polarizacdo linear restringe

(M A polarizacédo linear do feixe incidente é assegurada por um conjunto éptico composto por uma lamina de
meia onda posicionada entre dois cubos polarizadores, assegurando a polarizacdo linear.
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a interacdo a apenas um dos trés componentes do momento de dipolo, o que equivale, pela
simetria esférica atomica, a um tergo da forga total de interacdo. Contudo, no regime isotropico,
um féton reabsorvido interage com todos os componentes do dipolo. A interagdo passa a ser
governada pelo momento de dipolo total, resultando em um coeficiente de absorcéo efetivo trés
vezes maior que o x(v) padrao. Essa amplificagio altera a estatistica dos tamanhos de passo e,
consequentemente, o valor do expoente . Para testar essa hipdtese, os valores tedricos de «
foram calculados em dois cendrios distintos: um utilizando o coeficiente de absor¢do padrao e
outro incorporando essa amplificagdo por um “fator multiplicador de 37(8),

Para conduzir a analise deste estudo, os valores de a obtidos experimentalmente sio
confrontados com as previsdes tedricas em uma comparacdo minuciosa, apresentada na Figura
4.24. Ela oferece um panorama detalhado, exibindo a evolucdo do parametro de Lévy local,
—1 — «, em fun¢do do comprimento do passo ¢ para os cenarios tedricos II e III. Sobre estas
curvas tedricas, os valores experimentais de a sdo sobrepostos como pontos discretos, permitindo
uma avaliacao visual direta de qual modelo tedrico melhor descreve o regime de transporte em
diferentes escalas de comprimento. De forma complementar, a Tabela 11 sintetiza essa analise,
quantificando o valor de « previsto por cada modelo para as diferentes condigoes experimentais,
o que possibilita uma comparacdo numérica rigorosa com os dados da Tabela 10.

A analise visual e quantitativa revela uma conclusdo marcante: os valores experimentais
de « alinham-se de forma significativamente melhor com as previsdes do Cenario 111, mas somente
quando o efeito de isotropizagao é incorporado ao modelo. Sem esta corregdo, a teoria padrao
falha em descrever consistentemente os dados. A importancia do efeito pode ser ilustrada na
medicdo 5 da célula de 2 cm: enquanto o valor experimental é o = 0.352, a previsao padrao
do Cenario III para este comprimento é o = 0.695. Ao aplicar a correcdo de isotropizacao,
o que equivale a avaliar a curva tedrica em um comprimento efetivo aumentado por um fator
de 3, a previsdo se ajusta para o = 0.262, aproximando-se consideravelmente do resultado

experimental. Essa tendéncia geral valida a inclusdo da isotropizacdo como um ingrediente

(S)Uma vez que o transporte radiativo escala com a profundidade 6ptica do meio (proporcional ao produto
®(v)/k(v)f), um aumento no coeficiente de absor¢do é matematicamente equivalente a um aumento na escala
de comprimento do sistema. Portanto, o comportamento do transporte em uma célula de comprimento ¢ com
absorgao triplicada é previsto pela teoria padrao em um comprimento efetivo de 3.
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Tabela 11 — Valores tedricos do expoente de Lévy (a) para diferentes condigbes experimentais.
A tabela compara as previsoes para o Cendrio II (PFR, sem colisdes) e Cendrio I1I
(CFR, com colisoes), considerando o célculo com o coeficiente de absor¢ao padrao
(“Sem fator 3”) e com o coeficiente reduzido pela isotropizagao do campo de radiagao
(“Com fator 3”). Os valores de « foram extraidos do plat6 assintético das curvas
tedricas de —1 — o mostradas na Figura 4.24.

o
Medicao Sem fator 3 Com fator 3

Cenario Il | Cenario II1 | Cenario II | Cenario III

2 mm, medigao 1 1.462 1.449 1.253 1.215

1 cm, medicao 1 1.178 1.133 1.114 0.862

2 cm, medicao 1 1.118 1.010 1.040 0.642

2 cm, medicado 5 1.027 0.695 0.993 0.262

2 cm, medigdo 6 0.935 0.352 1.404 0.263

2 cm, medicao 7 0.945 0.193 1.750 0.373

fundamental na descricao do transporte. O fato de que essa corre¢do melhora drasticamente o
acordo com os dados experimentais fornece uma forte evidéncia de que a combinagao de colises
(CFR) e, crucialmente, o efeito de isotropizagao por multiplos espalhamentos, governa o regime
de transporte nessa configuragio, validando o modelo de voos de Lévy com os parametros fisicos
aqui descritos.

E importante, contudo, analisar o caso da célula de 2 mm, que apresenta a maior dis-
crepancia entre o valor experimental de « e as previsoes tedricas, mesmo quando o fator de
isotropizacao é considerado (conforme Tabela 11). Essa divergéncia pode ser justificada por
dois aspectos principais. O primeiro estd relacionado ao menor grau de pureza desta célula,
como verificado experimentalmente. A largura de linha atomica medida para esta célula foi de
aproximadamente 10 MHz, quase o dobro do valor natural esperado de 4.56 MHz, indicando um
significativo alargamento colisional por contaminantes. Esse alargamento adicional modifica o
perfil do coeficiente de absor¢ao k(v) e a prépria fungao de redistribui¢ao de frequéncia, fazendo
com que os modelos tedricos, que assumem um vapor puro, nao representem com a mesma
fidelidade as condigoes fisicas desta célula.

A segunda contribuicdo relevante refere-se a influéncia nao desprezivel do primeiro espa-

lhamento. Devido ao seu menor comprimento, a célula de 2 mm é opticamente menos espessa em
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Parametro de Lévy em fungao do comprimento

2 mm, medicao 1 1 cm, medicao 1
10~4 1072 10° 107 1074 1072 100 102
3 N 1 - 1 ] 1 3 1 1 i ] 1
|
|
21 2 1
1 B T T T 1 - T T T
1073 1071 101 1073 107t 101
2 cm, medicao 1 2 cm, medicao 5
1074 1072 100 107 1074 1072 10° 102
G 3 N 1 .I 1 3 1 1 1 1 1
|
-—I' 21 2 1
1 B 1 - T T T T
1074 1072 10° 107
2 cm, medicao 6 2 cm, medicao 7
1075 1073 1071 10! 1075 1073 1071 10!
3 N 1 1 1 1 3 1 1 1 ] 1
21 2 1
l B T T T T l -
1074 1072 10° 102 1074 1072 10° 102

Comprimento (m)

—— Cenario Il -—- 1 # Experimental
—— Cenario lll —== 3/ # Experimental corrigido

Figura 4.24 — Comparacao entre os valores experimentais do expoente de Lévy e as previsdes
tedricas para seis condic¢Oes distintas de aprisionamento. Cada painel, correspon-
dente a uma medigao especifica, plota o valor de 1 + « (eixo vertical) em fungao
do comprimento caracteristico do meio ¢ em metros (eixo horizontal). As curvas
continuas representam as previsoes tedricas para o Cendrio II (vermelho) e o Ce-
nério III (verde, com colisdes/CFR). Os marcadores “x” representam o valor de
a extraido dos dados experimentais. O marcador roxo (“Experimental”) constréi
o resultado no comprimento fisico real do meio, para comparagdo com a teoria
padrao, enquanto o marcador azul (“Experimental Corrigido”) constréi o mesmo
resultado no comprimento efetivo 3¢. Este deslocamento para a direita representa
a correcao teodrica que leva em conta a isotropizacdo do campo de radiac¢do, cujo
efeito é triplicar o coeficiente de absor¢ao. A proximidade do marcador azul com
a curva tedrica do Cendrio III (verde) demonstra o excelente acordo do modelo
quando o efeito de isotropizacao é incluido na anélise.

Fonte: Autoria prépria.

comparacao com as outras. Como demonstrado na andlise tedrica da Figura 4.19, a contribui-

¢ao do primeiro espalhamento para a transmissao a 10° é muito mais significativa em sistemas
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menores. A metodologia de extracdo de « baseia-se na premissa de que o sinal de transmissao
difusa é dominado por multiplos espalhamentos. A contaminac¢éo do sinal por uma componente
estruturada e relevante de primeiro espalhamento viola essa premissa, distorcendo a relacdo de
lei de poténcia e, consequentemente, levando a um valor de a que néo reflete puramente o re-
gime de voos de Lévy. A combinacao desses dois efeitos, impureza do vapor e a contribuicao do
primeiro espalhamento, justifica, portanto, a divergéncia observada para a célula de 2 mm.
Adicionalmente, a andlise sistematica dos dados experimentais, compilados na Tabela 10,
permite extrair duas conclusoes inéditas e de grande relevancia para a compreensao do transporte
radiativo, que constituem uma contribuicdo original desta tese: a dependéncia do expoente de
Lévy, «, tanto com o comprimento caracteristico do meio, ¢, quanto com a densidade atomica,

N.

e Primeiramente, ao comparar medigbes com densidades atomicas semelhantes em células
de diferentes comprimentos (por exemplo, a medi¢do 1 para as trés células), observa-se
uma clara tendéncia: o valor de diminui & medida que o comprimento ¢ aumenta. Para
N = 3.6 x 10'® 4tomos/m3, o expoente passa de a ~ 0.78 na célula de 1 cm para a =~ 0.62
na célula de 2 cm. Isso indica que, para uma mesma densidade, sistemas fisicamente
maiores favorecem um transporte mais superdifusivo (menor «), pois a maior distancia
até as fronteiras permite que a estatistica dos saltos longos se manifeste de forma mais

proeminente antes que o féton escape.

e Em segundo lugar, para um mesmo comprimento de célula, nota-se que o aumento da
densidade atdémica também conduz a uma reducdo do expoente «. Analisando os dados
da célula de 2 cm, o valor de a decai de 0.621 (medigdo 1, N ~ 3.6 x 10*® 4tomos/ms) para
0.352 (medicdo 5, N ~ 1.0 x 10! 4tomos/ms). Este comportamento evidencia que, ao
tornar o meio mais opaco, a frequéncia de colisdes e os eventos de reabsor¢dao aumentam,
intensificando a redistribuicao de frequéncia para as asas espectrais e, consequentemente,
a probabilidade de ocorréncia de saltos “anormalmente longos”, caracterizando um voo de
Lévy mais acentuado. Ambas as observacoes demonstram, de forma quantitativa, como os

parametros do vapor atéomico governam diretamente a natureza estatistica do transporte
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de luz.

Por fim, a tese investiga o impacto da intensidade do feixe de laser, I, sobre a natureza
do transporte superdifusivo. Para esta andlise, foram consideradas as medigoes 1 (I/[s =~
0.12), 2 (I/Isats = 0.37), 3 (I/Isat =~ 0.53) € 4 (I/Isax =~ 0.82) para cada uma das trés células,
onde a intensidade foi sistematicamente variada enquanto a densidade atOémica foi mantida
aproximadamente constante para cada geometria. Os resultados, compilados na Tabela 10,
revelam uma tendéncia inequivoca e consistente para as trés células: o expoente de Lévy, «,
aumenta com o aumento da intensidade do laser.

Evolucao da posicao de primeiro espalhamento

—— I/ls5+=0.00

/ls5t=0.12
6 X 10—4 | — I/lsat=0-37
—— I/ls3t=0.53
1/154t=0.82

4x1074 -

3x 1074 1

2x1074

Posicdo de primeiro espalhamento (m)

-500 —-400 —-300 —-200 —-100 0
Dessintonia (MHz)

Figura 4.25 — Evolucao tedrica da posigdo média do primeiro espalhamento, (zg), em fungéo da
dessintonia para diferentes intensidades de saturacao (I/Ist). O aumento da in-
tensidade reduz o coeficiente de absor¢ao (efeito de saturagao), permitindo que os
fétons penetrem mais profundamente no vapor antes do primeiro espalhamento,
o que desloca (zp) para valores maiores. E importante destacar que estes valores
foram calculados considerando o efeito da intensidade através da Eq. (2.4.60),
que modela a saturagdo, mas negligencia os possiveis desdobramentos do bombe-
amento Optico.

Fonte: Autoria prépria.

Uma possivel explicacdo para este comportamento se inicia com os efeitos nao lineares

da interacdo luz-matéria. Com o aumento da intensidade do feixe, a transicdo atomica tende a
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saturagdo, o que resulta em uma diminuicdo do coeficiente de absor¢do k(r). A consequéncia
direta deste efeito é que os fétons incidentes penetram, em média, mais profundamente no vapor
antes de sofrerem o primeiro espalhamento. Este aumento na profundidade de penetracao,
(20), € ilustrado na Figura 4.25. Contudo, a conexdo entre este aumento de (zp) e o aumento
observado no expoente a ndo € direta e necessita de uma investigacgao tedrica mais aprofundada,
possivelmente através de simulagbes de Monte Carlo que incorporem os efeitos de saturagao.
Os resultados aqui apresentados, portanto, estabelecem um importante ponto de referéncia
experimental para o desenvolvimento e validagdo de tais modelos teéricos. Independentemente
do mecanismo exato, a tendéncia experimental observada confirma que a saturacado da transicao
atomica modula ativamente as propriedades estatisticas do transporte radiativo.

Uma ultima e sutil confirmacdo deste mecanismo pode ser extraida da analise fina das
medicoes de maior densidade da célula de 2 cm (5, 6 e 7). Nesses casos, os valores experimentais
de « sdo consistentemente um pouco maiores do que as respectivas previsoes tedricas do Cena-
rio IIT modificado, como pode ser visto na Figura 4.24 e na Tabela 11. Essa pequena, porém
sistematica, divergéncia nao representa uma falha, mas sim uma validacao adicional deste meca-
nismo. As curvas tedricas foram calculadas no limite de baixa intensidade I/Ig¢ — 0, enquanto
essas medigoes especificas foram realizadas com uma intensidade ndo desprezivel, na ordem de
I /I =~ 0.3 ~ 0.4. Portanto, o fato de os valores experimentais de « estarem ligeiramente acima
das previsoes tedricas de intensidade nula é exatamente o comportamento esperado, corrobo-
rando de forma notéavel a sensibilidade da estatistica do transporte a intensidade do campo de

luz.

4.4  Conclusao do Capitulo

A conclusdo que emerge da analise conjunta dos experimentos de transmissao difusa é
que a natureza do transporte radiativo em vapores de césio é multifacetada, dependendo intrin-
secamente da regiao espectral sondada, mesmo para uma mesma densidade atémica. A anélise
da transmissdo a 90°, que privilegia a sondagem nas asas espectrais onde o espalhamento tinico é

dominante, demonstra que o transporte é governado pelo Cenério IT (PFR), onde a correlagao de
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frequéncia entre os fétons absorvidos e emitidos é preservada. Em contrapartida, sob as mesmas
condicoes de densidade, a investigagao no centro de linha a 10°, que explora o regime de multi-
plos espalhamentos, revela um comportamento distinto, precisamente descrito pelo Cenéario II1
(CFR), contanto que a isotropizagao do campo de radiagdo interno seja considerada.

Além de estabelecer essa dualidade de regimes, outro resultado singular destes experi-
mentos é a demonstracgao explicita da dependéncia quantitativa do expoente de Lévy, o, com os
parametros do sistema. Em vez de uma tendéncia simples, demonstrou-se que « exibe uma de-
pendéncia complexa e ndo monotonica com a densidade atdémica (N) e o comprimento da célula
(¢). Conforme previsto teoricamente e observado nos dados (por exemplo, entre as medigdes 6
e 7 da célula de 2 cm), apds atingir um valor minimo, o expoente « volta a aumentar com a
densidade. Este achado, em conjunto com a observada, porém nao compreendida, dependéncia
com a intensidade (/), indica que o cardter superdifusivo do transporte nao ¢é fixo. Portanto,
o transporte de luz em vapores atémicos representa um sistema complexo cuja estatistica pode
ser ativamente controlada através dos pardmetros experimentais, transitando entre diferentes
regimes de interacdo de acordo com a escala de observagao.

Contudo, a andlise de qual regime de interacdo melhor descreve o sistema revela um
questionamento central e inesperado. A expectativa inicial, fundamentada nas baixas taxas de
colisdo do sistema (I'. < T'y), era que o transporte de luz difusa a 10° fosse predominantemente
governado pelo Cendrio II (espalhamento correlacionado, sem colisdes). No entanto, os dados
experimentais para o expoente de Lévy « alinham-se de forma muito mais consistente com o
Cenario III modificado, um modelo que, por definicao, incorpora colisGes. Isso gera uma aparente
contradicao que se torna o ponto focal desta investigacdo: por que um modelo colisional descreve
melhor um sistema fisico em um regime onde as colisGes sdo eventos raros?

Uma hipdtese para resolver este paradoxo reside na complexa interacdo entre a isotro-
pizacdo do campo de radiagdo e os diferentes mecanismos de escape. Como foi estabelecido, a
isotropizacao aumenta o coeficiente de absorcéo efetivo, suprimindo a ocorréncia de passos lon-
gos de forma geral. Essa supressdo pode se tornar quase total no Cenério I, onde as pequenas

mudancas de frequéncia do efeito Doppler se mostram insuficientes para o escape de um meio
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mais opaco. Em contrapartida, no Cenario III, os raros, porém potentes, saltos em frequéncia
da Completa Frequéncia de Redistribuicdo (CFR) poderiam se tornar o principal, ainda que
improvavel, mecanismo de escape. Adicionalmente, a dependéncia de « com a intensidade do
laser, um efeito que néo foi elucidado, adiciona outra camada de complexidade via efeitos de
saturacao.

Testar a validade desta competicao de efeitos e investigar a fundo o impacto da saturacao
sao tarefas que transcendem a capacidade dos modelos analiticos. Portanto, o desenvolvimento
de uma simulacdo de Monte Carlo se torna a ferramenta indispensavel para validar estas hi-
poéteses, desvendar a interagdo entre os multiplos fendmenos fisicos e, finalmente, construir um

modelo preditivo completo para o transporte radiativo neste sistema.
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de Monte Carlo

O método de Monte Carlo é uma classe abrangente de algoritmos computacionais que
se baseia em amostragem aleatéria repetida para obter resultados numéricos [12,204]. Sua de-
signacao, uma referéncia ao famoso cassino de Ménaco, alude & sua natureza fundamentalmente
estocastica. A esséncia do método reside em utilizar a aleatoriedade para resolver problemas que,
em principio, podem ser deterministicos [12,205]. Devido a sua flexibilidade e robustez, tornou-
se uma ferramenta indispensével em diversas areas, como engenharia [206-209], fisica [210-213],
finangas [214-216] e computagdo grafica [217,218].

O capitulo inicia-se com a descri¢ao das simulagoes de Monte Carlo no contexto do apri-
sionamento radiativo, detalhando os passos do ciclo de espalhamento e as vantagens do método.
Na sequéncia, abordam-se as rotinas computacionais desenvolvidas, apresentando-se duas abor-
dagens: um método fundamental, com selecdo explicita da velocidade atomica e um método
otimizado que utiliza matrizes de redistribuicdo de frequéncia, cuja validacdo é demonstrada.
Detalha-se também como as condigoes de contorno e a deteccdo da transmissio difusa sdo im-
plementadas. Por fim, na secdo de resultados, os dados das simulaces sdo empregados para
validar o modelo tedrico do fator de truncagem, analisar a transmissdo a 90° e a transmissao

para a frente, com o objetivo de determinar numericamente o expoente de Lévy, a.

5.1 SimulacGes de Monte Carlo no Aprisionamento Radiativo

Quando aplicado a problemas de transporte, o principio fundamental do método de
Monte Carlo é simular o percursos individual de um grande ntimero de particulas e, a partir
da estatistica acumulada de suas trajetdrias, inferir as propriedades do sistema [204,219]. No
contexto do aprisionamento radiativo, o método consiste em seguir a “caminhada aleatéria” de
fotons individuais desde sua criacao até sua eventual fuga do meio ou absorcao definitiva [7,220].
Cada etapa da trajetéria de um féton, como a distancia percorrida entre interagoes, a frequéncia

reemitida apdés uma absorgdo e a nova direcdo de propagacdo, ¢ determinada por sorteios de
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numeros aleatorios, que sdo ponderados por distribuicbes de probabilidade ditadas pelas leis

fisicas da interacdo luz-matéria.

5.1.1 Descricao das Simulacoes

O algoritmo de simulacdo é, em sua esséncia, um lago computacional que modela o ciclo
de vida de um tnico féton dentro do vapor. Este ciclo é repetido de forma iterativa, onde cada
iteracdo corresponde a um evento de espalhamento completo: da absor¢do do féton por um
atomo até a sua subsequente reemissao. Embora as rotinas computacionais especificas para a
execucao de cada etapa possam variar entre diferentes implementagoes, a sequéncia légica de
operagoes para simular o aprisionamento radiativo é, no geral, a mesma. A seguir, descrevem-se

os passos fundamentais que compéem um ciclo de espalhamento tipico:

1. As simulagGes do aprisionamento radiativo iniciam com a inje¢do de um féton na célula

de vapor, com as caracteristicas de frequéncia e direcdo do feixe de laser do experimento;

2. O primeiro evento probabilistico é o sorteio da profundidade em que ocorrera a primeira
absorcao. Essa distancia é comumente proporcional a um sorteio a partir da distribuicao

de probabilidade exponencial ditada pela lei de Beer-Lambert;

3. Uma vez definida a posi¢do da absorcdo, realiza-se um novo sorteio para selecionar a
velocidade do dtomo absorvedor, cujas componentes paralela e perpendicular & direcdo
do féton sdo sorteadas de distribuig¢does que levam em conta tanto o movimento térmico

(distribuigdo de Maxwell-Boltzmann) quanto o perfil de ressonancia atémica;

4. Com o atomo excitado, o préximo passo é determinar a natureza da reemissao, em que é
feito um novo sorteio probabilistico e estabelece-se se f6ton seguird o Cenéario II (PFR) ou
o Cenério III (CFR). Baseado ne nesse resultado, a frequéncia do féton reemitido é entéao

sorteada da funcdo de redistribuicdo correspondente.

e Antes da reemissao, uma verificagdo de extingao é realizada, onde um sorteio deter-

minard se o &tomo excitado sofreu extin¢ao nao radiativa através de uma colisdo com
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outro atomo ou com as paredes da célula. Em caso afirmativo, a trajetoria do féton

é encerrada (essa etapa nao é contabilizada em nosso modelo);

5. Em seguida, a nova direcao tridimensional de emissao é sorteada, geralmente a partir de

uma distribuicao isotrépica ou dipolar.

6. Definida a nova frequéncia e direcdo do féton, o comprimento do passo que o féton rea-
lizard é sorteado da mesma forma que o primeiro, ou seja, a partir de uma distribuicao

exponencial baseada no coeficiente de absor¢do para a nova frequéncia do féton.

7. Ao final de cada passo, a posicdo do féton é atualizada e o algoritmo verifica se ele cruzou
alguma das fronteiras geométricas da célula: se o féton escapa do meio, sua trajetéria é
encerrada e suas propriedades sao registradas; caso contrario, ele é considerado reabsorvido

por um novo atomo, e todo o ciclo de sorteios é repetido.

Ao executar este ciclo completo para milhées de fétons, a simulagdo acumula estatisticas
sobre os fétons que escapam do vapor. Esses dados permitem a reconstrucao de grandezas,
como os espectros de transmissdo difusa em um determinado dngulo em relacido a incidéncia
e a distribuicdo de tamanho de passo, viabilizando a determinacdo do expoente de Lévy, a.
Os resultados obtidos numericamente podem, entao, ser diretamente comparados com os dados

experimentais, validando as interpretagoes fisicas do transporte radiativo no sistema.

5.1.2 Vantagens e Desvantagens do Método

A aplicagdo do método de Monte Carlo ao transporte radiativo é especialmente vantajosa
devido & complexidade inerente ao fenémeno. Enquanto solugdes analiticas para a equacao de
transporte radiativo sdo, em geral, restritas a geometrias simples e aproximacgoes de que todas
as emissoes estejam sujeitas apenas CFR, como no modelo proposto por Holstein [42,43], as
simulacdes de Monte Carlo oferecem a flexibilidade necessaria para investigar cenarios mais
realistas. O método permite incorporar, de forma direta, geometrias complexas, distribuicoes
nao uniformes de atomos absorvedores e emissores, e os efeitos de redistribuicao de frequéncia,

seja ela parcial (PFR), completa (CFR) ou uma combinac¢do de ambas. Além disso, outra
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vantagem desta abordagem é a capacidade de extrair informacoes detalhadas, muitas vezes
inacessiveis tanto experimentalmente quanto por meio de uma equacado de transporte, como a
distribuicao de velocidade dos atomos excitados, os espectros de emissao e a propria distribuicao
do tamanho de passo dos fétons.

Contudo, apesar de sua flexibilidade, a implementagdo apresenta desafios computacio-
nais e conceituais significativos. O primeiro desafio é o seu alto custo computacional. Como o
método depende da simulacdo de um nimero estatisticamente grande de fétons para garantir
a precisao dos resultados, ele pode se tornar excessivamente lento, especialmente para os mul-
tiplos ciclos iterativos!) exigidos em simulacées. Essa necessidade de uma vasta amostragem
¢é particularmente critica para reduzir as flutuacoes estatisticas e capturar eventos raros, mas
fisicamente importantes, como a emissao de fétons nas asas do perfil espectral, que, sem o uso
de técnicas de ponderacao ou um numero proibitivo de particulas, seriam subamostrados.

Outro desafio reside na simulacao correta dos processos fisicos. A sele¢ao da velocidade do
atomo que absorve o foton, por exemplo, ndo é trivial, pois a probabilidade de absor¢ao depende
de uma complexa distribuicdo que é o produto do perfil Lorentziano atémico com a distribuicao
de velocidades de Maxwell-Boltzmann [7,220]. De forma anédloga, a geracao da nova frequéncia
do féton apds a absorcéo, requer algoritmos de sorteio sofisticados para simular fidedignamente
as intrincadas fungoes de redistribui¢dao. Finalmente, a modelagem de meios opticamente muito
espessos impoe uma dificuldade adicional, ja que o grande niimero de eventos de espalhamentos

por féton antes do escape demanda mais tempo de computacao.

5.2 Rotinas Computacionais

As rotinas computacionais para as simulagoes de Monte Carlo foram desenvolvidas in-
tegralmente em linguagem Python, aproveitando a robustez de seu ecossistema cientifico para
modelagem numérica. Para construir o espectro de transmissao difusa, a simulacio é executada
para um conjunto de frequéncias de incidéncia (v) discretas, que varrem a regido espectral de

interesse. Em cada um desses pontos de frequéncia, um grande ntimero de fétons é processado.

(1)Cada espalhamento corresponde a um novo ciclo iterativo.
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Uma caracteristica central da implementacgao foi a abordagem vetorizada, viabilizada pelas bi-
bliotecas NumPy e SciPy. Em vez de simular a trajetéria de um tnico féton por vez em um lago
iterativo, uma abordagem que seria computacionalmente proibitiva, o cédigo foi estruturado
para processar o conjunto completo de fotons de forma simultanea. Essa estratégia permite que
operagoes como o sorteio de frequéncias, dire¢bes e comprimentos de passo sejam aplicadas a
vetores que representam todos os fétons ativos, resultando em um ganho de performance subs-
tancial e tornando vidvel a simulagao de até dezenas de milhGes de trajetéorias em um tempo
razoavel. Todas as simulagdes consideram que as células possuiam geometria cilindrica.

A base de qualquer simulacdo de Monte Carlo é a qualidade e a eficiéncia do gerador de
numeros aleatorios. Para este trabalho, optou-se pela interface moderna da biblioteca NumPy,
instanciando-se um gerador através da funcdo numpy.random.default_rng(). Esta abordagem
constitui a pratica recomendada atualmente, pois fornece um gerador de bits (PCG64) com
propriedades estatisticas superiores e maior performance em comparagao com as fungoes legadas
[221]. A utilizagdo de um objeto gerador dedicado (rng) também aprimora a reprodutibilidade
dos resultados, quando necessario, permitindo o controle explicito da semente aleatéria. Ao
mesmo tempo, ao omitir a semente, o gerador produz sequéncias diferentes a cada execucao,
garantindo a variabilidade estatistica esperada para simula¢ées de Monte Carlo. Este equilibrio
entre reprodutibilidade e aleatoriedade controlada é essencial para a validagdo rigorosa e a

robustez estatistica dos resultados obtidos.

5.2.1 Método com Selecdo de Velocidade

A primeira abordagem computacional implementada para simular o aprisionamento ra-
diativo baseia-se no método de Monte Carlo que capta a interagdo luz-matéria a partir de seus
principios fundamentais. Este script simula a caminhada aleatéria do foton sorteando, a cada
evento de interacgao (espalhamento), as varidveis que governam o processo. O niicleo desta meto-
dologia é a determinacao explicita e probabilistica da classe de velocidade do 4tomo absorvedor,
0 que permite uma investigagdo mais profunda dos mecanismos de correlacdo e redistribuicao
de frequéncia.

O algoritmo simula a trajetéria de um grande conjunto de fétons, seguindo uma sequéncia
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de passos logicos que representam os ciclos de confinamento dos fé6tons no meio. A simulacao

opera da seguinte forma:

1. Inicializacdo e Parametros de Entrada: O script é inicializado com um conjunto de
parametros que definem as condicOes fisicas e geométricas do experimento. Estes incluem
as dimensdes da célula de vapor (comprimento e didmetro), a densidade atomica e a tem-
peratura, que determinam a largura Doppler e o alargamento colisional. Também sao
especificados os parametros do feixe de laser incidente, como seu perfil espectral (Lorent-
ziano ou monocromético), largura de linha, intensidade e geometria (posicao e diregdo de

entrada).

2. Injecao dos Foétons e Primeiro Evento de Absorgao: Para cada frequéncia de inci-
déncia analisada, um conjunto de fétons é criado. A posicao inicial de cada féton na face
de entrada da célula é sorteada de uma distribuicdo Gaussiana bidimensional, simulando
o perfil do feixe. A frequéncia individual de cada féton também é sorteada, de acordo
com o perfil espectral estabelecido para o laser. A profundidade em que ocorre o primeiro
evento de absorcao, zg, é entdo determinada probabilisticamente para cada féton. O mé-
todo consiste em sortear um valor de uma distribuicdo exponencial padrao e dividi-lo pelo
coeficiente de absor¢ao k(v) correspondente a frequéncia daquele féton, o que equivale a
amostrar a distancia de acordo com a lei de Beer-Lambert. O calculo de x(v) leva em
conta a estrutura hiperfina completa e o alargamento por poténcia. Fotons cuja distancia
de absorcao sorteada excede o comprimento da célula sdo contados como transmitidos

balisticamente e suas trajetérias sao encerradas.

3. Sorteio do Estado Excitado: Uma vez que o conjunto de fétons é absorvido, determina-
se para qual transi¢do hiperfina especifica (F; — F’) cada um foi induzido. A probabilidade
de excitacao para um subnivel F’ particular ndao é uniforme, sendo proporcional & forca
relativa daquela transicdo no coeficiente de absorcao total, x(v), na frequéncia do féton.
O script calcula a probabilidade relativa de cada transicdo permitida e, por meio de um

sorteio de niimero aleatoério sobre a distribuicao cumulativa dessas probabilidades, seleciona



CAPITULO 5. CAMINHADA ALEATORIA DOS FOTONS: METODO DE MONTE
192 CARLO

o estado excitado F” final para cada féton.

4. Selecao da Velocidade Atomica: Apéds a definicdo das transicoes, realiza-se a selecao
das velocidades dos atomos absorvedores. Este é um passo crucial e computacionalmente
exigente. Em vez de empregar o método da rejeicdo, comumente utilizado em simulacoes
similares, esta rotina adota a amostragem por transformada inversa. Para cada féton, a
Fungdo Densidade de Probabilidade (PDF) da velocidade paralela é construida e, a par-
tir dela, calcula-se sua respectiva Fungao de Distribui¢do Acumulada (CDF), conceitos
estatisticos previamente detalhados no Capitulo 3. Um niimero aleatério é entdo sorte-
ado e, através da interpolacdo na CDF inversa, a velocidade especifica de cada dtomo é

determinada. Este processo é realizado em duas etapas:

o Componente Paralela (’UH)Z A componente da velocidade atdémica paralela a direcao
de propagacdo do féton é sorteada de uma distribuicio de probabilidade, P(vj),
que é o produto da distribuicdo de Maxwell-Boltzmann com o perfil de ressonancia

Lorentziano do atomo, dada por [7]:

2
v
Il

e u?

1+ 44(VF1F’*”UTH>2 |

2
1—‘0,c

(5.2.1)

P(v))

Essa abordagem garante a selegdo preferencial de dtomos cujas velocidades, devido

ao efeito Doppler, os tornam ressonantes com o féton incidente.

o Componente Perpendicular (v ): A componente perpendicular da velocidade é sorte-
ada de uma distribui¢do de Maxwell-Boltzmann bidimensional, refletindo a natureza

isotrépica do movimento térmico no plano transversal.

5. Redistribuigdo de Frequéncia e Reemissao: Apéds a selegao das velocidades, determinam-

se a frequéncia e a direcao de cada féton reemitido.

e Cendrio de Interacdo: Um sorteio probabilistico define se a emissdo de cada féton
ocorrerd sob o Cendrio IT (PFR, sem colisdes) ou Cenério III (CFR, com colisdes),

com base na probabilidade de colisao P..
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o Sorteio do Estado Fundamental Final (F): A estrutura hiperfina permite que um
4tomo no estado excitado F’ decaia para um dos multiplos subniveis do estado fun-
damental, F. A transicio especifica que ocorrerd é determinada por um novo sorteio
probabilistico para cada féton, ponderado pelas razoes de ramificagdo de cada canal

de decaimento permitido.

e Nova Dire¢do de Reemissdo: A nova dire¢do de propagacdo de cada féton é sorteada

de uma distribuicdo espacial isotrépica tridimensional.

o Nova Frequéncia (v'): A determinac¢ao da nova frequéncia depende do cendrio de

interacdo sorteado para cada féton:

— PFR (Espalhamento Correlacionado): Neste caso, a frequéncia é conservada no
referencial do 4tomo em movimento. A nova frequéncia no laboratério, v/, é entao
obtida ao se transformar a frequéncia de volta para o referencial do laboratorio, o

que incorpora um novo desvio Doppler que depende da nova direcdo de reemissao.

— CFR (Espalhamento Nao Correlacionado): A memoria da frequéncia original é
perdida e a nova frequéncia, 1/, é sorteada de um perfil de emissao Lorentziano,

centrado na frequéncia da transicdo atomica.

Em seguida, o deslocamento de frequéncia da transi¢do hiperfina para o estado final
sorteado, vp/p,, € somado a esta frequéncia base. Por fim, a frequéncia resultante
no referencial do atomo é transformada de volta para o referencial do laboratério,
aplicando-se o desvio Doppler que depende da nova direcao de reemissdao. Este valor

final é a nova frequéncia v/ do féton.

o Amplitude do Passo: Por fim, com a nova frequéncia v’ de cada féton determinada,
o comprimento do préximo passo é sorteado de uma distribuicdo exponencial baseada

no novo coeficiente de absorcao, k().

6. Propagacdo e Condigées de Contorno: A partir da diregdo e amplitude de passo
de cada féton, suas posi¢Oes espaciais sdo atualizadas. O algoritmo entao verifica se as

novas posicgoes estao fora dos limites geométricos da célula. Os fotons que permanecem
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confinados constituem o conjunto ativo para a proxima rodada da simulagdo. Aqueles que
escapam (pelas janelas frontal ou traseira, ou pelas paredes laterais) tém suas propriedades

finais registradas e sdo removidos do conjunto de fétons ativos.

O processo é repetido para todos os fétons e a estatistica acumulada dos fétons que
escapam permite construir os espectros de transmissdao difusa e analisar as propriedades do
transporte radiativo. Para visualizar a complexidade da trajetéria individual, a Figura 5.1
ilustra a caminhada aleatéria de um tnico féton, simulada sob condigoes especificas. A rotina

computacional utilizada encontra-se no Apéndice D.

5.2.2 Método com Matriz Redistribuicao de Frequéncia

A segunda abordagem computacional desenvolvida, de autoria propria, representa uma
otimizagao estratégica do método de Monte Carlo. Esta rotina foi concebida para contornar o
principal gargalo computacional da simulagdo anterior: o sorteio da velocidade atémica a cada
interacdo. Ao substituir este passo intensivo por uma consulta a matrizes de redistribuicao
de frequéncia pré-calculadas, o método alcanga um aumento de performance de varias ordens
de magnitude. Essa otimizagdo nao apenas acelera drasticamente as simulagoes, mas também
permite simplificar o problema, tratando a caminhada aleatéria do féton de forma eficaz em
uma Unica dimensao ao longo do eixo de propagacao.

Para que esta abordagem seja vidvel, é necessario que as matrizes de redistribuigao,
R(V',v) (Eqs. (2.4.66) e (2.4.67)), sejam previamente calculadas para cada conjunto especifico
de condigoes experimentais (densidade atomica e temperatura). O fluxo da simulagdo acontece
da seguinte maneira:

Para que esta abordagem seja vidvel, é imperativo que as matrizes de redistribuicgao,
R(V',v), sejam previamente calculadas para cada conjunto especifico de condigdes experimen-
tais (densidade atdmica e temperatura). A principal limitagdo deste método reside precisamente
nesta etapa: como as matrizes sdo pré-calculadas e armazenadas, a simulacdo opera sobre uma
“grade” de frequéncias discreto. A determinacdo da probabilidade de redistribuicdo para uma

frequéncia arbitraria em tempo real anularia o ganho de performance, tornando o método com-
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Figura 5.1 — Simulacao de Monte Carlo da caminhada aleatéria de um tinico f6ton em um vapor
atomico a 60 °C (P. = 1.55%), aprisionado em uma célula cilindrica. As linhas
azuis e vermelhas representam os passos individuais executados sob o Cenéario II
(PFR) e o Cenério IIT (CFR), respectivamente. O marcador ‘x’ em verde indica a
posicao do primeiro evento de absorcdo, enquanto o marcador ‘x’ em verde claro
aponta o local onde o féton escapa da célula. (a) Visualizagdo tridimensional da
trajetoria completa. (b) Proje¢oes da mesma trajetéria nos planos cartesianos para
melhor detalhamento do percurso.

Fonte: Autoria prépria.
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putacionalmente equivalente a abordagem de selecdo de velocidade. Contudo, ao utilizar uma
“grade” pouco espacada, esta discretizacdo representa uma aproximacao excelente, permitindo
uma analise robusta com uma otimizacao substancial. O fluxo da simulagao, sob esta condigao,

acontece da seguinte maneira:

1. Inicializagao e Carregamento de Dados: Em vez de calcular os pardmetros atémicos
em tempo real, o script inicia carregando as matrizes de redistribuicdo de frequéncia,
R(V',v), e o espectro do coeficiente de absor¢do, k(v). Estes dados, previamente salvos,

sao especificos para as condi¢oes de densidade e temperatura em anélise.

2. Injecao e Primeira Absorcao: A inje¢do do conjunto de fotons segue a mesma logica
do método anterior: as posigoes e frequéncias iniciais de cada féton sdo sorteadas de
acordo com os perfis do feixe e do laser. As profundidades da primeira absorc¢éo sdo entao
determinadas para todo o conjunto, utilizando-se os valores de k(v) obtidos do espectro

carregado para sortear as distancias a partir de uma distribuicdo exponencial.

3. Redistribuicao de Frequéncia via Matriz: Esta etapa constitui a principal inovagao
do método. Para o conjunto de fo6tons que permanecem confinados, o algoritmo realiza as

seguintes operacoes de forma vetorizadas:

o Primeiramente, determinam-se os cendrios de interacao (II ou III) para cada féton

através de um sorteio ponderado pela probabilidade de colisao P..

o Em seguida, o script utiliza as frequéncias de absorc¢ao v de todo o conjunto de f6tons
para selecionar as linhas correspondentes nas matrizes de redistribui¢ao R(v/,v) apro-
priadas. Cada linha da matriz funciona como uma PDF discreta para as possiveis

frequéncias de emisséo.

o As novas frequéncias dos fétons, v/, sdo entao diretamente sorteadas a partir de suas
respectivas PDFs. Este tinico passo, baseado em uma busca em tabela, substitui
eficientemente o complexo e custoso processo de sorteio de velocidade e célculo de

desvios Doppler.
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4. Propagacgao Tridimensional e Condig¢oes de Contorno: Com as novas frequéncias
V' definidas para todo o conjunto de fétons, os comprimentos dos préximos passos, [, sao
sorteados de distribuigoes exponenciais governadas pelos respectivos k(v/). As diregoes
de propagacao sao entdo determinadas para cada féton por meio de sorteios isotrépicos
tridimensionais. As posigoes dos fétons no espaco (z,y, z) sdo atualizadas de acordo com
seus passos e dire¢bes. O algoritmo entdo verifica quais fétons cruzaram as fronteiras
geométricas da célula. Aqueles que escapam tém suas trajetorias finalizadas e seus dados
registrados, enquanto os que permanecem confinados repetem o ciclo de redistribuicao via

matriz.

Ao eliminar a necessidade de resolver as integrais de velocidade em tempo real, este
método permite a andlise de um ntimero muito maior de f6tons e de eventos de espalhamento,
sendo particularmente poderoso para investigar o regime de multiplos espalhamentos. A rotina

computacional correspondente encontra-se no Apéndice D.

5.2.2.1 Validacao do Método

Como o uso de matrizes de redistribuicdo pré-calculadas para sortear diretamente a
frequéncia de reemissao representa uma nova abordagem metodoldgica, torna-se necessario va-
lidar sua precisdo. A validacdo do método é dupla. Primeiramente, compara-se o espectro de
emissdo simulado com a previsdo tedrica, descrita na Subsecio 3.2.3. Para isso, foram cons-
truidos os histogramas da frequéncia de reemissdo dos fétons apds um determinado ntimero de
espalhamentos, e sobre cada um deles foi sobreposta a curva tedrica correspondente, ©, (1)
(Eq. (3.2.14)). Em segundo lugar, e de forma complementar, a distribui¢do do tamanho dos
passos, P,(l) (Eq. (3.2.12)), obtida da simulagdo, é também comparada com sua respectiva
curva teérica, calculada a partir do espectro ©,,(v/). Esta andlise conjunta permite verificar se a
amostragem probabilistica a partir das matrizes reproduz fidedignamente ndo apenas o espectro
de emissao, mas também a estatistica de voo resultante a cada passo da caminhada aleatoria.

Para todas as validacGes apresentadas, a frequéncia de incidéncia foi fixada no maximo

do coeficiente de absor¢ao da transigdo partindo de F=4 (aproximadamente -70 MHz) e o perfil
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espectral do feixe foi considerado um delta de Dirac (monocromético), ou seja, sem largura de
linha. O meio simulado possui uma geometria cilindrica com 2.00 cm de comprimento e 1.00
cm de raio. As matrizes de redistribuicdo foram construidas para uma temperatura de 100 °C
e uma densidade atdomica de 1.47x10™ m™3, o que corresponde a uma probabilidade de colisdao
de P. =20.2%. A grade de frequéncia utilizada na construcao das matrizes possui limites entre
-25 GHz e 34 GHz, com um passo de aproximadamente 25 MHz.

A Figura 5.2 apresenta a validagdo para o Cenério II, no qual a probabilidade de colisao
foi propositalmente definida como nula (P. = 0. Nos painéis da esquerda de cada figura, observa-
se que os histogramas do espectro de emissio, ©, (1), obtidos pela simulagéo, sdo perfeitamente
descritos pelas curvas tedricas correspondentes. A mesma concordancia é verificada nos painéis
da direita para a distribuigdo do tamanho dos passos, P(l). A evolucao do primeiro para o quinto
espalhamento evidencia a capacidade do método em capturar a sutil modificacdo no espectro,
como o surgimento de picos secundéarios resultantes da estrutura hiperfina.

De forma analoga, a Figura 5.3 demonstra a validagao para o Cenario 111, onde as colisoes
induzem uma completa redistribuicao de frequéncia e a probabilidade de colisao foi definida como
P. = 1. Novamente, a sobreposicdo entre os histogramas simulados e as curvas tedricas é notavel,
tanto para 0, (/) quanto para P(l). O acordo em ambos os cenérios confirma que o método de
sorteio a partir das matrizes de redistribui¢do é uma ferramenta robusta e precisa para simular
o transporte radiativo.

As anédlises apresentadas nas Figuras 5.2 e 5.3 representam os casos limites do transporte
radiativo, impondo probabilidades de colisao P. = 0 e P. = 1, respectivamente. Contudo,
como proposto pioneiramente por Zantra [41] e posteriormente sintetizado por Payne et al. [56],
um cenario mais realista frequentemente envolve uma coexisténcia de ambos os mecanismos
de espalhamento. Para validar o método também sob esta condi¢do hibrida, foi realizada uma
simulagao, cujos resultados sao exibidos na Figura 5.4. A excelente concordéincia observada entre
os dados simulados e a curva teérica do Cendrio Resultante (que é, esta sim, a soma ponderada
das teorias dos Cenérios II e III) reforca a validade e a versatilidade da abordagem baseada em

matrizes. Vale reforcar que a simulacido desta condigao intermediaria nao utiliza uma matriz de
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Figura 5.2 — Validagdo do método de simulacao utilizando as matriz de redistribui¢ao de frequén-
cia para o Cenério II (PFR), comparando os resultados da simulacdo (histogramas
em vermelho) com as previsdes teéricas (curvas em preto). Sao mostrados o es-
pectro de emissao O,(v) e a distribuigdo de tamanho de passo P,(l) para (a) o
primeiro espalhamento (n=1) e (b) o quinto espalhamento (n=5).

Fonte: Autoria prépria.

redistribui¢do previamente ponderada. Em vez disso, a cada evento de espalhamento, o destino
de cada foton é decidido individualmente: um sorteio aleatério, baseado na probabilidade de
colisdo P., determina se a reemissao daquele féton especifico seguird a estatistica do Cenério 11

(sem colisdo) ou do Cendrio III (com colisdo). A nova frequéncia é, entéo, sorteada da matriz
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Figura 5.3 — Validagdo do método de simulagao utilizando as matriz de redistribuicao de frequén-
cia para o Cendrio III (CFR), comparando os resultados da simulagao (histogramas
em vermelho) com as previsdes tedricas (curvas em preto). Sao mostrados o es-
pectro de emissao O, () e a distribui¢do de tamanho de passo P,(l) para (a) o
primeiro espalhamento (n=1) e (b) o quinto espalhamento (n=>5).

Fonte: Autoria propria.

correspondente ao cenario escolhido.
E importante ressaltar que a robustez do método foi testada para além das condigoes es-
pecificas aqui apresentadas. Foram realizadas simulacoes adicionais variando-se extensivamente

os pardmetros de entrada. Testou-se uma ampla faixa de temperaturas (entre 70 °C e 150 °C),
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Figura 5.4 — Validagdo do método de simulacao utilizando as matriz de redistribui¢ao de frequén-
cia para o Cenario Resultante, onde a reemissdo é uma combinacao ponderada dos
Cenarios IT e III. A comparagao entre os resultados da simulacao (histogramas em
vermelho) e as previsoes tedricas (curvas em preto) é mostrada para (a) o primeiro
espalhamento (n=1) e (b) o quinto espalhamento (n=>5).

Fonte: Autoria prépria.

com as consequentes variacoes na densidade atdémica, e exploraram-se diferentes grades espec-
trais, chegando a limites de -50 GHz a 59 GHz. Adicionalmente, a frequéncia de incidéncia do
laser foi deslocada para pontos distantes do centro de linha (até £4I'p) e o perfil do feixe foi

modelado como Lorentziano com larguras de linha variaveis. Em todas essas diversas condigoes,
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a convergéncia entre os resultados simulados para ©,,(1') e P,(l) e suas respectivas curvas teo-
ricas manteve-se com a mesma fidelidade demonstrada nas figuras, atestando a validade geral

do método.

5.2.3 Condicbes de Contorno e Transmissao Difusa

A trajetéria de cada féton é monitorada em um espago tridimensional e suas condigoes
de contorno sdo definidas pela geometria cilindrica da célula de vapor. Ao final de cada passo da
caminhada aleatéria, a nova posicao do féton é calculada. Uma verificagdo é entao realizada para
determinar se o féton cruzou alguma das fronteiras. Para a célula cilindrica, de comprimento
{ e raio R, um f6ton é considerado confinado se sua posi¢do longitudinal 2z estiver no intervalo
0 < z < £ e sua posicdo radial satisfizer a condicdo z? + y?> < R?. Qualquer féton que nio
satisfaca estas condigdes é classificado como “escapado” ou “transmitido”, a depender de sua

posicao espacial, e sua trajetéria é encerrada.

Transmissao Difusa a 90°

Para simular a transmissao difusa a 90°, o objetivo é registrar os fétons que escapam
lateralmente da célula, de forma andloga a deteccdo experimental de fluorescéncia. Contudo,
replicar numericamente a coleta de luz em um tnico ponto ou em um angulo sélido muito pequeno
é computacionalmente inviavel, pois exigiria a simulagdo de um nimero proibitivo de fétons para
se obter uma estatistica significativa. Nesse sentido, foi implementada uma condicio de deteccao
que modela um detector virtual posicionado a uma distancia fixa do eixo longitudinal da célula.
O processo de selecdo ocorre em etapas: primeiramente, o algoritmo pré-seleciona os fétons cujo
passo os leva para uma posicio radialmente fora da célula (22 +y? > R?) e cuja absorcio inicial
tenha ocorrido dentro de um intervalo longitudinal de interesse. Para este subconjunto de fétons,
uma projecao geométrica é calculada para determinar onde a trajetoria de escape intersectaria
o plano do detector virtual. Um féton é, entao, definitivamente contabilizado no sinal a 90°
apenas se sua coordenada longitudinal, projetada neste plano, estiver dentro dos limites da area

de detecgao.
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Transmiss3ao Difusa para Frente

De forma semelhante, a simulacdo da transmissao difusa para frente, que busca analogia
com a detecgdo experimental a 10°, também enfrenta limitagées computacionais que impedem
a modelagem exata de uma lente de coleta. A estatistica necessdria para resolver um pequeno
angulo de deteccdo especifico seria impraticivel. Por essa razao, a abordagem adotada na
simulacao é mais abrangente: quando o passo de um féton o leva para além da fronteira de saida
(em z = /), sua trajetéria é interpolada para determinar o ponto de intersecgio exato na janela.
Se a posicao radial deste ponto estiver dentro dos limites da célula, o féton é contabilizado
como parte do sinal de transmissao difusa para frente. A Figura 5.1 exemplifica claramente o

fendmeno da transmissiao descrito.

5.3 Resultados e Discussao

Os resultados numéricos, obtidos a partir das simulagoes de Monte Carlo, sdo apresen-
tados e discutidos. A andlise confronta os dados simulados tanto com as previsoes dos modelos
tedricos quanto com os resultados experimentais e tem como objetivo de validar as abordagens
desenvolvidas e elucidar os mecanismos de transporte. A investigacdo foca-se, inicialmente, na
validacao do fator de truncagem [1—T'(v)]. Em seguida, as simulagoes para a transmissao a 90° e
para a frente sao utilizadas para analisar o regime de espalhamento sondado experimentalmente

e para determinar o expoente de Lévy, «, respectivamente.

5.3.1 Fator [1-T(v)]

A introdugéo do fator de truncagem [1 — T'(v)] na regra de recorréncia do espectro de
emissdo, conforme detalhado na subsecao 3.2.3.3, representa uma corre¢ao tedrica fundamental
para descrever de forma mais realista o transporte radiativo em sistemas de dimensoes finitas.
Para validar a pertinéncia e a precisao desta abordagem, os resultados de uma série de simulacoes
de Monte Carlo, que empregaram o método com matrizes de redistribuicdo de frequéncia, foram
comparados com as previsoes tedricas dos modelos com e sem o fator de truncagem. A Figura 5.5

apresenta essa comparacao para o Cendrio II (PFR), exibindo a evolugao do espectro de emissao
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0, () e da distribuicao de tamanho de passo P,(l) apés n=1, n=5 e n=10 espalhamentos. Em
cada painel, os histogramas em vermelho correspondem aos dados gerados pela simulagao de
Monte Carlo (Simulado”), enquanto as curvas continuas representam as previsoes tedricas para
o modelo com o fator [1 — T'(v)] (“Tedrico com fator”, em preto) e para o modelo idealizado de
sistema infinito (“Tedrico sem fator”, em verde).

As simulagbes apresentadas na Figura 5.5 foram realizadas sob as mesmas condigoes
fisicas detalhadas na andlise da Figura 5.2 (geometria cilindrica de 2.00 cm de comprimento
e 1.00 cm de raio, temperatura de 100 °C, densidade atéomica de 1.47x10' m™—3 e incidéncia
monocromética na ressonancia da transicio F=4), embora se trate de uma execugdo compu-
tacional distinta. A anélise foi focada exclusivamente no Cenéario IT (PFR), pois, como visto
anteriormente, este é o regime que sofre o maior impacto do fator de truncagem. Tal escolha o
torna, portanto, o caso ideal para demonstrar e validar a necessidade da correcéo tedrica.

Analisando os espectros de redistribuigao de frequéncia (painéis a esquerda), a concor-
dancia entre os dados simulados (vermelho) e a teoria que incorpora o fator de truncagem (preto)
é notével e inequivoca. Na Figura 5.5a, referente ao primeiro espalhamento (n=1), observa-se
que as duas curvas tedricas, com e sem o fator de truncagem, sao perfeitamente idénticas. Isso
ocorre, como esperado, porque o fator [1 —T'(v)] age sobre o espectro do passo anterior que, para
n=1, é o préprio feixe de laser monocroméatico, o mesmo para ambos os modelos. O histograma
da simulagao sobrepoe-se perfeitamente a estas curvas tedricas, reproduzindo com alta fidelidade
tanto as posicoes e amplitudes dos picos de ressonéncia principais quanto a emergéncia do pico
secundério decorrente da estrutura hiperfina. A distingdo entre os modelos tedricos torna-se
clara & medida que o nimero de espalhamentos aumenta, como visto nas Figuras 5.5b (n=>5)
e 5.5¢ (n=10). Nestes casos, o modelo sem o fator de truncagem (verde) comega a divergir,
prevendo um espalhamento cada vez maior de frequéncia para as asas, enquanto os dados da
simulacdo, que intrinsecamente modelam o escape de fétons em um sistema finito, continuam a
ser precisamente descritos pela teoria corrigida (preto).

Essa mesma validacdo é corroborada pela andlise da distribuicdo de tamanho de passo

P, (1), apresentada nos painéis & direita. A probabilidade de um féton executar um passo de
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Rodada: 1, Total de fétons: 1.0x108

Redistribuicao frequéncia Distribuicao tamanho de passo

Contagem

-20 -10 O 10 20 30 107 10°> 1073 107! 10!
Dessintonia (GHz) Tamanho passo (m)

E Simulado === Tedrico com fator —— Tedrico sem fator

(a) Resultados para o primeiro espalhamento n=1. O total de fétons simulados foi de 1.0 x 108.

Rodada: 5, Total de fétons: 5.4x107

Redistribuicao frequéncia Distribuicao tamanho de passo

Contagem

-20 -10 0 10 20 30 1077 10° 103 107! 101
Dessintonia (GHz) Tamanho passo (m)

B Simulado === Tedrico com fator —— Tedrico sem fator

(b) Resultados para o quinto espalhamento n=5. O total de fétons simulados foi de 5.4 x 107.

Figura 5.5

um determinado comprimento [, obtida da simulacdo (vermelho), alinha-se perfeitamente com
a previsdo tedrica que considera o fator de truncagem (preto). Por outro lado, o modelo de
sistema infinito (verde) prevé consistentemente uma maior probabilidade para a ocorréncia de

passos longos a medida que o nimero de espalhamentos aumenta. A simulagdo, no entanto,
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Rodada: 10, Total de fétons: 3.7x107

Redistribuicao frequéncia Distribuicao tamanho de passo

Contagem

-20 -10 O 10 20 30 107 10°> 103 107! 10!
Dessintonia (GHz) Tamanho passo (m)

Il Simulado = Tedrico com fator —— Tedrico sem fator

(c) Resultados para o décimo espalhamento n=10. O total de fétons simulados foi de 3.7 x 107.

Figura 5.5 — Validacdo do fator de truncagem [1 — T'(v)] para o Cenério II (PFR). A figura
compara os resultados da simulagdo (histogramas em vermelho) com as previsoes
tedricas do modelo que inclui o fator de truncagem (curva preta) e do modelo para
um sistema infinito que o exclui (curva verde). Cada subfigura exibe, a esquerda,
o espectro de emissdo ©,,(v') com eixo vertical em escala logaritmica (monolog) e,
a direita, a distribui¢do de probabilidade do tamanho de passo P, (l) com ambos
os eixos em escala logaritmica (log-log). Em (a), para o primeiro espalhamento
(n=1), ambos os modelos teéricos sao idénticos e concordam perfeitamente com a
simulagdo. Em (b), para n=5, e (c), para n=10, os modelos tedricos divergem:
o modelo sem o fator (verde) superestima a emissdo nas asas e a probabilidade
de passos longos, enquanto o modelo corrigido (preto) continua a descrever com
precisao os dados da simulagdo, validando a necessidade da correcao tedrica.

Fonte: Autoria prépria.

demonstra que o escape fisico dos fétons nas fronteiras da célula efetivamente “trunca” a cauda
da distribuigdo de tamanho de passo, um efeito que apenas o modelo com o fator [1 — T'(v)]
consegue capturar.

Sendo assim, a andlise comparativa detalhada evidencia de forma conclusiva que a in-
trodugao do fator [1 — T'(v)] trata-se de uma corregao necessaria para a modelagem teérica do
aprisionamento radiativo em geometrias finitas. A excelente concordancia em multiplos eventos
de espalhamento valida o emprego deste fator, confirmando que ele representa adequadamente

o mecanismo fisico de escape que limita tanto a redistribuicdo espectral para as asas quanto a
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ocorréncia de saltos excessivamente longos.

5.3.2 Transmissao a 90°

As simulagbes de Monte Carlo foram utilizadas para realizar uma andlise detalhada do
sinal de transmissao difusa a 90°, com o objetivo de decompor o sinal total e compreender a
contribuicao relativa dos eventos de primeiro e multiplos espalhamentos. As simulagoes foram
configuradas para replicar a geometria do arranjo experimental, ou seja, uma célula cilindrica
de 2.00 cm de comprimento e didmetro, com a deteccdo virtual posicionada na metade do seu
comprimento (1.00 cm). A Figura 5.6 apresenta os espectros simulados para quatro condigoes
de temperatura do reservatério (7, = 25 °C, 45 °C, 65 °C e 100 °C) e, consequentemente, de
probabilidades de colisdo crescentes (P, = 0.07%, 0.46%, 2.27% e 20.26%). Para cada condigéo,
sao exibidas as curvas de transmissao total (linha tracejadas) para os Cendrios II (azul), IIT (ver-
melha) e Resultante (verde), juntamente com a contribuigao isolada do primeiro espalhamento
(linha continua) para cada um desses cenérios.

A andlise conjunta dos resultados experimentais e das simulagoes de Monte Carlo para
a transmissao difusa a 90° permite extrair uma conclusdo fundamental sobre a natureza do
transporte radiativo nas asas espectrais. A excelente concordéncia observada no Capitulo 4,
entre os dados experimentais e o modelo teérico de espalhamento tnico do Cenario II (PFR),
é agora nao apenas confirmada, mas também justificada em um nivel mais profundo pelas
simulacdes. Estas permitem, de forma mais robusta, investigar como a geometria de deteccao a
90° atua como um filtro fisico, além de elucidar por que os eventos de primeiro espalhamento
do cenario II se tornam o mecanismo dominante que governa o sinal detectado naquela regido.

A investigacao deste fendmeno se inicia com a andlise das curvas simuladas na Figura 5.6.
Primeiramente, observa-se que as curvas de transmissao que contabilizam todos os espelhamentos
(transmissao total) para os trés cenarios de interagao (II, III e Resultante) convergem para os
mesmos valores de transmissido nas asas espectrais (v > 1.2 ~ 1.3 GHz). A decomposi¢ao do
sinal aprofunda o entendimento: enquanto a transmissao total para os Cenarios II e Resultante
é constituida quase que exclusivamente pelo primeiro espalhamento, o sinal do Cenéario III é

necessariamente construido a partir de multiplos eventos, uma vez que a CFR torna seu primeiro
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Simulacodes de Monte Carlo

T,=25°C, P.=0.07% T,=45°C, P.=0.46%

A\

0.0 0.5 1.0 1.5 0.0 0.5 1.0 1.5

T,=65°C, P.=2.27% T,=100 °C, P.=20.26%

Transmissao normalizada

0.0 0.5 1.0 1.5 0 1 2 3

Dessintonia (GHz)

—— Cenario ll —— Cenario resultante —— Transmissdo 19 espalhamento
—— Cenario lll —-= Transmissdao total

Figura 5.6 — Espectros de transmissao difusa a 90° simulados via Monte Carlo para quatro con-
digoes de temperatura do reservatério (7.) e probabilidade de colisdo (FP.). O eixo
vertical de transmissdo estd em escala logaritmica para facilitar a comparagao das
intensidades nas asas espectrais. As condigdes geométricas da simulacao replicam
as do arranjo experimental: uma célula cilindrica de 2.00 cm de comprimento e 2.00
cm de didmetro, com a deteccao virtual posicionada na metade do comprimento
(1.00 cm). Em cada painel, as curvas tracejadas e a continua representam a trans-
missdo total (contribuigdo de todos os espalhamentos para o sinal de transmissao)
e do primeiro espalhamento, respectivamente, para os Cendrios II (azul), III (ver-
melha) e Resultante (verde). A principal observagdo é a convergéncia de todas as
curvas de transmissdo total nas asas, que por sua vez coincidem com a contribuicao
do primeiro espalhamento nos cenérios com correlagao (II e Resultante), demons-
trando a dominancia do espalhamento tinico nesta regiao.

Fonte: Autoria prépria.

espalhamento praticamente nulo. Apesar disso, o sinal total do Cenéario III converge com o de
espalhamento tinico do Cenério II.

A explicacao para esta convergéncia reside na caracteristica espectral dos fétons emitidos:
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emissao nas asas. A excitacdo no centro geométrico do meio impde uma forte seletividade ao
escape: um foton reemitido proximo a ressondncia tem sua reabsorcdo como destino quase
certo, enquanto o escape se torna um evento vidvel apenas para aqueles emitidos com grande
dessintonia (nas asas). Devido & coeréncia do espalhamento no cenario IT, um f6ton absorvido nas
asas é reemitido também em uma frequéncia de asa. Nesse caso, a redistribuicao é regida apenas
pelo efeito Doppler que, para um unico evento, causa um desvio de frequéncia, geralmente,
pequeno frente a dessintonia do féton incidente e mantém o féton em uma regido de baixa
absorcdo. Como resultado, a probabilidade de escape imediato é tdo alta que a contribuicao
de multiplos espalhamentos para o sinal torna-se desprezivel. Ja a contribuicdo do primeiro
espalhamento do cenéario III é praticamente nula, pois a CFR tende a reemitir os f6tons no
centro da linha, onde sdo imediatamente reabsorvidos na grande maioria das vezes. Apesar
disso, os poucos fétons que acessam as asas a cada evento de reemissao, escapam, sendo o sinal
observado nesse cenario formado majoritariamente por esses fotons.

Portanto, a analise das simulagbes valida a abordagem experimental, mas com uma
justificativa mais sutil. A concordancia com o modelo do Cenério II ocorre porque a geometria
de 90° seleciona preferencialmente os fétons que escapam a partir das asas espectrais, sendo
este o mecanismo de escape dominante em um sistema essencialmente livre de colisdes. Para
os cendrios com coeréncia (IT e Resultante), este evento corresponde ao primeiro espalhamento.
Para o Cenario III, no entanto, ele é o resultado de multiplos espalhamentos. O evento final
de escape da asa é fisicamente o mesmo em todos os casos, o que torna os sinais observados

indistinguiveis naquela regiao.

5.3.3 Transmiss3o para Frente

A investigacdo numérica da transmissdo difusa para a frente, utilizando tanto o mé-
todo de Monte Carlo com selecdo de velocidade quanto o método otimizado com matriz de
redistribuicao de frequéncia, revelou uma inesperada insensibilidade do expoente de Lévy a aos
parametros do sistema. Contrariamente as observagoes experimentais, os resultados das simu-
lagdes ndo apresentaram uma dependéncia clara com o comprimento da célula (¢) ou com a

densidade atomica (N). A Figura 5.7 ilustra os espectros de transmissdo obtidos a partir das
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simulacoes padrao. Uma andlise quantitativa do ajuste do expoente o é apresentada na Tabela
12, que resume os valores obtidos para algumas das diversas condi¢oes simuladas. Observa-se
que, para varios comprimentos e densidades, os valores de «a calculados pelos dois métodos sdo
praticamente os mesmos. Contudo, uma analise mais fina revela que o método de Monte Carlo
mostra uma variagdo de o em fungao do cendrio de espalhamento (II, IIT ou resultante), uma
sensibilidade que nao é observada nos resultados do método da matriz. Mesmo assim, os valores
nao condizem com o que se espera.

Tabela 12 — Tabela comparativa dos valores do expoente de Lévy (a) obtidos a partir das simu-
lacoes de Monte Carlo para N = 4.0 x 10®¥ m™3 e N = 2.1 x 10! m~3. Os valores
foram extraidos através do ajuste da lei de poténcia na regido espectral entre -400
MHz e 150 MHz, replicando a metodologia aplicada aos dados experimentais. Os
resultados sdo organizados em funcio da densidade atémica (N = 4.0 x 10'® m—3
e N =21 x 10" m™3), do método de simulacio (“Matriz” ou “Monte Carlo” com
selegdo de velocidade), do cenario de espalhamento e da geometria da célula. A
tabela evidencia a convergéncia geral para « ~ 1 na maioria das condi¢bes, com a
notavel excecdo da célula de 2 mm sob o método de Monte Carlo completo, que, por
nao assumir um regime de multiplos espalhamentos, captura de forma mais precisa
os efeitos de espalhamento inico neste sistema opticamente mais fino.

Densidade o
Método Cenario
atémica (m~3) 2 mm 1 cm 2 cm
II 1.06 4+ 0.02 1.04 +0.03 1.05 4+ 0.03
Matriz II1 1.03 +0.04 0.99 £ 0.03 1.00 &+ 0.04
P. = 6.4% 1.05 4+ 0.03 1.06 & 0.04 1.05 4+ 0.03
4.0 x 1018
II 1.84 4+ 0.06 1.06 4+ 0.08 1.01 +0.09
Monte
Carlo II1 0.55 £+ 0.04 0.47 £0.05 0.47 £ 0.06
P. = 6.4% 1.77 £ 0.08 0.98 £ 0.08 0.97 £0.07
II 0.99 +£0.03 1.00 4+ 0.02 1.00 4+ 0.03
Matriz 11T 0.92 £0.01 0.89 £0.01 0.8 £0.03
P.=26.6% 0.98 £0.03 0.95+0.03 0.98 £0.03
2.1 x 101?
II 0.97 £ 0.02 1.00 4+ 0.05 0.97 £ 0.02
Monte
Carlo II1 0.58 £0.03 0.56 £ 0.04 0.57 £0.04
P.=26.6% 0.77 £0.02 0.78 £0.03 0.77 £0.02

A chave para a compreensao destes resultados reside em um mecanismo de transporte
nao antecipado pelo modelo de deteccao frontal: o espalhamento para trdas. A andlise detalhada

revelou que, para as condicoes investigadas, a posi¢do do primeiro espalhamento ocorre muito
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Transmissao normalizada

Simulacdes com matriz redistribuicao
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Figura 5.7 — Comparacdo entre os espectros de transmissao frontal obtidos por simulagées com

matrizes de redistribuicdo de frequéncia e com Monte Carlo, para N = 4.0 x
10'® m~3 (linhas tracejadas) e N = 2.1 x 10* m~3 (linhas pontilhadas). O eixo
vertical de transmissdo normalizada estd em escala logaritmica. Os painéis estao
organizados com os resultados do “Método com matriz” na coluna da esquerda
e do Método de Monte Carlo” (com sele¢ao de velocidade) na coluna da direita,
enquanto cada linha corresponde a uma geometria de célula (2 mm, 1 cm e 2 cm).
Os resultados aqui exibidos foram selecionados para uma comparagdo direta e,
portanto, utilizam as condic¢oes fisicas da primeira medicdo experimental de cada
célula. Devido ao alto custo computacional, as simulacoes foram executadas apenas
na regido espectral de interesse para o ajuste do expoente de Lévy, compreendida
entre -400 MHz e -70 MHz. Em cada painel, sdo apresentadas as curvas para os trés
cenérios de espalhamento (II, III e Resultante), onde se observa a forte convergéncia
dos resultados. Esta convergéncia indica que, no modelo de transmissao para a
frente, o espectro simulado é largamente insensivel aos pardmetros do sistema, um
resultado que diverge das observacoes experimentais.

Fonte: Autoria prépria.
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préxima a janela de entrada da célula (z = 0). Consequentemente, hd uma alta probabilidade
de que o féton, apds esta primeira interacdo, seja reemitido na dire¢do oposta ao feixe incidente
e escape imediatamente do vapor, sem sofrer interacdes subsequentes. Este canal de escape
para tras torna-se o processo dominante, sobrepondo-se a estatistica de transporte difuso para
a frente. A comprovacdo desta hipdtese foi obtida através de uma série de testes numéricos
onde a posi¢ao do primeiro espalhamento foi artificialmente deslocada para o interior da célula,
suprimindo o escape imediato. Nessas condicbes, a estatistica de transporte e o valor de o foram
alterados, embora a dependéncia com os pardmetros do sistema nao tenha sido restabelecida,
confirmando que o espalhamento para tras é, de fato, o mecanismo regulador.

Outro ponto que reforga esta hipdtese é a divergéncia entre os resultados obtidos pelo
método da matriz e pelo método de Monte Carlo, visivel na Tabela 12. Essa diferenca pode ser
entendida como uma consequéncia da fisica que cada modelo descreve. O método da matriz de
redistribuicao de frequéncia é formulado sob a premissa de um regime de multiplos espalhamentos
e, por construcao, nao contabiliza adequadamente a fisica do primeiro evento de espalhamento.
Como hi fortes indicios de que o transporte seja regulado predominantemente pelo escape para
tras logo no primeiro evento, a imprecisao do método da matriz para este cendrio torna-se mais
clara. A discrepincia observada entre os dois métodos, portanto, ndo seria uma falha, mas
sim um indicio adicional de que o espalhamento para tras no inicio do percurso do féton é o
mecanismo dominante, sendo que apenas o método de Monte Carlo o captura de forma acurada
em todas as condicbes.

Uma anélise mais detalhada dos resultados de Monte Carlo na Tabela 12 revela um caso
particularmente elucidativo para a menor densidade (N = 4.0 x 10'® m~3). No cenério II, o
valor de « para a célula de 2 mm (« ~ 1.84) difere significativamente dos valores obtidos para as
células de 1 cm (o~ 1.06) e 2 cm (o =~ 1.01). De forma analoga, apesar de menos proeminente,
uma leve diferenca também é percebida no cenario III para a célula de 2 mm em relacdo aos
comprimentos maiores. E importante notar que essa distincdo desaparece completamente na
densidade mais alta, onde os valores de « se tornam homogéneos para todos os comprimentos

de célula, tanto no cenario II quanto no III. Este conjunto de observagoes se justificam devido
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a contribuicdo do primeiro espalhamento. Como ilustrado na Figura 4.19, que apresenta os
espectros de primeiro espalhamento para uma densidade muito préxima da que foi simulada, a
contribuicdo desse primeiro evento para a estatistica final é muito mais significativa no regime
opticamente mais fino da célula de 2 mm, alterando o valor do « aferido.

E fundamental ressaltar que a construgio do cbdigo de simulagdo capaz de revelar tais
sutilezas ndo foi um processo trivial. O desenvolvimento do script demandou um longo periodo
de trabalho, com inimeros ciclos de implementagao, teste e refinamento. A versdo atual é o resul-
tado dessa evolugao continua e ainda se encontra em desenvolvimento, refletindo a complexidade
do problema fisico e o esfor¢o continuo para aprimorar as ferramentas numéricas de investiga-
¢ao. A presente andlise, portanto, representa ndo um ponto final, mas um avanco significativo

na compreensdo de um problema complexo, viabilizado por este esforco de desenvolvimento.

5.4 Conclusao do Capitulo

Neste capitulo, foi apresentada uma analise detalhada do transporte radiativo em vapor
de césio por meio de um extenso conjunto de simula¢des de Monte Carlo, cujos resultados foram
confrontados com modelos tedricos e dados experimentais. A investigacdo permitiu ndo apenas
validar componentes teéricos do modelo, mas também revelou mecanismos fisicos inesperados
que redefiniram a compreensao do problema.

Inicialmente, a abordagem numeérica obteve sucesso em duas frentes importantes. Pri-
meiramente, validou de forma inequivoca a introdugao do fator de truncagem [1 — T'(v)] na
descricao tedrica, demonstrando sua necessidade para a correta modelagem do transporte em
sistemas de dimensdes finitas. Em segundo lugar, a anélise da transmissao difusa a 90° elucidou
a natureza do sinal experimental, confirmando que a geometria de detecgdo seleciona preferen-
cialmente fétons que escapam a partir das asas espectrais, um evento dominado pelo primeiro
espalhamento, justificando assim a excelente concordancia com o modelo tedrico do Cenério 11
observada experimentalmente.

O principal avanco, contudo, emergiu da investigacdo da transmissdo para a frente e

da tentativa de reproduzir o comportamento do expoente de Lévy, a. A aparente falha das
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simulacGes em replicar a dependéncia de « com os pardmetros do sistema, uma dependéncia
claramente observada nos experimentos, levou a uma descoberta crucial sobre o comportamento
do modelo numérico. Foi demonstrado que, dentro do arcabougo da simulac¢do, o espalhamento
para trds se torna um canal de transporte dominante que suprime a sensibilidade aos paradmetros
do sistema.

Esta divergéncia fundamental entre a realidade experimental (onde a depende de £ e N)
e o comportamento do modelo numérico (dominado pelo espalhamento para trés e insensivel a
¢ e N) é uma das conclusdes mais significativas deste trabalho. Ela sugere que o problema nao
reside apenas na geometria de deteccdo, mas possivelmente em uma lacuna no préprio modelo
fisico implementado. Considerando que o modelo tedérico para o aprisionamento de radiacao
tem suas bases em trabalhos de quase oitenta anos com algumas implementagoes e correcdes
pontuais ao longo das décadas, é plausivel que ele careca de corre¢oes ou de consideragoes fisicas
ainda nao exploradas para que possa ser implementado de forma mais acurada nas simulacoes.
Mesmo assim, é importante ressaltar que as simulagoes foram capazes de capturar contribui¢oes
fisicas importantes, como o efeito do primeiro espalhamento na célula de 2 mm, o que indica

que a abordagem estda no caminho correto.
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Este trabalho estabeleceu um entendimento quantitativo da transicdo entre regimes de
transporte radiativo em vapores de césio-133, demonstrando, de forma sistematica, como a dina-
mica de voos de Lévy é governada por parametros experimentais controlaveis. Por meio de uma
abordagem integrada que uniu medigoes de transmissdo difusa, um robusto tratamento tedrico
e simulacoes de Monte Carlo desenvolvidas para este fim, esta tese elucidou a dependéncia do
expoente de Lévy («) com a densidade atémica (N), o comprimento da célula (¢) e a intensidade
do laser (I), caracterizando a transigdo entre os regimes sem e com colisoes (Cenarios II e III).

A analise experimental revelou uma notdvel dualidade no comportamento do vapor.
Demonstrou-se que, para a mesma condi¢cdo de densidade atomica, o regime de transporte
depende da escala de observacgdo: a transmissao a 90°, que sonda as asas espectrais, é bem
descrita pelo espalhamento com redistribuicdo parcial de frequéncia (Cenario II), em acordo
com o esperado para um sistema com baixa probabilidade de colisbes. Em contrapartida, as
medigoes a 10°, dominadas por multiplos espalhamentos, mostram um comportamento que
diverge das previsdes do Cendrio II e sé se alinha com o Cenério III (CFR) ap6s a inclusao
da correcao de isotropizacdo do campo de radiacido interno. Este achado é profundamente
contraintuitivo, pois o regime de baixas colisdes do sistema deveria favorecer a descricao pelo
Cenario II em ambas as geometrias. Longe de resolver uma contradicdo, esta descoberta expde
um paradoxo fundamental: o mesmo sistema fisico exibe estatisticas de transporte radicalmente
diferentes dependendo de quais trajetorias de fétons sdo selecionadas pela geometria de detecgao
e da regiao espectral sondada. Isso sugere que a natureza da caminhada aleatéria do féton em
meios densos é mais intricada do que os modelos atuais conseguem capturar de forma unificada,
apontando para uma &area rica para investigacoes futuras.

Além disso, de forma inédita, este trabalho quantificou as leis de escala que regem o
expoente de Lévy. Foi demonstrado que o aumento tanto da densidade atdémica (IN) quanto do

comprimento da célula (¢) modificando o carater superdifusivo do transporte, provando que a
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natureza do voo de Lévy pode ser ativamente controlada. Adicionalmente, observou-se uma clara
dependéncia de o com a intensidade do laser (I), indicando uma modulagao do transporte ano-
malo pelo proprio campo de luz. O mecanismo fisico detalhado por tras desta dltima observacao
permanece uma questdo em aberto, representando uma direcdo promissora para investigacoes
futuras.

No campo tedrico e computacional, a principal contribuicdo foi o desenvolvimento e a
validacao do fator de corregao [1 — T'(v)], que incorpora o efeito de truncagem imposto pela
finitude do sistema. Esta correcdo se mostrou indispensavel para aprimorar a precisdo dos
modelos tedricos, reconciliando-os com a realidade de sistemas confinados. As simulagoes de
Monte Carlo foram cruciais para aprofundar a interpretacao fisica, confirmando que a deteccao
a 90° atua como um “filtro” que isola o primeiro espalhamento, desde que as interagoes ocorram,
inicialmente, nas asas espectrais.

O avanco mais significativo no campo computacional, no entanto, emergiu da investigacao
da transmissdo para a frente. A tentativa de reproduzir numericamente a rica dependéncia de «
com os parametros do sistema, observada experimentalmente, revelou uma profunda divergéncia.
As simulagdes, baseadas no modelo candnico de transporte, mostraram-se incapazes de replicar
os resultados experimentais, prevendo, em vez disso, um expoente « insensivel aos parametros
da célula. A andlise numérica revelou que, dentro do arcabougo tedérico implementado, este
comportamento é uma consequéncia do espalhamento para tras, um canal de escape que se
torna dominante no modelo e suprime a sensibilidade do transporte difuso para a frente.

Esta divergéncia fundamental entre a realidade experimental, onde « exibe uma clara
dependéncia de £ e N, e o comportamento do modelo numérico representa um ponto central da
discussao, ainda em evolugao. Esta inconsisténcia sugere que o problema pode nao residir apenas
em uma limitagdo da geometria de deteccao ou em um artefato da simulagao, mas possivelmente
em uma lacuna no préprio modelo fisico de aprisionamento radiativo. Considerando que as bases
tedricas do modelo tém quase oitenta anos, mesmo com corregoes pontuais ao longo das décadas,
¢é plausivel que ele careca de consideragoes fisicas ainda nao exploradas, que sio essenciais

para descrever a rica fenomenologia observada. Apesar desta aparente inconsisténcia, é crucial
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ressaltar que a abordagem teorica, em particular com a incorporacao do efeito de isotropizacao,
foi suficiente para descrever os resultados experimentais com notével precisao.

As conclusoes desta tese, em especial a divergéncia fundamental entre os resultados
experimentais e o comportamento do modelo numérico, abrem novos caminhos para investigacdes
futuras. As questdes que permanecem em aberto, longe de serem falhas, formulam as perguntas
precisas que guiardo os préximos passos na compreensao da complexa interagao luz-matéria em

vapores densos. As principais perspectivas de pesquisa que emergem deste trabalho sao:

1. Revisdo e Aprimoramento do Modelo Teérico Adotado: A perspectiva mais fundamental é
a necessidade de uma revisao critica das premissas do modelo de aprisionamento radiativo.
A incapacidade da simulagdo atual de descrever a dependéncia do expoente o« com os pa-
rametros do sistema (£ e N) sugere que consideragoes fisicas, possivelmente negligenciadas
nas formulagoes cldssicas, precisam ser incorporadas. Investigagoes futuras devem explorar

a inclusdo de efeitos nao lineares, como a saturacao Optica e o bombeamento 6ptico.

2. Novas Configuragoes Experimentais: Para testar diretamente a hipotese do espalhamento
para tras e sua real contribuicdo para o sinal medido, novas configuracbes experimentais
podem ser concebidas. Arranjos que utilizem, por exemplo, deteccao simultanea para a
frente e para tras, ou geometrias de bombeio para manipular a populagdo atémica em
diferentes regioes da célula, poderiam fornecer dados cruciais para isolar os diferentes

canais de transporte e validar ou refutar as hipéteses levantadas por este trabalho.

3. Otimizacgao e Hibridizagdo das Simulagoes: Uma perspectiva computacional promissora é
o desenvolvimento de um método de simulagdo hibrido. Como demonstrado, o método de
Monte Carlo com selecao de velocidade captura com maior precisao a fisica dos primeiros
eventos de espalhamento, enquanto o método baseado em matrizes de redistribuicao é
ordens de magnitude mais rapido (aproximadamente 10 vezes) para o regime de multiplos
espalhamentos. Uma abordagem hibrida poderia iniciar a trajetéria de cada féton com
o método de selegao de velocidade para os primeiros (e mais criticos) espalhamentos e,

apo6s um numero predeterminado de interacoes, transicionar para o método da matriz. Tal
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otimizagdo permitiria simular sistemas opticamente muito espessos com maior fidelidade
estatistica e em um tempo computacional vidvel, combinando o rigor fisico do primeiro

método com a eficiéncia do segundo.

Em suma, as investigacoes futuras, guiadas pelas descobertas e questionamentos desta
tese, prometem nao apenas resolver o paradoxo aqui exposto, mas também avancar significati-
vamente a fronteira do conhecimento sobre o transporte anémalo da luz. Portanto, este trabalho
estabelece uma base experimental, tedrica e computacional sélida. As questoes que permanecem
em aberto, como a elucidagao completa do papel da intensidade e a natureza do transporte para
frente, ndo representam falhas, mas sim novas perspectivas de pesquisa que foram abertas por
este estudo. Assim, a tese traz avangos sobre o problema estudado , respondendo questoes, va-
lidando modelos e, mais importante, formulando as perguntas precisas que guiardo as préximas

investigacOes sobre a complexa interagido luz-matéria.
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A Convolucao de duas Lorentzianas

Considere duas fungoes de Lorentz, dadas por

1
1+ T2
(§
, 1
£a) = o (A.2)
+ 2

onde I'; e I'y representam as larguras a meia altura de cada Lorentziana.

A transformada de Fourier de uma funcao f(t) é definida como
Fw) = / F(be ™t dt. (A.3)

Para o caso particular de uma funcao Lorentziana no dominio do tempo,

1

f(t) = T(é)Qa

sua transformada de Fourier é calculada como

00 —iwt
For= [7

o 14 (4)°

Realizando a substituicdo de varidveis u = t/a (dt = avdu), chaga-se em

~00 efi(woz)u

Utilizando a integral conhecida [°7 e dy = me~ ¥, obtém-se

—00 Z‘2+1
F(w) = mae™ @2, (A.4)

Identificando «; = I';/2 para cada Lorentziana (i = 1,2), suas transformadas de Fourier

sao

A convolugao I(d) = (fi*f2)(d) no dominio do tempo/frequéncia corresponde ao produto
das transformadas, escrita como

H(w) = Fi(w)F2(w) = @e—lw(%).
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Definindo IV =T'1 + T's e @ =T"/2, pode-se reescrever a expressdao anterior como

2Ty

Hw) = 1

eIl (A5)

Assumindo que a convolucdo de duas Lorentzianas resulta em outra Lorentziana com

largura I", ou seja,
C

= 4627

1(5) (A.6)

sua transformada de Fourier, utilizando (A.4), é dada por
F{I(6)} = ma/Ce™ 1l

Igualando esta expressdao a (A.5), chega-se em

2T Ty w11y

2(T +Iy)’

o/ C = = (O =

Substituindo C' em (A.6), obtemos o resultado final:

20T, 1
1(5) = - . AT
e A Tty A
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B Codigos das Simulacoes de Monte Carlo

com Distribuicao de Pareto

Este apéndice apresenta o cdédigo-fonte, desenvolvido em Python, da simulacdo de Monte
Carlo utilizada no Capitulo 3 para ilustrar as diferencas fundamentais entre os regimes de
transporte difusivo e superdifusivo. A rotina modela uma caminhada aleatéria bidimensional
na qual os comprimentos dos passos sdo sorteados de uma distribuicdo de Pareto, cujo expoente

« é variado para gerar trajetérias com caracteristicas de voos de Lévy ou de difusdo classica.

import numpy as np # Inicializa o gerador de numeros aleatdérios com NumPy
# OUTROS
gerador_aleatorio = np.random.default_rng() # Utiliza a nova API de geracdo de
— nuimeros aleatdérios (Generator)
# ENTRADAS
r_min = 1 # Comprimento minimo dos passos (em unidades arbitrarias)
alpha_analise = [0.5, 1.5, 3.0] # Lista dos valores do pardmetro alpha da
<~ distribuigdo de Pareto que serdo analisados
total_rodadas = 100000 # Numero total de passos por simulagédo
# Loop principal sobre cada valor de alpha
for alpha in alpha_analise:
um_dividido_alpha = 1/alpha # Pré-calcula 1/alpha para uso na geragdo dos
<~ passos
rodada = 1 # Inicializa o contador de passos

posicao_x = 0 # Posig8o inicial em x

posicao_y
##

salvar_dados = [] # Lista para armazenar os dados da simulacgédo

0 # Posigdo inicial em y

# Loop da caminhada aleatéria

while True:
passo_rodada = r_min/((l1-gerador_aleatorio.random())**um_dividido_alpha) #
<~ Gera o comprimento do passo com base na distribuigdo de Pareto
direcao_passo_rodada = 2%np.pi*gerador_aleatorio.random() # Gera uma direcdo
— aleatéria uniformemente distribuida entre 0 e 27
# Atualiza a posigdo nas coordenadas x e y
posicao_x += passo_rodada*np.sin(direcao_passo_rodada)
posicao_y += passo_rodada*np.cos(direcao_passo_rodada)
#
salvar_dados.append([rodada, posicao_x, posicao_y, passo_rodadal]) # Armazena
<~ os dados da rodada atual
# Verifificagdo de condigdo de encerramento da simulagdo (ao atingir o total
— de passos estipulados pela variavel total_rodadas)
if rodada < total_rodadas: #Se ndo atingiu o maximo de passos, contaliza-se
<~ mais uma rodadas

rodada += 1

else: # Se atingiu o total de rodadas, finaliza o loop
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29 break

30 # Salva os dados em arquivo CSV com nome especifico para cada alpha
31 np.savetxt (

32 "alpha {:1.1f}.csv'.format (alpha), # Nome do arquivo

33 salvar_dados, # Dados a serem salvos
34 fmt="'%d,%1.3e,%1.3e,%1.3e", # Formato de cada coluna
35 delimiter="',", # Delimitador de colunas
36 newline='\n', # Separador de limnhas

37 header='rodada ,posicao x,posicao y,passos', # Cabecgalho do CSV

38 )

Programa B.1 — Simulagdo de Monte Carlo com distribui¢do de Pareto utilizada para construir
caminhadas aleatérias de particulas e comparar os regimes de transporte

difusivo e superdifusivo.




C Experimento da Pureza Atomica

Este apéndice detalha a metodologia experimental empregada para avaliar a pureza das
células de vapor de césio, um procedimento essencial para validar as medi¢Ges de transporte
radiativo. A andlise baseia-se na determinacdo da largura de linha das transi¢bes atOmicas,
uma vez que a presenca de gases contaminantes induz um alargamento colisional mensuravel.
Para isso, foram realizadas medicoes de espectroscopia de absorgdo saturada e do laser, cujos

resultados e tratamentos sdo apresentados a seguir.
Linha D1 (6255 — 62P )

Embora os experimentos principais desta tese tenham sido focados na linha D2, a ana-
lise de pureza das células foi realizada na linha D1. A escolha desta linha se justifica pela sua
estrutura hiperfina, na qual a separacdo em frequéncia entre as transi¢cdes é maior que a largura
Doppler do vapor. Essa condicdo garante que cada pico de ressonancia seja espectralmente
isolado, evitando a sobreposi¢do com outras transigoes e, principalmente, a formacgio de resso-
nancias de crossover, o que simplifica a medi¢do e permite uma determinagdo mais direta da
largura de linha.

A linha D1 do atomo de césio corresponde a transi¢ao eletronica do estado fundamental
629, /2 para o estado excitado 6P, /2, cujas propriedades necessarias para a andlise da pureza
atomica, como comprimento de onda e largura de linha natural, estdo resumidas na Tabela
13. A interagdo hiperfina desdobra esses niveis de energia: o estado fundamental divide-se nos
subniveis F' = 3 e F' = 4, enquanto o estado excitado divide-se nos subniveis F' =3 e I/ = 4'.
A configuracao detalhada desses niveis, incluindo suas separacoes em frequéncia e as forgas de

oscilador relativas para cada transicdo permitida, é ilustrada no diagrama da Figura C.1.

Largura de Linha das Transicoes Atémicas

O experimento para determinar a largura de linha das transi¢oes atomicas foi realizado,

a temperatura ambiente, por meio de espectroscopia de absorcao saturada, utilizando uma razao
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Tabela 13 — Parametros da linha D1 (625, /2 = 62P, /2) do Césio-133 relevantes para a andlise
de pureza.

Comprimento de onda no vicuo de transicdo ()\g) | 894.59 nm

Largura de linha natural (FWHM) (') 4.56 MHz

Intensidade de saturagao (Ig) 2.50 mW /cm?
Fonte: Valores retirados de [113]

A =4
6% P12 T
A 117lGHZ
AT A =3
F T 4
, Y 9.19 GHz
6 51/2
F=3

Figura C.1 — Diagrama da estrutura hiperfina da linha D1 (6251/2 — 62P1/2) do Césio-133. Sao
indicados os subniveis hiperfinos F e F’, as separacoes em frequéncia e as forgas de
oscilador relativas (Spps) das transigoes.

Fonte: Autoria prépria.

de intensidade de 2:1 entre o feixe de bombeio (forte) e o feixe de prova (fraco). O primeiro
passo consistiu em determinar a poténcia de saturagdo (Pst) da transigdo. Para isso, o perfil
espacial do feixe foi capturado com uma camera CCD, como exemplificado na Figura C.2a.
Uma vez que o tamanho do pixel da cimera é precisamente conhecido (2.2 um), a contagem de
pixels na imagem pode ser diretamente convertida em uma medida de distancia. Este método
permite, portanto, a determinacao acurada do didmetro do feixe e, consequentemente, o calculo

de sua area efetiva. Contudo, o procedimento de andlise, ilustrado na Figura C.2b, consistiu no
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ajuste de curvas Gaussianas aos perfis de intensidade do feixe, onde a largura do ajuste em 1/e
do maximo foi considerada como o didmetro do feixe naquele eixo. Levando em conta o valor
tedrico da intensidade de saturagio para a linha D1 (2.50 mW /cm?), a poténcia de saturacio

foi entdo calculada, ficando em P,y = 10.97 £ 0.02.

(a)
Poténcia de saturacao: 11.01 pw

Diametro = 0.75 mm
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(b)

Figura C.2 — Procedimento para determinacao da poténcia de saturacao (Psy). Em (a), imagem
bruta do perfil espacial do feixe capturada pela cdmera CCD. Em (b), a anélise
computacional correspondente: o painel central exibe o mapa de intensidade 2D; os
painéis adjacentes mostram os perfis de intensidade horizontal e vertical (em azul)
com seus respectivos ajustes Gaussianos (em rosa), a partir dos quais os didmetros
sdo extraidos. A area efetiva, combinada com a intensidade de saturacao tedrica,
permite determinar o valor de Py, para a calibracdo do experimento.

Fonte: Autoria prépria.
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Na sequéncia, foi implementado o arranjo experimental exibido na Figura C.3. Um laser
de diodo, sintonizado na linha D1 do césio-133, teve seu feixe dividido para realizar simultanea-
mente a espectroscopia de absorcao saturada e a medi¢ao da transmissao coerente em uma célula
de referéncia. As transicoes hiperfinas de interesse para esta analise foram a ' =4 — F' = 4/
eaF =4 — F'=3". Com base no valor da poténcia de saturacao, o feixe teve sua poténcia
calibrada para garantir a condicdo I/Ig — 0, assegurando que o alargamento por poténcia nao
influenciasse a largura dos picos medidos. Para isso, foi utilizado o conjunto de uma lamina de

meia onda (A/2) e um cubo polarizador, como ilustrado no diagrama da Figura C.3.

LASER diodo

Cubo | =
polarizador

N\

AN

>

Figura C.3 — Diagrama esquematico do arranjo experimental utilizado para a medi¢ao da lar-
gura de linha atomica. O feixe de um laser de diodo é dividido para alimentar
simultaneamente o experimento de absor¢ao saturada (com feixes de bombeio e
prova contrapropagantes) e a detecgdo da transmissao coerente, ambos utilizando
a mesma célula de referéncia.

O tratamento dos dados, cujo resultado é apresentado na Figura C.4a, inicia-se com a
normalizagao dos espectros de absorcao saturada (com bombeio) e de transmissdo coerente (sem
bombeio) para a mesma amplitude. Em seguida, o espectro coerente é subtraido do de absorcao

saturada. Esse procedimento é duplamente eficaz: além de isolar os picos de saturacido ao
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remover o fundo Doppler, ele também corrige a rampa de poténcia do laser, ja que essa variacao
de intensidade esta presente em ambos os sinais. Finalmente, o eixo horizontal, originalmente
em tempo (s), é calibrado e convertido para uma escala de dessintonia (GHz). Essa calibracao é
realizada utilizando os picos de saturagdo como pontos de referéncia, uma vez que suas separacoes
em frequéncia sdo precisamente conhecidas. O zero da calibragdo é definido na frequéncia da
transicao F' =3 — F' = 4.

Por fim, cada um dos picos de saturagao é isolado e uma funcao Lorentziana é ajustada
sobre ele, permitindo a extragdo precisa de sua largura & meia altura (FWHM). Este procedi-
mento, que foi executado para todas as células experimentais, é exemplificado na Figura C.4b.
A figura exibe o ajuste para uma das medidas realizadas na célula de 2 cm, demonstrando a
excelente concordancia entre o pico experimental e o modelo Lorentziano e apresentando os

valores de FWHM obtidos.

Largura de Linha do Laser

A determinacio da largura de linha de um laser pode ser realizada por meio de diversas
técnicas, como a auto-heterodina com atraso de fibra [222,223], a anélise da nota de batimento
com um laser de referéncia [224,225] ou o uso de um interferdbmetro Fabry-Pérot (FPI) como
discriminador de frequéncia [226, 227], dentre outros métodos. Para este trabalho, optou-se
pelo método do discriminador de frequéncia, que converte as flutuagoes de frequéncia do laser
em flutuagdes de amplitude mensuraveis. O diodo utilizado é do tipo DBR (Distributed Bragg
Reflector), fabricado pela Thorlabs.

A metodologia empregada consiste em posicionar a frequéncia do laser na lateral de
uma das franjas de transmissdo de um FPI, onde a transmissdo é mais sensivel a variacoes
de frequéncia. O espectro de absor¢ao saturada é utilizado como uma referéncia de amplitude
estavel para identificar o ponto de operacao ideal, que corresponde & interseccao entre a curva do
FPI e a da absor¢ao saturada. As flutuagoes de intensidade transmitidas pelo FPI, resultantes
das flutuacoes de frequéncia do laser, sdo entao registradas. Para uma anélise temporal robusta,

foram capturadas multiplas medidas para trés tempos de integragdo distintos: 1 ms, 10 ms e
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Figura C.4 — Processo de tratamento de dados para a extracdo da largura de linha atomica.

Em (a), ilustra-se a subtragdo do espectro de transmissao coerente (curva azul)
do espectro de absorcao saturada (curva laranja) para isolar os picos de saturagao
(curva verde), com o eixo de frequéncia j& calibrado e as transi¢oes de interesse
indicadas. Em (b), um exemplo do ajuste Lorentziano (curva amarela) realizado
sobre os picos experimentais isolados (curva rosa) para as transicoes F' = 4 —
F'=3 e F=4— F =4 apartir do qual a FWHM ¢ determinada.

Fonte: Autoria prépria.
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100 ms.

O tratamento dos dados, resumido na Figura C.5, é realizado em duas etapas. Primei-
ramente, a partir de uma varredura do laser em frequéncia, determina-se o fator de conversao
de amplitude (V) para frequéncia (MHz) na regido de maxima inclina¢do da franja do FPI. Em
seguida, com o laser posicionado no ponto de operagao fixo, as flutua¢des de amplitude do sinal
transmitido sdo registradas ao longo do tempo. Aplicando-se o fator de conversao previamente

calculado a essas flutuagoes, obtém-se diretamente a largura de linha do laser.

Largura de linha: 6.22 MHz

Espectros laser varrendo Espectros laser parado

Transmissao (V)
o
Ul

0.0 - JL 1 T T T T T T T T
-12 -10 -8 O 20 40 60 80 100
Dessintonia (GHz) Tempo (ms)
. Conversao amplitude em frequéncia
N
T
E 30 A
©
C
S
c 20 A
A7)
2]
(O]
D T T T T T T
0 20 40 60 80 100
Tempo (ms)
= Fabry-Pérot === Absorcdo saturada ® Intersecao

Figura C.5 — Ilustracdo do tratamento de dados para a medi¢do da largura de linha do laser.
O painel superior esquerdo (“Espectros laser varrendo”) mostra os espectros do
Fabry-Pérot e da absorcao saturada durante a varredura em frequéncia, indicando
o ponto de interseccdo onde o laser é fixado para a medi¢do. O painel superior
direito (“Espectros laser parado”) exibe as flutuagoes de amplitude do sinal do
FPI registradas ao longo do tempo. O painel inferior (“Conversdo amplitude em
frequéncia”) apresenta essas mesmas flutuagoes de amplitude ji convertidas para
uma escala de dessintonia em frequéncia, a partir da qual se extrai a largura de
linha do laser.



D Rotinas Computacionais de Monte Carlo

Este apéndice detalha as rotinas computacionais, desenvolvidas integralmente em lingua-
gem Python, que fundamentam as simulagoes de Monte Carlo apresentadas nesta tese. Com o
intuito de garantir a transparéncia e a reprodutibilidade da pesquisa, sdo fornecidos os cédigos-
fonte dos dois principais métodos de simulacao empregados. O primeiro, denominado “Método
com Selecao de Velocidade”, simula a caminhada aleatéria do féton a partir de principios fun-
damentais. O segundo, “Método com Matriz de Redistribuicdo de Frequéncia”, representa uma
abordagem otimizada, projetada para acelerar os cdlculos em regimes opticamente espessos. A
disponibilizagao destes scripts visa ndo apenas validar os resultados deste trabalho, mas também

servir como um recurso para futuras investigagoes na area do transporte radiativo.

Método com Selecdo de Velocidade

print ( nun

Simulagdo de Monte Carlo

© 2025 Isaac Cazé, Thierry Passerat e Jésus Pavon. Todos os direitos reservados.

D)
###PACOTES NECESSARIOS ###

import numpy as np

import os

import time

import sys

import shutil

from scipy.integrate import cumulative_trapezoid, quad_vec
from scipy.interpolate import CubicSpline

from multiprocessing import Pool, cpu_count

#INICIALIZAGAO DO GERADOR DE NUMEROS ALEATORIOS

gerador_aleatorio = np.random.default_rng()
#NUCLEOS PARA PROCESSAMENTO PARALELO
total_nucleos = cpu_count () #Defina de acordo com a quantidade de nicleos que

<> queira dedicar exclusivamente para a simulacgéo
#FUNGAO UTILIZADA PARA CRIAR UM DIRETORIO CASO ELE NAO EXISTA
def criar_diretorio(caminho):
if os.path.isdir( .format (caminho)):
pass
else:

os.makedirs ( .format (caminho))
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###ENTRADAS ###
#GERAIS DA SIMULAGAO
deteccao = ['frente','90']J['ENTRADA'] #Seleciona o tipo de detecg8o: 'frente'
< ([0]) para transmissfo ou '90' ([1]) para fluorescéncia a 90 °.
temperatura_janela = 'ENTRADA' #Temperatura da janela da célula em Celsius.
densidade_atomica = 'steck' #Densidade atdémica do meio. Pode ser um valor
<~ numérico ou 'steck' para calcular com base na temperatura levando em
— conta o modelo proposto por Steck (2003).
total_fotons = 'ENTRADA' #Numero total de fétons a serem simulados por ponto de
<~ dessintonia.
intervalo_frequencia_incidencia = ['ENTRADA','ENTRADA','ENTRADA'] #Define o
< intervalo de frequéncias de incidéncia: [inicio (Hz), fim (Hz), numero de
— pontos].
P_c = 'ENTRADA' #Define o cendrio de probabilidade de colis&o: O (sem colis&o),
— 1 (com colis&o), 'calcular' (ponderado pelo I'.).
#FEIXE INCIDENTE
raio_feixe = 'ENTRADA' #Raio da distribuig&o espacial do feixe laser (m).
fator_intensidade = 'ENTRADA' #Razdo entre a intensidade de incidéncia e a
<> intensidade de saturagdo ([/Isat).
laser_incidencia = ['lorentz','delta']['ENTRADA'] #Perfil espectral do laser: '
— lorentz' ([0]) (Lorentziano) ou 'delta' ([1]) (delta de Dirac).
largura_linha_laser = 'ENTRADA' #Largura de linha do laser (Hz), se o perfil for
— Lorentziano.
#Deslocamento da posigdo do feixe (opcionais)
posicao_inicial_feixe_x = 'ENTRADA' #Deslocamento da posigdo 'x' do feixe em
— relag8o ao centro da janela de entrada (m).
posicao_inicial_feixe_y = 'ENTRADA' #Deslocamento da posigdo 'y' do feixe em
— relagdo ao centro da janela de entrada (m).
posicao_inicial_feixe_z = 'ENTRADA' #Incremento artificial na posigdo do
< primeiro espalhamento (m).
angulo_direcao_entrada_xz = 'ENTRADA' #Angulo de incidéncia do feixe no plano XZ
— (graus).
angulo_direcao_entrada_yz = 'ENTRADA' #Angulo de incidéncia do feixe no plano YZ

— (graus).

#CELULA

largura_celula = 'ENTRADA' #Comprimento longitudinal da célula (m).

diametro_celula = 'ENTRADA' #Didmetro da célula (m).

#ENTRADAS NECESSARIAS NO EXPERIMENTO A 90°

posicao_longitudinal_captacao = 'ENTRADA' #Posigdo longitudinal da detecgdo a 90
— ° (m).

diametro_abertura_iris = 'ENTRADA' #Didmetro de aberura da iris de detecgdo a 90
— ° (m).

distancia_celula_detector = 'ENTRADA' #Disté@ncia perpendicular entre a célula e

<~ o detector a 90° (m).
#0UTRAS ENTRADAS

passo_velocidade = 'ENTRADA' #Passo para o intervalo de velocidades atdmicas (m/
— s).
fator_multiplicador_velocidade = 'ENTRADA' #Fator que multiplica a velocidade

> mais provavel para definir os limites do intervalo de velocidades.
intervalo_frequencia_emissao = 'ENTRADA' #Intervalo de frequéncias de emisséo

— para pré-calcular o espectro de absorcdo (Hz).
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passo_frequencia_emissao = 'ENTRADA' #Passo no intervalo de frequéncias de

<~ emissdo (Hz).

### CONSTANTES ###

#GERAIS DA FISICA

e_0 = 8.8542e-12 #Constante de permissividade do vacuo (C?.s?/kg.m®).

hbar = 1.0546e-34 #Constante de Planck reduzida (J.s).

k_ B = 1.3806e-23 #Constante de Boltzmann (J/K).

#GERAIS DO CESIO 133

frequencia_transicao_fundamental_34 = 9.192e9 #Distédncia, em frequéncia, entre
<~ transig8es hiperfinas F=3 — F=4 do estado fundamental (Hz).

massa_cs = 2.2069e-25 #Massa do isdétopo de Césio 133 (kg).

#Fatores de degenerescéncia dos niveis hiperfinos fundamentais:

7/16 #F=3.

fundamental_4 9/16 #F=4.

#LINHA D2 CESIO 133

comprimento_onda_laser = 852.347275e-9 #Comprimento de onda do feixe laser para

fundamental_3

<~ a linha D2 do Césio (m).
momento_dipolo = 2.192e-29 #Momento de dipolo efetivo do Césio na linha D2 (C.m)
(SN
Gamma_natural = 5.2227e6 #Largura de linha natural da transig8do D2 (Hz).
#Distdncia, em frequéncia, das transig8o hiperfinas (Hz):
frequencia_transicao_excitado_23 = 151.21e6 #F'=2 — F'=3.
201.24e6 #F'=3 — F'=4.

frequencia_transicao_excitado_34
frequencia_transicao_excitado_45 = 251.00e6 #F'=4 — F'=5.
#Fatores de forga de oscilador (pesos relativos das transigdes):
S_32 = 5/14 #F=3 — F'=2.

S_33 = 3/8 #F=3 — F'=3.

S_34 = 15/56 #F=3 — F'=4.
S_43 = 7/72 #F=4 — F'=3.
S_44 = T7/24 #F=4 — F'=4.
S_45 = 11/18 #F=4 — F'=5.

### CALCULAR ###
#Cadlculo da densidade atdomica se 'steck' for escolhido, usando a férmula de
< pressdo de vapor do Steck (&tomos/m®):
if densidade_atomica == 'steck':
temperatura_reservatorio = temperatura_janela+273.13 #Assume que a temperatura
<~ do reservatdério & a mesma da janela e converte para Kelvin.
if temperatura_reservatorio > 28.5: #Usa a férmula apropriada para a faixa de
—> temperatura.
pressao_tor = 10%*(8.22127-(4006.048/temperatura_reservatorio) -(0.00060194x*
<> temperatura_reservatorio)-0.19623*np.logl0(temperatura_reservatorio))
else: #Usa a férmula apropriada para a faixa de temperatura.
pressao_tor = 10**(-219.48200+(1088.676/temperatura_reservatorio)
< -(0.08336185*xtemperatura_reservatorio)+94.88752*np.1logl0(
<> temperatura_reservatorio))
densidade_atomica = (pressao_tor*133.322)/(temperatura_reservatorioxk_B) #
<~ Converte a pressdo para densidade atdmica considerando o vapor como gas
<~ ideal.
#Frequéncias de ressondncia de cada transigdo hiperfina, relativas & transigdo F

<~ =4 — F'=5 (definida como zero) (Hz):
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w_32 = -(frequencia_transicao_excitado_23+frequencia_transicao_excitado_34+
<> frequencia_transicao_excitado_45-frequencia_transicao_fundamental_34) #F
— =3 — F'=2.

w_33 = -(frequencia_transicao_excitado_34+frequencia_transicao_excitado_45-

— frequencia_transicao_fundamental_34) #F=3 — F'=3.

w_34 = -(frequencia_transicao_excitado_45-frequencia_transicao_fundamental_34) #
— F=3 — F'=4.
w_43 = -(frequencia_transicao_excitado_34+frequencia_transicao_excitado_45) #F=4

— — F'=3.
w_44 = -frequencia_transicao_excitado_45 #F=4 — F'=4.
w_45 = 0 #Define a transigdo F=4 — F'=5 como a referéncia de dessintonia zero.
#Pesos de referémncia utilizados para determinar o estado fundamental final para
~— o qual o atomo decai apdés o periodo de excitacgédo:
peso_excitado_3_final_3 = S_33/(S_33+S_43) #F'=3 para F=3.
S_44/(S_34+S_44) #F'=4 para F=4.

peso_excitado_4_final_4

#0utros:
alargamento_total = Gamma_natural+(densidade_atomica*9e-14) #Largura total (Hz).
alargamento_total_intensidade = (Gamma_natural#*np.sqrt(l+fator_intensidade)) +(

< densidade_atomica*9e-14) #Largura total considerando o alargamento por
— poténcia (Hz).
largura_doppler = velocidade_mais_provavel/comprimento_onda_laser #Largura
— Doppler (Hz).
velocidade_mais_provavel = np.sqrt ((2*xk_Bx(temperatura_janela+273.15)/massa_cs)
— #Velocidade mais provavel da distribuigdo de Maxwell-Boltzmann (m/s).
intervalo_velocidade = int(fator_multiplicador_velocidadex*
— velocidade_mais_provavel) #Define os limites do intervalo de velocidades
— a ser considerado na simulagio (m/s).
if P_c == 'calcular': #Calcula a probabilidade de colisdo se a opgdo 'calcular'
<~ for escolhida.
P_c = 1-(Gamma_natural/alargamento_total)
#0utras constantes pré-calculadas para otimizagdo do cdédigo:
Gamma_div_2 = alargamento_total/2
dois_div_gamma = 2/alargamento_total
dois_div_gamma_quadrado = dois_div_gamma**2
dois_div_gamma_lambda = 2/(alargamento_total*comprimento_onda_laser)
div_vel_mais_prov_2 = 1/(velocidade_mais_provavel *x*2)
dois_div_gamma_quadrado_intensidade = (2/alargamento_total_intensidade) **2
constante_coeficiente_absorcao = 2*densidade_atomica*(momento_dipolo**2)/(np.
< sqrt(np.pi)*e_O*hbar*velocidade_mais_provavel*comprimento_onda_laserx*
< alargamento_total)
raio_meio_quadrado = (diametro_celula/2) *x*2
#Constantes geométricas pré-calculadas para a detecgdo a 90°:
distancia_celula_detector_quadrado = distancia_celula_detector**2
posicao_longitudinal_captacao_menos = posicao_longitudinal_captacao —(
<+ diametro_abertura_iris/2)
posicao_longitudinal_captacao_mais = posicao_longitudinal_captacao+(

<+ diametro_abertura_iris/2)

###VETORES ###
Frequencia_espectro_incidencia = np.linspace(intervalo_frequencia_incidencia[0],
<> intervalo_frequencia_incidencial[l], intervalo_frequencia_incidencia[2])

— #Cria vetor com o espectro de frequéncias de incidémncia a ser varrido na
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<~ simulagéo.

Frequencia_espectro_emissao = np.arange(-intervalo_frequencia_emissao,
< intervalo_frequencia_emissao+passo_frequencia_emissao,
< passo_frequencia_emissao) #Cria vetor com as frequéncias de emissdo para
— pré-calculo do coeficiente de absorgéo.

pesos_transicoes = np.asarray([fundamental_3x*S_32, fundamental_3%*S_33,
<> fundamental_3*S_34, fundamental_4x*S_43, fundamental_4*S_44, fundamental_4
— *S_45]) #Vetor com os pesos de cada transig8o, combinando a populagdo do
<~ estado fundamental e a forga do oscilador.

frequencias_transicoes = np.asarray([w_32, w_33, w_34, w_43, w_44, w_45]) #Vetor
<~ com as frequéncias de ressondncia de cada transigdo.

i_estados = np.arange(0,len(frequencias_transicoes),1,dtype=int) #Vetor com os

— 1indices para referenciar os estados.

###FUNGOES PARA SORTEAR AS VELOCIDADES PARALELA E PERPENDICULAR###
#Paralela:
intervalo_velocidade_paralela = np.arange(-intervalo_velocidade,
> intervalo_velocidade+passo_velocidade, passo_velocidade ,dtype=float) #
<~ Intervalo de velocidades paralelas consideradas.
distribuicao_velocidade_paralela_gauss = np.exp(-(intervalo_velocidade_paralela
— **2)*div_vel_mais_prov_2) #Parte Gaussiana da distribuig8o de
<~ velocidades paralelas para uso consistente em cdlculos recorrentes.
distribuicao_velocidades_lorentz = intervalo_velocidade_paralelax
<> dois_div_gamma_lambda #Termo da componente Lorentziana pré-calculado,
<~ assim como o gaussiano, para uso consistente em calculos recorrentes.
def velocidade_paralela_atomos (i_foton): #Funcdo que sorteia a velocidade

<~ paralela de um atomo que absorve um foéton.

probabilidade_acumulada_velocidade_paralela = cumulative_trapezoid(
< distribuicao_velocidade_paralela_gauss/(((dois_div_gamma*(
< frequencia_fotons_rodadal[i_foton]-frequencias_transicoes|[
<> i_estados_excitados[i_foton]])-distribuicao_velocidades_lorentz) **2)+1),
< dx = passo_velocidade,initial = 0) #Calcula a probabilidade acumulada de
— absorgdo para o foéton 'i_foton', com dessintonia '
— frequencia_fotons_rodadal[i_foton]', considerando a distribuig&do de
<~ velocidades paralelas dos atomos.

probabilidade_acumulada_velocidade_paralela /=
<> probabilidade_acumulada_velocidade_paralela[-1] #Normaliza a
<~ probabilidade acumulada de velocidades paralelas.
return np.interp(gerador_velocidade_paralela[i_foton],
<~ probabilidade_acumulada_velocidade_paralela,
— intervalo_velocidade_paralela) #Usa o método da transformada inversa para
<~ sortear uma velocidade a partir da distribuicgédo.
#Perpendicular:
intervalo_velocidade_perpendicular = np.arange(0, intervalo_velocidade+
< passo_velocidade, passo_velocidade, dtype = float) #Cria o vetor de
— velocidades perpendiculares.
distribuicao_maxwell_boltzmann_2D = intervalo_velocidade_perpendicular*np.exp (-(
< intervalo_velocidade_perpendicular**2)*div_vel_mais_prov_2) #Calcula a
— distribuig&o de probabilidade de velocidades perpencidulares (Maxwell-
<~ Boltzmann 2D).
probabilidade_acumulada_velocidade_perpendicular = cumulative_trapezoid(

< distribuicao_maxwell_boltzmann_2D, dx=passo_velocidade, initial=0) #




147

148

149

150

160
161

162

163

236 APENDICE D. ROTINAS COMPUTACIONAIS DE MONTE CARLO

<~ Calcula a probabilidade acumulada para o sorteio da velocidade

—» perpendicular.
probabilidade_acumulada_velocidade_perpendicular /=

<> probabilidade_acumulada_velocidade_perpendicular [-1] #Normaliza a

— probabilidade acumulada de velocidades perpendiculares.
#Fungdo de interpolacgdo para sortear eficientemente as velocidades

—» perpendiculares:
i_maximo_velocidade_perpendicular = np.flatnonzero (

<> probabilidade_acumulada_velocidade_perpendicular == max(

<> probabilidade_acumulada_velocidade_perpendicular)) [0]+1 #Determina-se o

<~ ponto no vetor onde a probabilidade acumulada atinge seu valor méaximo.
intervalo_velocidade_perpendicular = intervalo_velocidade_perpendicular[:

— i_maximo_velocidade_perpendicular] #Estabelece o novo intervalo de

<~ velocidades perpendiculares possiveis baseado em '

~ 1_maximo_velocidade_perpendicular'.
probabilidade_acumulada_velocidade_perpendicular =

<> probabilidade_acumulada_velocidade_perpendicular[:

<> i_maximo_velocidade_perpendicular] #Estabelece o novo intervalo de

<~ probabilidade perpendiculares possiveis baseado em '

~ 1_maximo_velocidade_perpendicular'.
interpolacao_velocidade_perpendicular = CubicSpline(

< probabilidade_acumulada_velocidade_perpendicular,

< intervalo_velocidade_perpendicular) #Fung8o de recorréncia para otmizar a

<~ selegdo de velocidade aTdémicas perpendicular.
###INICIO ###

#Cria subdiretérios para organizar os resultados da simulacgéo.

diretorio_salva = '{}/{:.1f} cm'.format(diretorio_densidade, largura_celula*100)
< #Estabelece o caminho do diretdério onde serdo salvos os resultados.

criar_diretorio('{}/simulacao'.format(diretorio_salva)) #Cria um diretdério para
<~ salvar os espectros das simulagdes.

criar_diretorio('{}/informacoes simulacoes'.format(diretorio_salva)) #Cria um

<~ diretdério para salvar as entradas das simulagdes.

coeficiente_absorcao_sem_intensidade_transicoes = [pesos_transicoes[F]*quad_vec(
< lambda v: np.exp(-(v**2)*xdiv_vel_mais_prov_2)/(1+((
<> Frequencia_espectro_emissao-frequencias_transicoes[F]-(v/
< comprimento_onda_laser)) **2)*dois_div_gamma_quadrado),
<> intervalo_velocidade, intervalo_velocidade) [0] for F in i_estados] #
> Calcula a contribuigdo de cada transigdo hiperfina para o coeficiente de
— absorgdo sem saturacgédo.

coeficiente_absorcao_sem_intensidade = np.sum(
<> coeficiente_absorcao_sem_intensidade_transicoes, axis=0)*
<~ constante_coeficiente_absorcao #Calcula o coeficiente de absorgdo total
> sem saturacgdo através da soma da contribuigdo de cada transigdo hiperfina
(SN

probabilidades_hiperfinos = (coeficiente_absorcao_sem_intensidade_transicoes/
<> coeficiente_absorcao_sem_intensidade)*constante_coeficiente_absorcao #
<~ Calcula as probabilidades relativas de excitacgdo de cada transigédo

— hiperfina.
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164 | coeficiente_absorcao_com_intensidade = np.sum([pesos_transicoes[F]l*quad_vec(
< lambda v: np.exp(-(v**2)*div_vel_mais_prov_2)/(1+((
< Frequencia_espectro_emissao-frequencias_transicoes[F]-(v/
< comprimento_onda_laser))**2)*dois_div_gamma_quadrado_intensidade), -
< intervalo_velocidade, intervalo_velocidade) [0] for F in i_estados], axis
< =0)*constante_coeficiente_absorcao/np.sqrt(l+fator_intensidade) #Calcula
< o coeficiente de absorgdo total considerando o efeito da saturagdo por
~— intensidade.

165
166 | ponto = 1 #Contador para os pontos de frequéncia.
167 |#Define o nimero da simulagdo atual para salvar os arquivos com nomes unicos.

168 |if os.path.isdir('{}/simulacao'.format(diretorio_salva)):

169 simulacao_atual = len(os.listdir('{}/simulacao'.format(diretorio_salva)))+1
170 | else:

171 os.makedirs('{}/simulacao'.format (diretorio_salva))

172 simulacao_atual = 1

173 | criar_diretorio('{}/informacoes_rodadas/simulacao_<{}'.format(diretorio_salva,
<> simulacao_atual))
174 | tempo_inicio = time.time () #Armazena a informag8o sobre o hordrio de inicio da

<~ simulagéo.

176 |#Inicializa listas para armazenar os resultados de cada ponto de dessintonia de
> idncidéncia:

177 | total_fotons_incidencia = [] #Armazena a informagio do total de fétons que

< incidiram na célula.

178 |total_fotons_escaparam_sem_absorcao = [] #Armazena a informagdo do total de

< foétons que escaparam sem serem absorvidos.

179 | fotons_transmitidos = [] #Armazena a informacgdo do total de fétons considerados
<~ 'transmitidos'
180
181 |#Loop sobre cada ponto de frequémncia de incidéncia.

182 | for frequencia_incidencia in Frequencia_espectro_incidencia:

183 informacoes_rodadas = [] #Armazena informagdes de cada rodada de espalhamento.
184 rodada = 1 #Contador de rodadas de espalhamento.

185

186 #Define a direg8o inicial dos foétons (diregdo do feixe laser):

187 direcao_fotons_absorcao_x = np.tan(np.radians(angulo_direcao_entrada_xz)) #

<~ Componente 'x' da diregdo, a partir do &ngulo no plano 'xz'.
188 direcao_fotons_absorcao_y = np.tan(np.radians(angulo_direcao_entrada_yz)) #

<~ Componente 'y' da diregdo, a partir do &ngulo no plano 'yz'.

189 direcao_fotons_absorcao_z = 1 #Componente 'z' fixa, feixe avanga ao longo de '
— z'

190 #Normaliza o vetor diregdo de propagacdo dos fdétons incidentes:

191 modulo_direcao_incidencia = np.sqrt((direcao_fotons_absorcao_x**2)+(

< direcao_fotons_absorcao_y**2)+(direcao_fotons_absorcao_z#**2)) #Moédulo do

< vetor diregdo de incidéncia dos foétons.

192 direcao_fotons_absorcao_x /= modulo_direcao_incidencia

193 direcao_fotons_absorcao_y /= modulo_direcao_incidencia

194 direcao_fotons_absorcao_z /= modulo_direcao_incidencia

195

196 #Gera as posigdes iniciais dos foétons no plano 'xy' segundo uma distribuicgéo

<~ Gaussiana radial, com largura a meia altura (FWHM) definida por '
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— raio_feixe', centrada na posig8o do feixe incidente ('
— posicao_inicial_feixe_x', 'posicao_inicial_feixe_y'):
gerador _raio_feixe_posicao_xy = raio_feixe*gerador_aleatorio.standard_normal (

— total_fotons) #Distribuigdo radial aleatdéria com perfil Gaussiano (FWHM =
— raio_feixe).

gerador _angulo_feixe_xy = 2*np.pi*gerador_aleatorio.random(total_fotons) #
< Angulo polar aleatério entre 0 e 2.

posicao_absorcao_x = (gerador_raio_feixe_posicao_xy*np.cos(

< gerador_angulo_feixe_xy))+posicao_inicial_feixe_x #Projeta raio em 'x'.

posicao_absorcao_y = (gerador_raio_feixe_posicao_xy*np.sin/(
< gerador_angulo_feixe_xy))+posicao_inicial_feixe_y #Projeta raio em 'y'.
posicao_radial_absorcao_quadrado = posicao_absorcao_x**2+posicao_absorcao_y**2

— #Posig8o radial ao quadrado dos fétons.

#Filtra os fotons que de fato entram na célula (atingem a parede na entrada):
i_fotons_incidiram_dentro_celula = np.flatnonzero (

<> posicao_radial_absorcao_quadrado < raio_meio_quadrado) #Iindices dos

— foétons que incidiram na célula.
posicao_absorcao_x = posicao_absorcao_x[i_fotons_incidiram_dentro_celula] #

— Filtra posigdes 'x'.

posicao_absorcao_y = posicao_absorcao_y[i_fotons_incidiram_dentro_celula]
<~ Filtra posigdes 'y'.
posicao_radial_absorcao_quadrado = posicao_radial_absorcao_quadrado[

< i_fotons_incidiram_dentro_celula] #Filtra distdncias radiais.
total_fotons_rodada = len(i_fotons_incidiram_dentro_celula) #Nuamero total de

— foétons que realmente incidiram dentro da célula.

#Define a frequéncia de incidéncia de acordo com o perfil espectral do laser e
~ coeficiente de absorgdo de cada féton:

if laser_incidencia == 'lorentz':
frequencia_fotons_rodada = (largura_linha_laserx*gerador_aleatorio.
< standard_cauchy(total_fotons_rodada))+frequencia_incidencia #Sorteia as
— frequéncias dos fotons a partir de uma distribuigdo de Cauchy centrada em
— 'frequencia_incidencia'.
#Calcula o coeficiente de absorgdo para cada frequéncia sorteada:
condicao_frequencia_menor_intervalo = frequencia_fotons_rodada <
<~ Frequencia_espectro_emissao [0] #Verifica se as frequéncias sorteadas
<~ estdo abaixo do intervalo pré-calculado.
condicao_frequencia_maior_intervalo = frequencia_fotons_rodada >
— Frequencia_espectro_emissao[-1] #Verifica se as frequéncias sorteadas
— estl@o acima do intervalo pré-calculado.
i_fotons_frequencia_fora_intervalo = np.flatnonzero ((
<+ condicao_frequencia_menor_intervalo) | (
— condicao_frequencia_maior_intervalo)) #Indices dos foétons com frequéncia
< fora do intervalo tabulado.
if len(i_fotons_frequencia_fora_intervalo) == 0: #Faz-se uma interpolacdo em
<~ relagdo aos valores pré-calculados para determinar o coeficiente de
<~ absorgdo dos fétons se todas as frequéncias estiverem no intervalo pré-
— calculado.

coeficiente_absorcao_rodada = np.interp(frequencia_fotons_rodada,

<> Frequencia_espectro_emissao, coeficiente_absorcao_com_intensidade)
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else: #Calcula diretamente o coeficiente de absorgdo para frequéncias fora
<~ do intervalo pré-calculado.

coeficiente_absorcao_rodada = np.zeros(total_fotons_rodada) #Inicializa o
<~ vetor de coeficientes de absorgéo.
i_fotons_frequencia_dentro_intervalo = np.flatnonzero ((~
condicao_frequencia_menor_intervalo) & (~

condicao_frequencia_maior_intervalo)) #Indices dos fétons com frequéncia

U

dentro do intervalo.
coeficiente_absorcao_rodada[i_fotons_frequencia_dentro_intervalo] = np.
interp (frequencia_fotons_rodadal[i_fotons_frequencia_dentro_intervalol],

Frequencia_espectro_emissao, coeficiente_absorcao_com_intensidade) #

R

Interpola para os que estdo dentro do intervalo.
coeficiente_absorcao_rodada[i_fotons_frequencia_fora_intervalo] =
quad_vec (lambda v: np.exp(-(v**2)*div_vel_mais_prov_2)/(1+
fator_intensidade+((frequencia_fotons_rodadal
i_fotons_frequencia_fora_intervalo]-(v/comprimento_onda_laser)) **2)x
dois_div_gamma_quadrado_intensidade), -intervalo_velocidade,
intervalo_velocidade) [0]*constante_coeficiente_absorcao/np.sqrt (1+

fator_intensidade) #Calcula o coeficiente de absorgio diretamente para as

R

frequéncias fora do intervalo pré-calculado.

elif laser_incidencia == 'delta': #Todos os foétons inicialmente tem a mesma
— frequéncia (Delta de Dirac).
frequencia_fotons_rodada = np.full(total_fotons_rodada,frequencia_incidencia
— ) #Vetor com as frequéncias dos fétons que incidiram na célula.
coeficiente_absorcao_rodada = np.full(total_fotons_rodada ,np.interp(
< frequencia_incidencia, Frequencia_espectro_emissao,
< coeficiente_absorcao_com_intensidade)) #Vetor com os coefcientedes de

<~ absorgdo dos foétons que incidiram na célula.

posicao_absorcao_z = -(np.log(gerador_aleatorio.random(total_fotons_rodada))/
— coeficiente_absorcao_rodada)+posicao_inicial_feixe_z #Sorteia a posicdo
<~ do primeiro espalhamento usando a lei de Beer-Lambert (método da
— transformada inversa).

#Verifica quais foétons foram absorvidos e quais foram transmitidos diretamente
—

condicao_posicao_z_maior_largura_celula = posicao_absorcao_z > largura_celula
< #Identifica fdétons cuja posigdo de absorgdo excede o comprimento da
< célula (transmitidos balisticamente).

i_fotons_transmitidos = np.flatnonzero(condicao_posicao_z_maior_largura_celula
<+ ) #Indices dos foétons transmitidos sem absorgéo.

i_fotons_confinados = np.flatnonzero(~condicao_posicao_z_maior_largura_celula)
<+ #Indices dos fétons que sofreram ao menos um evento de absorgdo dentro

— da célula.

#Contabiliza os foétons:

if deteccao == '90':
fotons_transmitidos_rodada = 0 #Na detecgdo a 90 graus, a transmissdo direta
<~ nédo é contada.

else:

fotons_transmitidos_rodada len(i_fotons_transmitidos) #total de fotons

<~ transmitidos.
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239 fotons_dentro_meio_rodada = len(i_fotons_confinados) #total de foétons
<~ confinados.

240 #Armazena as informagdes da primeira rodada (incidéncia).

241 if fotons_transmitidos_rodada != O0:

242 informacoes_rodadas.append([total_fotons_rodada, fotons_dentro_meio_rodada,
< fotons_transmitidos_rodada, fotons_transmitidos_rodada, O, 0, O, np.mean(
<> posicao_absorcao_z[i_fotons_confinados]), 0, O, np.mean(
> posicao_absorcao_z[i_fotons_transmitidos]), np.mean(posicao_absorcao_z[
< i_fotons_transmitidos]), np.mean(posicao_absorcao_z)])

243 else:

244 informacoes_rodadas.append([total_fotons_rodada, fotons_dentro_meio_rodada,
< fotons_transmitidos_rodada, fotons_transmitidos_rodada, O, 0, O, np.mean(
> posicao_absorcao_z[i_fotons_confinados]), 0, 0, 0, 0, np.mean(
<> posicao_absorcao_z)])

245

246 #Atualiza os vetores para conter apenas os fdétons que foram absorvidos e
< continuardo na simulacgdo:

247 frequencia_fotons_rodada = frequencia_fotons_rodadal[i_fotons_confinados]

248 posicao_absorcao_x = posicao_absorcao_x[i_fotons_confinados]

249 posicao_absorcao_y = posicao_absorcao_y[i_fotons_confinados]

250 posicao_absorcao_z = posicao_absorcao_z[i_fotons_confinados]

251 posicao_radial_absorcao_quadrado = posicao_radial_absorcao_quadrado[
<~ i_fotons_confinados]

252

253 #Calcula as probabilidades de excitagdo para cada transigdo hiperfina para os
— fotons absorvidos:

254 if laser_incidencia == 'lorentz': #Apenas se o laser ndo for monocromatico

255 condicao_frequencia_menor_intervalo = frequencia_fotons_rodada <
— Frequencia_espectro_emissao [0] #Condig8o de frequéncia abaixo do
<~ intervalo.

256 condicao_frequencia_maior_intervalo = frequencia_fotons_rodada >
— Frequencia_espectro_emissao[-1] #Condig8o de frequéncia acima do
~— intervalo.

257 i_fotons_frequencia_fora_intervalo = np.flatnonzero ((
> condicao_frequencia_menor_intervalo) | (

— condicao_frequencia_maior_intervalo)) #Indices dos foétons com frequéncia
— fora do intervalo.

258 if len(i_fotons_frequencia_fora_intervalo) == 0: #Se todas as frequéncias
~— estiverem dentro do intervalo, interpola diretamente as probabilidades
<~ hiperfinas para cada estado F.

259 probabilidades_hiperfinos_rodada = [np.interp(frequencia_fotons_rodada,
< Frequencia_espectro_emissao, probabilidades_hiperfinos[F]) for F in
<~ i_estados]

260 else:

261 probabilidades_hiperfinos_rodada = np.zeros((len(i_estados),
< fotons_dentro_meio_rodada)) #Inicializa matriz de probabilidades.

262 i_fotons_frequencia_dentro_intervalo = np.flatnonzero ((~
<> condicao_frequencia_menor_intervalo) & (~
— condicao_frequencia_maior_intervalo)) #Identifica os fétons com
<~ frequéncia dentro do intervalo.

263 probabilidades_hiperfinos_rodadal[:,i_fotons_frequencia_dentro_intervalo] =
— [np.interp(frequencia_fotons_rodada[i_fotons_frequencia_dentro_intervalo




264

265

266

276

278

279
280
281
282
283

284

285

286

287

288
289

290

241

<~ ], Frequencia_espectro_emissao, probabilidades_hiperfinos[F]) for F in
— i_estados] #Preenche a matriz com as probabilidades interpoladas para
<~ fotons dentro do intervalo.
probabilidades_hiperfinos_rodadal:,i_fotons_frequencia_fora_intervalo] = [

< np.full(len(i_fotons_frequencia_fora_intervalo), pesos_transicoes[F]) for
< F in i_estados] #Para foétons com frequéncia fora do intervalo, usa-se os
—> pesos constantes das transigdes hiperfinas.

else: #Se o laser for monocromdtico, realiza-se uma interpolagdo em relacgédo
< aos valores pré-calculados
probabilidades_hiperfinos_rodada = [np.full(fotons_dentro_meio_rodada, np.
< interp(frequencia_incidencia, Frequencia_espectro_emissao,

<> probabilidades_hiperfinos[F])) for F in i_estados]

#Armazena os totais do ponto de frequéncia atual:
total_fotons_incidencia.append(total_fotons_rodada)

total_fotons_escaparam_sem_absorcao.append(fotons_transmitidos_rodada)

#Loop de espalhamentos miltiplos (continua enquanto houver fétons confinados):

while True:

#Sorteia o estado excitado para cada féton, com base nas probabilidades
<~ calculadas:

gerador_estados_excitados = gerador_aleatorio.random(

— fotons_dentro_meio_rodada) #Gera um nGmero aleatdério [0,1) para cada
— foéton confinado (para amostragem inversa).
probabilidade_acumulada_estados_excitados = np.cumsum(

<> probabilidades_hiperfinos_rodada, axis=0) #Calcula a soma acumulada das
<~ probabilidades ao longo dos estados hiperfinos.

i_estados_excitados = np.argmax(np.sign(

< probabilidade_acumulada_estados_excitados-gerador_estados_excitados),
— axis=0) #Identifica o menor estado F cuja probabilidade acumulada

<~ ultrapassa o aleatdrio.

#Sorteia a velocidade do atomo que absorveu o féton:

#Componente paralela (paralela a diregdo de incidéncia):
gerador_velocidade_paralela = gerador_aleatorio.uniform(le-16, 1,
<« fotons_dentro_meio_rodada) #Gera numeros aleatdérios uniformes no

< intervalo (0,1).

if __name == B

main
with Pool(total_nucleos) as pool: #Usa paralelismo com multiprocessing
<~ para acelerar o sorteio das velocidades.
velocidade_paralela = np.asarray(pool.map(velocidade_paralela_atomos, np
— .arange (0, fotons_dentro_meio_rodada))) #Aplica a funcdo de sorteio em

<~ paralelo.

#Componente perpendicular (perpencicular a direg8o de incidéncia):
gerador_velocidade_perpendicular = gerador_aleatorio.random(

— fotons_dentro_meio_rodada) #Gera valores aleatérios [0,1) para sorteio da
<~ magnitude da componente perpendicular.
gerador_direcao_velocidade_perpendicular_xy = 1-2*gerador_aleatorio.random(

<~ size=(2, fotons_dentro_meio_rodada)) #Gera vetores aleatérios 2D
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< uniformes no intervalo [-1,1].

velocidade_perpendicular = interpolacao_velocidade_perpendicular (

— gerador_velocidade_perpendicular) #Converte o numero aleatdério em

<~ velocidade perpendicular via interpolagdo da PDF de Maxwell-Boltzmann.
#Calcula a componente 'z' da diregdo perpendicular (para garantir

— ortogonalidade com o vetor de incidéncia do fdton):
direcao_velocidade_perpendicular_z = -(direcao_fotons_absorcao_x*

< gerador_direcao_velocidade_perpendicular_xy[0]+direcao_fotons_absorcao_y*
< gerador_direcao_velocidade_perpendicular_xy[1])/direcao_fotons_absorcao_z
— #Usa a condigdo de ortogonalidade: 7-k.

velocidade_perpendicular /= np.sqrt(
gerador_direcao_velocidade_perpendicular_xy [0]**2+
gerador_direcao_velocidade_perpendicular_xy [1]**2+
direcao_velocidade_perpendicular_z**2) #Normaliza o vetor direcdo da

componente perpendicular da velocidade para aplicar a magnitude sorteada

BRI

corretamente.

#Sorteia uma nova diregdo de emissdo isotrdépica para o foéton:
gerador_angulo_polar = np.arccos (l1-2*xgerador_aleatorio.random(

< fotons_dentro_meio_rodada)) #Sorteia o &ngulo polar 6 de forma que a
— distribuig8o seja isotrdépica em 3D (CDF inversa de cosf uniforme) .
gerador _angulo_azimutal = 2*np.pi*gerador_aleatorio.random (

> fotons_dentro_meio_rodada)

seno_polar = np.sin(gerador_angulo_polar)

direcao_fotons_emissao_x = seno_polar*np.cos(gerador_angulo_azimutal) #

— Componente 'x' da nova direcgéo.

direcao_fotons_emissao_y = seno_polar*np.sin(gerador_angulo_azimutal) #
<> Componente 'y' da nova direcgédo.

1

direcao_fotons_emissao_z = np.cos(gerador_angulo_polar) #Componente 'z' da

< nova direcgédo.

#Converte a frequéncia do referencial atdémico para o do observador em

—» repouso, aplicando o desvio Doppler:

velocidade_direcao_x = direcao_fotons_absorcao_x*velocidade_paralela+

< gerador_direcao_velocidade_perpendicular_xy[0]*velocidade_perpendicular #
> Componente 'x' da velocidade total do &atomo.

velocidade_direcao_y = direcao_fotons_absorcao_y*velocidade_paralela+

<> gerador_direcao_velocidade_perpendicular_xy[1]*velocidade_perpendicular #

<~ Componente 'y' da velocidade total do atomo.

velocidade_direcao_z = direcao_fotons_absorcao_z*velocidade_paralela+

<+ direcao_velocidade_perpendicular_z*velocidade_perpendicular #Componente '
— z' da velocidade total do atomo.
direcao_fotons_escalar_velocidade_div_comprimento_onda = (

<~ direcao_fotons_emissao_x*velocidade_direcao_x+direcao_fotons_emissao_y*
< velocidade_direcao_y+direcao_fotons_emissao_z*velocidade_direcao_z)/

> comprimento_onda_laser #Projegdo escalar da velocidade do atomo na
(SN

diregdo da emisséo U-E, dividida por A.

#Sorteia o estado fundamental final apdés a emissdo esponténea:
gerador_estados_fundamentais_finais = gerador_aleatorio.random/(
<~ fotons_dentro_meio_rodada) #Gera nimeros aleatérios uniformes para

<~ decidir em qual estado fundamental o atomo decai apdés a emisséo.
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frequencia_emissao_fundamental = np.zeros(fotons_dentro_meio_rodada) #

— Inicializa o vetor que armazenard o deslocamento de frequéncia associado
~— & transigdo final.

condicao_excitado_3_final_3 = gerador_estados_fundamentais_finais >

> peso_excitado_3_final_3 #Define quais foétons que estavam no estado

<~ excitado F'=3 decaem para F=3.

condicao_excitado_4_final_4 = gerador_estados_fundamentais_finais <=

<~ peso_excitado_4_final_4 #Define quais foétons que estavam em F'=4 decaem
<~ para F=4.

#indices dos fétons na transigédo:

i_334 = np.flatnonzero((i_estados_excitados == 1) & (

< condicao_excitado_3_final_3)) #Transicdo 3—3'—4.

i_344 = np.flatnonzero((i_estados_excitados == 2) & (
< condicao_excitado_4_final_4)) #Transicdo 3—4'—4.
i_433 = np.flatnonzero((i_estados_excitados == 3) & (~

< condicao_excitado_3_final_3)) #Transicdo 4—3'—3.
i_443 = np.flatnonzero((i_estados_excitados == 4) & (~
<> condicao_excitado_4_final_4)) #Transigdo 4—4'—3.

#Atualizagdo dos indices da matriz 'frequencia_emissao_fundamental':

frequencia_emissao_fundamental[i_334] = -frequencia_transicao_fundamental_34
frequencia_emissao_fundamental [i_344] = -frequencia_transicao_fundamental_34
frequencia_emissao_fundamental[i_433] = frequencia_transicao_fundamental_34

frequencia_emissao_fundamental [i_443] frequencia_transicao_fundamental_34
#Calcula a nova frequéncia do féton:

if P_c == 0: #Cendrio sem colisdes (espalhamento coerente no referencial do
<~ atomo) .

frequencia_fotons_rodada -= (velocidade_paralela/comprimento_onda_laser)
elif P_ == 1: #Cenédrio com colisdes (redistribuig8o completa de frequéncia).
gerador_frequencia_cenario_iii = gerador_aleatorio.random(

<~ fotons_dentro_meio_rodada)

frequencia_fotons_rodada = Gamma_div_2*np.tan ((
< gerador_frequencia_cenario_iii-0.5)*np.pi)
else: #Cendrio misto (ponderado por P_c).

gerador_cenarios = gerador_aleatorio.random(fotons_dentro_meio_rodada) #
<~ Gera niumeros aleatdérios uniformes para decidir em qual cedrio cada foéton
< se encontra (II, sem colisdes; III, com colisdes).
condicao_cenario = gerador_cenarios > P_c #Define quais fotons colidiram
<~ ou néo.

i_cenario_ii = np.flatnonzero(condicao_cenario) #Indice dos fétons que nédo
— colidiram.

i_cenario_iii = np.flatnonzero(~condicao_cenario) #Iindice dos foétons que
< colidiram.

if len(i_cenario_ii) != 0: #Caso haja algum fdéton no cenario II, adiciona
<> -se a corregdo da velocidade paralela na frequéncia

frequencia_fotons_rodadal[i_cenario_ii] -= (velocidade_paralelal

<> i_cenario_ii]/comprimento_onda_laser)

if len(i_cenario_iii) != 0: #Caso haja algum féton no cendrio III,
— considera-se que houve redistribuigdo total de frequéncia.

gerador_frequencia_cenario_iii = gerador_aleatorio.random(len(

<~ i_cenario_iii))
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frequencia_fotons_rodadal[i_cenario_iii] = Gamma_div_2%*np.tan ((
<> gerador_frequencia_cenario_iii-0.5)*np.pi)
frequencia_fotons_rodada +=
<~ direcao_fotons_escalar_velocidade_div_comprimento_onda+
— frequencia_emissao_fundamental #Corregdo Doppler e do estado fundamental
<~ de decaimento
#Calcula o coeficiente de absorgdo para a nova frequéncia de cada foéton (
> exatamente igual ao que é& feito na incidéncia caso o feixe tenha perfil
— espectral do tipo 'Lorentziano'):
condicao_frequencia_menor_intervalo = frequencia_fotons_rodada <
<> Frequencia_espectro_emissao [0]
condicao_frequencia_maior_intervalo = frequencia_fotons_rodada >
< Frequencia_espectro_emissao [-1]
i_fotons_frequencia_fora_intervalo = np.flatnonzero ((
< condicao_frequencia_menor_intervalo) | (
<> condicao_frequencia_maior_intervalo))
if len(i_fotons_frequencia_fora_intervalo) == 0:
coeficiente_absorcao_rodada = np.interp(frequencia_fotons_rodada,
<> Frequencia_espectro_emissao, coeficiente_absorcao_sem_intensidade)
else:
coeficiente_absorcao_rodada = np.zeros(fotons_dentro_meio_rodada)
i_fotons_frequencia_dentro_intervalo = np.flatnonzero ((~
< condicao_frequencia_menor_intervalo) & (-~
<+ condicao_frequencia_maior_intervalo))
coeficiente_absorcao_rodada[i_fotons_frequencia_dentro_intervalo] = np.
< interp(frequencia_fotons_rodadal[i_fotons_frequencia_dentro_intervalol],
<> Frequencia_espectro_emissao, coeficiente_absorcao_sem_intensidade)
coeficiente_absorcao_rodada[i_fotons_frequencia_fora_intervalo] = quad_vec
< (lambda v: np.exp(-(v**2)*div_vel_mais_prov_2)/(1+((
— frequencia_fotons_rodadal[i_fotons_frequencia_fora_intervalo]-(v/
<> comprimento_onda_laser))**2)*dois_div_gamma_quadrado),
< intervalo_velocidade, intervalo_velocidade) [0]*
<> constante_coeficiente_absorcao
#Sorteia o caminho livre até o prdéximo espalhamento e calcula a nova posicgéo
(SN

passo_1l_rodada = -np.log(gerador_aleatorio.random( fotons_dentro_meio_rodada
— ))/coeficiente_absorcao_rodada #Sorteia o prdéximo passo livre 1 usando a
<~ distribuigdo exponencial, via a lei de Beer-Lambert.

#Atualizagdo das posigdes espaciais:

posicao_emissao_x = posicao_absorcao_x+passo_1l_rodadax*

<> direcao_fotons_emissao_x

posicao_emissao_y = posicao_absorcao_y+passo_1l_rodadax*

<~ direcao_fotons_emissao_y

posicao_emissao_z = posicao_absorcao_z+passo_l_rodada*

<> direcao_fotons_emissao_z

posicao_radial_emissao_quadrado = posicao_emissao_x**2+posicao_emissao_y**2

#Condigdes de transmisséo:
condicao_posicao_z_maior_largura_celula = posicao_emissao_z > largura_celula

— #Fo6tons que saem pela face oposta da célula.
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deteccao == '90': #Se trata-se do experimento a 90°.
i_fotons_analise_transmissao = np.flatnonzero((posicao_absorcao_z >
posicao_longitudinal_captacao_menos) & (posicao_absorcao_z <
posicao_longitudinal_captacao_mais) & (posicao_radial_emissao_quadrado >
raio_meio_quadrado)) #Fétons com posigdo radial maior que o raio da
célula e que possuem posigdo longitudinalo de absorgdo na regido de
detecgédo.
possivel_travamento_programa = np.flatnonzero(seno_polar|[
i_fotons_analise_transmissao] <= 1e-9) #Evita divisdo por zero no
cdlculo posterior.

if len(possivel_travamento_programa) > O:

i_fotons_analise_transmissao = np.delete(i_fotons_analise_transmissao,

possivel_travamento_programa) #Remove os problematicos.
cosseno_angulo_deteccao = np.cos(np.fabs(np.fabs(np.arctan2(
posicao_absorcao_y[i_fotons_analise_transmissao], posicao_absorcao_x[
i_fotons_analise_transmissao])-gerador_angulo_azimutal[
i_fotons_analise_transmissao])-np.pi)) #Angulo entre posicdo de absorcgéo
e diregdo de emisséo.

passo_radial_absorcao_deteccao = np.sqrt(posicao_radial_absorcao_quadrado [
i_fotons_analise_transmissao])*cosseno_angulo_deteccao+np.sqrt(
distancia_celula_detector_quadrado-posicao_radial_absorcao_quadrado [
i_fotons_analise_transmissao]*(l-cosseno_angulo_deteccao**2)) #Calculo da

distédncia radial até o detector.
posicao_z_deteccao = posicao_absorcao_z[i_fotons_analise_transmissaol]+
passo_radial_absorcao_deteccao*(direcao_fotons_emissao_z[
i_fotons_analise_transmissao]/seno_polar[i_fotons_analise_transmissaol]) #
Estimativa da posigdo 'z' em relagdo a posigédo '
passo_radial_absorcao_deteccao'.

i_fotons_transmitidos = np.flatnonzero((posicao_z_deteccao >
posicao_longitudinal_captacao_menos) & (posicao_z_deteccao <
posicao_longitudinal_captacao_mais)) #Indice dos fétons que sio
considerados 'transmitidos'.

deteccao == 'frente': #Se a transmissdo for para os fétons que escaparam
pela janela de saida.

i_fotons_analise_transmissao = np.flatnonzero (
condicao_posicao_z_maior_largura_celula) #Seleciona os que sairam pela
frente.
posicao_z_analise_fotons_transmissao = largura_celula-posicao_emissao_z[
i_fotons_analise_transmissao] #Distédncia até o plano de saida.
verificao_transmissao_x = (direcao_fotons_emissao_x[
i_fotons_analise_transmissao]/direcao_fotons_emissao_z[
i_fotons_analise_transmissao])*posicao_z_analise_fotons_transmissao+
posicao_emissao_x[i_fotons_analise_transmissao] #Posigdo 'x' no plano de
saida.
verificao_transmissao_y = (direcao_fotons_emissao_y[
i_fotons_analise_transmissao]/direcao_fotons_emissao_z[
i_fotons_analise_transmissao])*posicao_z_analise_fotons_transmissao+
posicao_emissao_y[i_fotons_analise_transmissao] #Posicdo 'y' no plano de
saida.
verificao_transmissao_posicao_radial_quadrado = (verificao_transmissao_x
**x2)+(verificao_transmissao_y*#*2) #Distédncia radial ao quadrado nas
respectivas posigdes 'verificao_transmissao_x' e 'verificao_transmissao_y
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— .
i_fotons_transmitidos = i_fotons_analise_transmissao[np.flatnonzero (
< verificao_transmissao_posicao_radial_quadrado < raio_meio_quadrado)] #

< Indice dos foétons que sairam pela janela de saida da célula.

#Determina os fdétons que escaparam pela janela de entrada (para tréas):
condicao_posicao_z_menor_zero = posicao_emissao_z < 0 #Verifica se o foton
— saiu pela face de entrada (z < 0).

i_fotons_analise_escaparam_tras = np.flatnonzero(

<~ condicao_posicao_z_menor_zero) #Indices dos candidatos a escapar para
— tras.

verificao_escaparam_tras_x = (direcao_fotons_emissao_x[

<~ i_fotons_analise_escaparam_tras]/direcao_fotons_emissao_z[

< i_fotons_analise_escaparam_tras])*posicao_emissao_z[

<> i_fotons_analise_escaparam_tras]+posicao_emissao_x[

< i_fotons_analise_escaparam_tras] #Posigcdo 'x' na face de entrada.
verificao_escaparam_tras_y = (direcao_fotons_emissao_yl[

<> i_fotons_analise_escaparam_tras]/direcao_fotons_emissao_z[

<~ i_fotons_analise_escaparam_tras])*posicao_emissao_z[

<> i_fotons_analise_escaparam_tras]+posicao_emissao_y[

<~ i_fotons_analise_escaparam_tras] #Posicdo 'y' na face de entrada.
verificao_escaparam_tras_posicao_radial_quadrado = (

— verificao_escaparam_tras_x**2)+(verificao_escaparam_tras_y**2) #Disténcia
<~ radial ao quadrado no plano de entrada.

i_fotons_escaparam_tras = i_fotons_analise_escaparam_tras[np.flatnonzero(
< verificao_escaparam_tras_posicao_radial_quadrado < raio_meio_quadrado)] #

<~ Foétons que realmente atravessaram a janela de entrada.

i_fotons_confinados = np.flatnonzero ((~condicao_posicao_z_menor_zero) & (~
—> condicao_posicao_z_maior_largura_celula) & (
< posicao_radial_emissao_quadrado < raio_meio_quadrado)) #Identifica os

— foétons que permanecem confinados na célula.
#Contabiliza os resultados da rodada de espalhamento:
total_fotons_transmissao_rodada = len(i_fotons_transmitidos)

total_fotons_confinados_rodada = len(i_fotons_confinados)

#Calcula estatisticas da rodada:

if total_fotons_confinados_rodada == O0:
Posicao_media_C = 0
else:
Posicao_media_C = np.mean(posicao_emissao_z[i_fotons_confinados])
if len(i_fotons_analise_transmissao) == O0:
Posicao_media_TJ = 0
Posicao_media_TF = 0
passo_medio_TJ = 0
passo_medio_TF = O
else:
Posicao_media_TF = np.mean(posicao_absorcao_z[i_fotons_analise_transmissao
— 1)
passo_medio_TF = np.mean(passo_l_rodadal[i_fotons_analise_transmissao])

if len(i_fotons_transmitidos) == 0:
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411 Posicao_media_TJ = 0
112 passo_medio_TJ = 0
413 else:
114 Posicao_media_TJ = np.mean(posicao_absorcao_z[i_fotons_transmitidos])
415 passo_medio_TJ = np.mean(passo_l_rodadal[i_fotons_transmitidos])
416 informacoes_rodadas.append([fotons_dentro_meio_rodada,
<~ total_fotons_confinados_rodada, total_fotons_transmissao_rodada, len(
<~ i_fotons_analise_transmissao), len(i_fotons_escaparam_tras), len(
< i_fotons_analise_escaparam_tras), fotons_dentro_meio_rodada-
<> total_fotons_confinados_rodada, Posicao_media_C, Posicao_media_TJ,
< Posicao_media_TF, passo_medio_TJ, passo_medio_TF, np.mean(passo_l_rodada)
— 1)
417
118 fotons_transmitidos_rodada += total_fotons_transmissao_rodada #Atualiza o
<~ nuimero total de fétons transmitidos.
419 fotons_dentro_meio_rodada = total_fotons_confinados_rodada #Atualiza o
— numero total de fdétons ainda confinados.
420 if fotons_dentro_meio_rodada != 0: #Se ainda houver fotons confinados,
<> prepara para a prodxima rodada de espalhamento.
121 #Atualiza os vetores com as propriedades dos fétons confinados:
422 frequencia_fotons_rodada = frequencia_fotons_rodadal[i_fotons_confinados]
123 posicao_absorcao_x = posicao_emissao_x[i_fotons_confinados]
124 posicao_absorcao_y = posicao_emissao_y[i_fotons_confinados]
425 posicao_absorcao_z = posicao_emissao_z[i_fotons_confinados]
426 posicao_radial_absorcao_quadrado = posicao_radial_emissao_quadrado [
<> i_fotons_confinados]
427 direcao_fotons_absorcao_x = direcao_fotons_emissao_x[i_fotons_confinados]
428 direcao_fotons_absorcao_y = direcao_fotons_emissao_y[i_fotons_confinados]
429 direcao_fotons_absorcao_z = direcao_fotons_emissao_z[i_fotons_confinados]
130 #Recalcula as probabilidades de excitagdo para a prdéxima absorgdo:
431 condicao_frequencia_menor_intervalo = frequencia_fotons_rodada <
< Frequencia_espectro_emissao [0]
132 condicao_frequencia_maior_intervalo = frequencia_fotons_rodada >
< Frequencia_espectro_emissao[-1]
133 i_fotons_frequencia_fora_intervalo = np.flatnonzero ((
— condicao_frequencia_menor_intervalo) | (
< condicao_frequencia_maior_intervalo))
134 if len(i_fotons_frequencia_fora_intervalo) == O0:
435 probabilidades_hiperfinos_rodada = [np.interp(frequencia_fotons_rodada,
< Frequencia_espectro_emissao, probabilidades_hiperfinos[F]) for F in
<> i_estados]
436 else:
137 probabilidades_hiperfinos_rodada = np.zeros((len(i_estados),
<« fotons_dentro_meio_rodada))
138 i_fotons_frequencia_dentro_intervalo = np.flatnonzero ((~
<> condicao_frequencia_menor_intervalo) & (~
< condicao_frequencia_maior_intervalo))
139 probabilidades_hiperfinos_rodadal[:,i_fotons_frequencia_dentro_intervalol]
~— = [np.interp(frequencia_fotons_rodadal
<~ i_fotons_frequencia_dentro_intervalo], Frequencia_espectro_emissao,
— probabilidades_hiperfinos[F]) for F in i_estados]
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probabilidades_hiperfinos_rodadal[:,i_fotons_frequencia_fora_intervalo] =
<> [np.full(len(i_fotons_frequencia_fora_intervalo), pesos_transicoes[F])
« for F in i_estados]
rodada += 1 #Incrementa o contador de rodadas.
else: #Encerra o loop while se n&do houver mais fétons confinados.
break
np.savetxt ('{}/informacoes_rodadas/simulacao_{}/{}#{:3.2f} _MHz.csv'.format (
diretorio_salva, simulacao_atual, ponto, frequencia_incidencia/1le6), np.
asarray (informacoes_rodadas), fmt='Yd,/%d,%d, %d,%d,%d, %d, %1.3e,%1.3e,%1.3e
,h1.3e,%1.3e,%1.3e", delimiter=',', newline='\n',header='1,C,T,TF E
janela tras,E tras,E,Posigdo M C (m),Posig8o M TJ (m),Posigdo M TF (m),

Passo M TJ (m),Passo M TF (m),Passo M (m)',comments='') #Salva as

Pl e

informagdes detalhadas das rodadas para este ponto de frequéncia.
fotons_transmitidos.append(fotons_transmitidos_rodada)
ponto += 1 #Adiciona um ao contador de pontos de frequéncia.
#Fim do loop de frequéncias.
tempo_fim = time.time() #Armazena a informagdo sobre o horario que foi
— finalizada a simulacgdo.
#Salva um arquivo com as informagdes gerais e parédmetros da simulagéo:
with open('{}/informacoes_simulacoes/simulacao_{}.csv'.format (diretorio_salva,
<+ simulacao_atual), 'w') as dados_simulacao:
dados_simulacao.write('Probabilidade de colisdes:,{}\n'.format(P_c))
dados_simulacao.write('tempo total da simulagdo (horas):,{}\n'.format ((
< tempo_fim-tempo_inicio)/3600))
dados_simulacao.write('CELULA\n"')
dados_simulacao.write('comprimento (m):,{}\n'.format(largura_celula))
dados_simulacao.write('didametro (m):,{}\n'.format(diametro_celula))
dados_simulacao.write('FEIXE\n')
dados_simulacao.write('distribuicdo espectral:,{}\n'.format(laser_incidencia))
dados_simulacao.write('fator de intensidade:,{}\n'.format(fator_intensidade))
dados_simulacao.write('largura de linha (MHz):,{}\n'.format (
< largura_linha_laser/1e6))
dados_simulacao.write('didametro (m):,{}\n'.format(2*xraio_feixe))

dados_simulacao.write('posicdo 'x' de incidéncia (m):,{}\n'.format(
< posicao_inicial_feixe_x))

dados_simulacao.write('posicdo 'y' de incidéncia (m):,{}\n'.format(
< posicao_inicial_feixe_y))

dados_simulacao.write('posicdo 'z' de incidéncia (m):,{}\n'.format (
> posicao_inicial_feixe_z))

dados_simulacao.write('&dngulo de entrada xz (graus):,{}\n'.format (
< angulo_direcao_entrada_xz))

dados_simulacao.write('&dngulo de entrada yz (graus):,{}'.format(

<> angulo_direcao_entrada_yz))

#Salva o resultado principal da simulag8o (espectro de transmiss&o):
with open('{}/simulacao/simulacao_{}.csv'.format(diretorio_salva,
<+ simulacao_atual), 'w') as simulacao_monte_carlo:
simulacao_monte_carlo.write('frequéncia de incidéncia (Hz),transmiss&o total,
— total de foétons que incidiram,fdétons que escaparam sem serem absorvidos\n
— ')

for i in np.arange(0,len(Frequencia_espectro_incidencia) ,1):
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simulacao_monte_carlo.write('{}.{},.{},{}F\n'.format (
<> Frequencia_espectro_incidencial[i], fotons_transmitidos[i],

<~ total_fotons_incidencial[i], total_fotons_escaparam_sem_absorcao[i]))

Programa D.1 — Rotina computacional em Python para a simulacdo de Monte Carlo baseada
no método de selecio explicita de velocidade. Este script simula a caminhada
aleatoria do féton a partir de principios fundamentais, sorteando a cada evento
de interagdo as varidveis do processo, com destaque para a determinacio da
velocidade do atomo absorvedor via amostragem por transformada inversa.
Devido ao seu rigor fisico, este método é especialmente preciso para analisar
regimes onde os primeiros espalhamentos sao dominantes, embora seja

computacionalmente intensivo.

Método com Matriz Redistribuicao de Frequéncia

PI‘iIlt ( nun

Simulacgdo de Monte Carlo
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###PACOTES NECESSARIOS ###

import numpy as np

import os.path

import time

import sys

import shutil

import collections

from scipy.integrate import simpson

from scipy.signal import find_peaks, peak_prominences

#CONFIGURAGOES INICIAIS

gerador_aleatorio = np.random.default_rng() #Inicializa o gerador de numeros
< aleatdérios do NumPy, que & o método recomendado para as versdes mais
<~ recentes.

###ENTRADAS ###

#GERAIS DA SIMULAGAOD

comprimento_analise = [2] #Lista de indices para selecionar as dimensdes da
<~ célula a serem simuladas a partir de 'dimensao_meio_x'.

P_c_analise = 1 #Define o cendrio de probabilidade de colisdo: O (sem colis&o),
— 1 (com colis&8o total), ou um valor entre 0 e 1 para um cendrio misto.

total_fotons = 1_000_000 #Numero total de fdétons a serem simulados por ponto de
<~ dessintonia de incidéncia.

intervalo_largura_doppler_espectro = [-2, 0.1] #Define o intervalo de
<~ frequéncias de incidéncia a ser varrido, em unidades de largura Doppler

— \(\Gamma_D\) .

laser_incidencia = ['lorentz', 'gauss'][1] #Seleciona o perfil espectral do
— laser: 'lorentz' ([0]) ou 'gauss' ([1]).
salvar_informacoes_rodadas = ['sim', 'ndo']J[0] #Controla se os dados detalhados

< de cada rodada de espalhamento devem ser salvos.
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construir_graficos = ['sim', 'ndo'][0] #Controla se graficos de validagdo devem
> ser gerados durante a simulacgéo.

total_rodadas_construir_plot = 10 #Namero de rodadas de espalhamento para as
~ quais os graficos de validagdo serdo gerados.

#DADOS DA MATRIZ DE REDISTRIBUIQKO

fator_intensidade = 0.5 #Razdo entre a intensidade de incidéncia e a intensidade
— de saturagdo (\(I/I_{\text{satl}}\)).

densidade_atomica = 2.10e+19 #Densidade atdémica do meio (atomos/m\("3\)).

temperatura_janela = 132 #Temperatura da janela da célula em Celsius.

passo_redistribuicao = 0.1 #Passo, em unidades de \(\Gamma_D\), utilizado na
<~ geracgdo das matrizes de redistribuigéo.

int_analise = 50 #Intervalo, em unidades de \(\Gamma_D\), utilizado na geracgdo
— das matrizes de redistribuicgdo.

#CELULA

dimensao_meio_x = [0.02, 0.01, 0.002] #Lista com os possiveis comprimentos da
— célula (m).

dimensao_meio_yz = [0.02, 0.045, 0.02] #Lista com os possiveis diametros da

— célula (m).

#FEIXE

largura_linha_laser = 1le6 #Largura de linha do laser (Hz).

dimensao_feixe_diametro = 0.0001 #Didmetro do feixe laser (m).

posicao_inicial_feixe_x = [0, O, 0] #Deslocamento inicial do feixe no eixo 'x' (
< m) .

posicao_inicial_feixe_y [0, 0, 0] #Deslocamento inicial do feixe no eixo 'y' (

— m) .

posicao_inicial_feixe_z [0, O, O] #Deslocamento inicial do feixe no eixo 'z' (

< m) .

###CONSTANTES E DADOS PRE-CALCULADOS###

#CONSTANTES FISICAS DO CESIO 133 (LINHA D2)

comprimento_onda_laser = 852.347e-9 #Comprimento de onda da transigio (m).
Gamma_natural = 5.2227e6 #Largura de linha natural (Hz).

massa_cs = 2.2069e-25 #Massa do atomo de Césio (kg).

frequencia_transicao_fundamental_34 = 9.192e9 #Separagdo hiperfina do estado
< fundamental (F=3 \(\leftrightarrow\) F=4) (Hz).
frequencia_transicao_excitado_23 = 151.21e6 #Separagdo hiperfina do estado
— excitado (F'=2 \(\leftrightarrow\) F'=3) (Hz).
frequencia_transicao_excitado_34 = 201.24e6 #Separagdo hiperfina do estado
— excitado (F'=3 \(\leftrightarrow\) F'=4) (Hz).
frequencia_transicao_excitado_45 = 251.00e6 #Separagdo hiperfina do estado

— excitado (F'=4 \(\leftrightarrow\) F'=5) (Hz).

k_ B = 1.3806e-23 #Constante de Boltzmann (J/K).

#CALCULOS DERIVADOS

largura_doppler = np.sqrt((2 * k_B * (float(temperatura_janela) + 273.15)) /
<> massa_cs) / comprimento_onda_laser #Largura Doppler \(\Gamma_D\) (Hz).

#Frequéncias de ressondncia relativas & transigdo F=4 \(\rightarrow\) F'=5 (em
— GHz) .

w_32 = -(frequencia_transicao_excitado_23 + frequencia_transicao_excitado_34 +
— frequencia_transicao_excitado_45 - frequencia_transicao_fundamental_34) /
— 1le9

w_33 = -(frequencia_transicao_excitado_34 + frequencia_transicao_excitado_45 -

— frequencia_transicao_fundamental_34) / 1le9
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w_34 = -(frequencia_transicao_excitado_45 - frequencia_transicao_fundamental_34)
— / 1e9

w_43 = -(frequencia_transicao_excitado_34 + frequencia_transicao_excitado_45) /
— 1le9

w_44 = -frequencia_transicao_excitado_45 / 1le9

w_45 = 0 #Define a transig8o F=4 \(\rightarrow\) F'=5 como referéncia de

< dessintonia =zero.

###CARREGAMENTO E PROCESSAMENTO DOS DADOS###
diretorio_abrir_espectros = 'matrizes_redistribuicao/{:.1f}_GHz, passo_{},
< densidade_{:1.2e},temperatura_{}_2ZC'.format(int_analise,
< passo_redistribuicao, densidade_atomica, temperatura_janela) #Define o
<~ caminho para o diretério onde as matrizes pré-calculadas estdo salvas.
#Carrega o espectro de absorgdo pré-calculado.
abrir_espectros = np.loadtxt(open('{}/l-espectro_coerente_coeficiente_absorcao,

< intensidade_ {:.2f}.csv'.format(diretorio_abrir_espectros,

< fator_intensidade)), skiprows=1, delimiter=',6")
frequencia_adimensional = abrir_espectros[:, 0] #Vetor de frequéncias em
< unidades de \(\Gamma_D\).
div_1_coeficiente_absorcao_sem_intensidade = 1 / abrir_espectros[:, 1] #Inverso

< do coeficiente de absorg¢do (caminho livre médio) sem saturacgédo.
div_1_coeficiente_absorcao_com_intensidade = 1 / abrir_espectros[:, 3] #Inverso
— do coeficiente de absorcdo (caminho livre médio) com saturacdo.
#Normalizagdo do coeficiente de absorgdo para ser usado como uma distribuigdo de
— probabilidade.
i_passo_minimo = np.argmax(abrir_espectros[:, 1]) #Encontra o indice da
< frequéncia com maxima absorgéo.
fator_normalizacao_coef_abs = simpson(abrir_espectros[:, 1], x=abrir_espectros
— [:, 0]) #Calcula a &area sob a curva de absorg8do para normalizago.
coef_abs_norm = abrir_espectros[:, 1] / fator_normalizacao_coef_abs #Coeficiente
— de absorgdo normalizado.
passo_minimo = O #Define um passo minimo, neste caso zerado.
conversao_opacidade_comprimento = coef_abs_norm[i_passo_minimo] /
<~ abrir_espectros[i_passo_minimo, 1] #Fator de convers&o entre opacidade e
<~ comprimento fisico.
#Identificagdo dos centros de linha das transigdes.
centro_linha_transicao = find_peaks (abrir_espectros[:, 1], prominence=sorted(
<> peak_prominences (abrir_espectros[:, 1], find_peaks(abrir_espectros[:, 1])
— [0]) [0]) [-2]) [0] #Encontra os picos proeminentes no espectro de absorgédo.
#Conversdo de unidades de frequémncia para MHz e GHz para uso em graficos e nomes
— de arquivos.
frequencia_MHz = frequencia_adimensional * largura_doppler / 1e6
frequencia_GHz = frequencia_adimensional * largura_doppler / 1e9
#Carrega e normaliza as matrizes de redistribuigdo de frequéncia.
matriz_redistribuicao_ii_sem_normalizacao = np.loadtxt(open('{}/2-
— matriz_redistribuicao_frequencia_cenario_ii.csv'.format (
< diretorio_abrir_espectros)), skiprows=0, delimiter=',') / coef_abs_norm #
— Carrega a matriz para o cendrio II (coerente) e aplica uma corregdo.
matriz_redistribuicao_iii_sem_normalizacao = np.loadtxt (open('{}/2-
<~ matriz_redistribuicao_frequencia_cenario_iii.csv'.format(
< diretorio_abrir_espectros)), skiprows=0, delimiter=',') / coef_abs_norm #

— Carrega a matriz para o cendrio III (colisional) e aplica uma corregdo.
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fator_normalizacao_matriz_ii = np.sum(matriz_redistribuicao_ii_sem_normalizacao,
— axis=0) #Soma as colunas para obter os fatores de normalizacgéo.
fator_normalizacao_matriz_iii = np.sum(
< matriz_redistribuicao_iii_sem_normalizacao, axis=0) #Soma as colunas para
— obter os fatores de normalizacgdo.
matriz_redistribuicao_ii = (matriz_redistribuicao_ii_sem_normalizacao /
< fator_normalizacao_matriz_ii).T #Normaliza a matriz II e a transpde para
<~ que as linhas representem as probabilidades de emiss&o para uma dada
< frequéncia de incidéncia.
matriz_redistribuicao_iii = (matriz_redistribuicao_iii_sem_normalizacao /
— fator_normalizacao_matriz_iii).T #Normaliza a matriz III e a transpde.
#Cria diciondrios para mapear eficientemente a frequéncia de incidémncia as

— distribuigdes de probabilidade de emissé&o.
dicionario_frequencia_incidencia_probabilidades_emissao_ii = {

<> frequencia_adimensional[i]: matriz_redistribuicao_ii[i] for i in range(

< len(frequencia_adimensional))}
dicionario_frequencia_incidencia_probabilidades_emissao_iii = {

<> frequencia_adimensional[i]: matriz_redistribuicao_iii[i] for i in range(

< len(frequencia_adimensional))}

#Define a probabilidade de colisdo (P_c) com base na entrada.

if P_c_analise == O0:
P_.c =0
elif P_c_analise == 1:
Pc =1
else:
P_c = (densidade_atomica * 9e-14) / (Gamma_natural + (densidade_atomica * Qe

< -14)) #Calcula P_c como a razdo entre a taxa de colisfo e a taxa de
— decaimento total.
#Define o diretdério para salvar os resultados da simulacgédo.
pasta_salvar = u'matriz-N={:1.2e},T={:.1£f}_2C/Pc={:1.1£}J"'.format (
— densidade_atomica, temperatura_janela, P_c * 100)
print (colored ('{:02}:{:02}:{:02}'.format(time.localtime().tm_hour, time.
<~ localtime().tm_min, time.localtime().tm_sec), 'white', 'on_grey'),
<~ colored('Probabilidade de colis8o: {:.1f}J),, Perfil espectral: {}'.format(

<~ P_c * 100, laser_incidencia), 'white', 'on_grey'))

###INICIO DA SIMULAGAO###
#Loop principal que itera sobre as diferentes geometrias de célula a serem

< analisadas.

for i_dimensao_meio in comprimento_analise:

gc.collect () #Forga a coleta de lixo para liberar meméria.

tempo_inicio = time.time() #Registra o tempo de inicio da simulag8o para a
<~ geometria atual.

pasta_salvar_2 = '{}/{}-{:1.2e}'.format(pasta_salvar, i_dimensao_meio + 1,
<~ dimensao_meio_x[i_dimensao_meio]) #Cria um subdiretdério especifico para
— os resultados desta geometria.

print (colored ('{:02}:{:02}:{:02}'.format(time.localtime().tm_hour, time.
<~ localtime().tm_min, time.localtime().tm_sec), 'white', 'on_grey'),

< colored('{}-{}, Comprimento: {:1.2e}'.format(i_dimensao_meio + 1, len(
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<> dimensao_meio_x), dimensao_meio_x[i_dimensao_meiol), 'white 'on_grey'))
#Define o numero da simulagdo atual para salvar os arquivos com nomes Unicos.
if os.path.isdir('{}/simulacao'.format(pasta_salvar_2)):

1

simulacao_atual = len(os.listdir('{}/simulacao'.format(pasta_salvar_2))) + 1
else:

os.makedirs('{}/simulacao'.format (pasta_salvar_2))

simulacao_atual = 1
if salvar_informacoes_rodadas == 'sim' or construir_graficos == 'sim':

if os.path.isdir('{}/dados_rodadas/simulacao_{}'.format(pasta_salvar_2,

<5 simulacao_atual)):

shutil.rmtree('{}/dados_rodadas/simulacao_{}'.format(pasta_salvar_2,

< simulacao_atual)) #Remove diretdério antigo se existir.

#Define as dimensdes da célula para a iteragdo atual.

comprimento_meio = dimensao_meio_x[i_dimensao_meio]

raio_meio_quadrado = (dimensao_meio_yz[i_dimensao_meio] / 2)*x2

raio_feixe = dimensao_feixe_diametro / 2

#Filtra o intervalo de frequéncias de incidéncia a ser simulado.

i_intervalo_frequencia_posicao = np.flatnonzero((frequencia_adimensional >=
< intervalo_largura_doppler_espectro[0]) & (frequencia_adimensional <=
< intervalo_largura_doppler_espectro[1]))

ponto = 1 #Contador para os pontos de frequéncia.

#Se a construgdo de graficos estiver ativa, identifica as frequéncias para as
<~ quais os dados tedricos existem.

if construir_graficos == 'sim':
frequencias_construir_plots = [float(fre_inc.split('incidencia_')[1]) for
< fre_inc in (os.listdir('{}/{:.1f} cm'.format(diretorio_abrir_espectros,
<> comprimento_meio * 100)))]
i_frequencias_construir_plots = np.searchsorted(frequencia_adimensional,

< frequencias_construir_plots)

#Inicializa listas para armazenar os resultados.

total_fotons_incidencia, offset_transmissao,
< fotons_transmitidos_1_espalhamento, fotons_confinados_2_espalhamento,
< fotons_transmitidos = [1, [1, [1, [1, I[]

#Loop secundario que itera sobre cada frequéncia de incidéncia.

for i_primeiro_espalhamento in i_intervalo_frequencia_posicao:

rodada = 1 #Contador de rodadas de espalhamento.
comprimento_frase = 1 #Variavel para controle da impressdo no terminal.
if salvar_informacoes_rodadas == 'sim' or construir_graficos == 'sim':

os .makedirs ('{}/dados_rodadas/simulacao_{}/{}:{:3.2f} MHz'.format (
< pasta_salvar_2, simulacao_atual, ponto, frequencia_MHz[

<~ i_primeiro_espalhamento])) #Cria diretério para salvar dados da rodada.

#INICIALIZAGAO DOS FOTONS

#Gera a posigdo radial inicial dos foétons na janela de entrada da célula.
gerador _raio_feixe_posicao_y_z = raio_feixe * abs(gerador_aleatorio.

<> standard_normal (total_fotons))

gerador_angulo_feixe_y_z = 2 * np.pi * gerador_aleatorio.random(total_fotons
— )
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posicao_y = gerador_raio_feixe_posicao_y_z * np.cos(gerador_angulo_feixe_y_z
<> ) + posicao_inicial_feixe_y[i_dimensao_meio]
posicao_z = gerador_raio_feixe_posicao_y_z * np.sin(gerador_angulo_feixe_y_z
< ) + posicao_inicial_feixe_z[i_dimensao_meio]
#Sorteia a frequémncia inicial de cada féton de acordo com o perfil espectral
— do laser.
if laser_incidencia ==
gerador _distribuicao_espectral_laser = (largura_linha_laser /
< largura_doppler) * gerador_aleatorio.standard_cauchy(total_fotons) +
<> frequencia_adimensional [i_primeiro_espalhamento]
elif laser_incidencia ==
gerador_distribuicao_espectral_laser = (largura_linha_laser /
— largura_doppler) * gerador_aleatorio.standard_normal(total_fotons) +
< frequencia_adimensional [i_primeiro_espalhamento]
#Mapeia as frequéncias sorteadas para os indices do vetor de frequéncia pré-
<~ calculado.
i_dist_espc_laser_freq_adm = np.searchsorted(frequencia_adimensional,
— gerador_distribuicao_espectral_laser)
i_dist_espc_laser_freq_adm = np.clip(i_dist_espc_laser_freq_adm, 0O, len(
<> frequencia_adimensional) - 1)
diferenca_1 = np.abs(gerador_distribuicao_espectral_laser -
< frequencia_adimensional[i_dist_espc_laser_freq_adm - 1])
diferenca_2 = np.abs(gerador_distribuicao_espectral_laser -

< frequencia_adimensional[i_dist_espc_laser_freq_adm])

i_frequencia_posicao_fotons = np.where(diferenca_2 >= diferenca_1,
> i_dist_espc_laser_freq_adm - 1, i_dist_espc_laser_freq_adm)
frequencia_fotons_rodada = np.copy(frequencia_adimensionall

<> i_frequencia_posicao_fotons])

#Sorteia a posig8o do primeiro espalhamento usando a lei de Beer-Lambert (
<~ método da transformada inversa).

posicao_x = (-np.log(gerador_aleatorio.random(total_fotons)) *

< div_1_coeficiente_absorcao_com_intensidade[i_frequencia_posicao_fotons])
<> + posicao_inicial_feixe_x[i_dimensao_meio] + passo_minimo

#Filtra os foétons que foram de fato absorvidos dentro dos limites da célula.
posicao_radial_quadrado = posicao_y**2 + posicao_zx**2

i_fotons_absorvidos = np.flatnonzero ((posicao_x < comprimento_meio) & (

<> posicao_radial_quadrado < raio_meio_quadrado))

total_fotons_rodada = total_fotons - len(np.flatnonzero(

< posicao_radial_quadrado > raio_meio_quadrado)) #Total de fétons que

— entraram na célula.

#Atualiza os vetores para conter apenas os fdétons absorvidos.
frequencia_fotons_rodada = frequencia_fotons_rodadal[i_fotons_absorvidos]
posicao_x = posicao_x[i_fotons_absorvidos]

posicao_y = posicao_y[i_fotons_absorvidos]

posicao_z = posicao_z[i_fotons_absorvidos]

fotons_dentro_meio_rodada = len(i_fotons_absorvidos)
total_fotons_transmitem_sem_absorcao = total_fotons_rodada -

< fotons_dentro_meio_rodada #Fo6tons transmitidos balisticamente.
total_fotons_incidencia.append(total_fotons_rodada)
offset_transmissao.append(total_fotons_transmitem_sem_absorcao)
fotons_transmitidos_cenario_resultante =

~> total_fotons_transmitem_sem_absorcao
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#Loop de espalhamentos mialtiplos.

while True:

—

—

—

—

—

—

—

—

#Impressdo de status no terminal.
if rodada <= 10 or rodada % 10 == 0:
# ... (cdédigo de impressdo de status omitido para brevidade)

pass

#REDISTRIBUIGAO DE FREQUENCIA E NOVO ESPALHAMENTO
#Sorteia a nova frequéncia de cada foéton usando as matrizes de
redistribuigédo.
if P_c == 0 or P_c == 1: #Cenarios puros (sem ou com colisdo total).
grupos_i_fotons_frequencias = collections.defaultdict(list)
for i_fotons in np.arange(0, fotons_dentro_meio_rodada, 1):
grupos_i_fotons_frequencias [frequencia_fotons_rodadal[i_fotons]].append
(i_fotons) #Agrupa fétons por frequéncia de incidéncia.

for frequencia_grupo, grupo_i_fotons in grupos_i_fotons_frequencias.

items () :
pesos = dicionario_frequencia_incidencia_probabilidades_emissao_ii[
frequencia_grupo] if P_c == 0 else

dicionario_frequencia_incidencia_probabilidades_emissao_iiil[
frequencia_grupo]

gerador_frequencia_emissao_grupo = gerador_aleatorio.choice(
frequencia_adimensional, size=len(grupo_i_fotons), p=pesos) #Sorteia a
nova frequéncia para o grupo.

frequencia_fotons_rodada[grupo_i_fotons] =
gerador_frequencia_emissao_grupo
else: #Cenario misto.

gerador_P_c = gerador_aleatorio.random(fotons_dentro_meio_rodada)

1 1 1

cenarios_emissao_fotons_rodada = np.where(gerador_P_c > P_c, il ¥ g iii
) #Decide o cenadrio para cada foéton.
# ... (cdédigo similar ao anterior, mas separando por cendrio 'ii

.

#Sorteia o caminho livre e a nova diregdo de emissédo.

passo_1_cenario = (-np.log(gerador_aleatorio.random/(
fotons_dentro_meio_rodada)) * div_1_coeficiente_absorcao_sem_intensidade[
np.searchsorted (frequencia_adimensional , frequencia_fotons_rodada, side='
left')]) + passo_minimo

gerador_angulo_polar = np.arccos(l - 2 * gerador_aleatorio.random/(
fotons_dentro_meio_rodada)) #Sorteio isotrdépico do &ngulo polar.
seno_polar = np.sin(gerador_angulo_polar)

gerador_angulo_azimutal = 2 * np.pi * gerador_aleatorio.random(
fotons_dentro_meio_rodada)

#Calcula as componentes do passo.

passo_1l_cenario_sentido_x = passo_1l_cenario * np.cos(gerador_angulo_polar)
passo_l_cenario_sentido_y = passo_l_cenario * seno_polar * np.sin(
gerador_angulo_azimutal)

passo_1l_cenario_sentido_z = passo_l_cenario * seno_polar * np.cos(
gerador_angulo_azimutal)

#Atualiza a posigdo dos foétons.

posicao_x += passo_l_cenario_sentido_x
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posicao_y += passo_l_cenario_sentido_y

posicao_z += passo_l_cenario_sentido_z

#VERIFICAGAO DE FRONTEIRAS

#Verifica fotons que sairam pela janela de saida (transmitidos).
i_analise_fotons_transmissao_x = np.flatnonzero(posicao_x >
comprimento_meio)

#Interpola a posigdo na fronteira para verificar se sairam dentro do raio
da célula.

posicao_x_analise_fotons_transmissao = comprimento_meio - posicao_x[
i_analise_fotons_transmissao_x]

verificao_transmissao_y = (passo_l_cenario_sentido_yl[
i_analise_fotons_transmissao_x] / passo_l_cenario_sentido_x[
i_analise_fotons_transmissao_x]) * posicao_x_analise_fotons_transmissao +

posicao_y[i_analise_fotons_transmissao_x]

verificao_transmissao_z = (passo_l_cenario_sentido_z[
i_analise_fotons_transmissao_x] / passo_l_cenario_sentido_x[
i_analise_fotons_transmissao_x]) * posicao_x_analise_fotons_transmissao +
posicao_z[i_analise_fotons_transmissao_x]
posicao_radial_quadrado_janela_saida = (verificao_transmissao_y**2) + (

verificao_transmissao_z*%*2)

i_fotons_transmitidos = np.flatnonzero (
posicao_radial_quadrado_janela_saida < raio_meio_quadrado)
#Identifica os fétons que permanecem confinados.
posicao_radial_quadrado = (posicao_y**2) + (posicao_z**2)
i_fotons_confinados = np.flatnonzero((posicao_x > 0) & (posicao_x <

comprimento_meio) & (posicao_radial_quadrado < raio_meio_quadrado))

i_fotons_escaparam = np.flatnonzero((posicao_x < 0) | (posicao_x >
comprimento_meio) | (posicao_radial_quadrado > raio_meio_quadrado))
total_fotons_transmissao_rodada = len(i_fotons_transmitidos)
total_fotons_confinados_rodada = len(i_fotons_confinados)

#GERAGAO DE GRAFICOS E SALVAMENTO DE DADOS (se habilitado)
if construir_graficos == and rodada <= total_rodadas_construir_plot:
if i_primeiro_espalhamento in i_frequencias_construir_plots:
# ... (coédigo para gerar e salvar graficos comparativos omitido para
brevidade)
pass
if salvar_informacoes_rodadas ==
informacoes_rodadas.append([fotons_dentro_meio_rodada,
total_fotons_confinados_rodada, total_fotons_transmissao_rodada,
fotons_dentro_meio_rodada - total_fotons_confinados_rodada -
total_fotons_transmissao_rodadal)
if rodada == 1:
fotons_transmitidos_1_espalhamento.append(
total_fotons_transmissao_rodada)

fotons_confinados_2_espalhamento.append(total_fotons_confinados_rodada)

#ATUALIZAGAO PARA A PROXIMA RODADA
fotons_transmitidos_cenario_resultante += total_fotons_transmissao_rodada

fotons_dentro_meio_rodada = total_fotons_confinados_rodada
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if fotons_dentro_meio_rodada != 0: #Se ainda houver fétons, prepara a
— proéxima iteragdo.
frequencia_fotons_rodada = frequencia_fotons_rodadal[i_fotons_confinados]

posicao_x = posicao_x[i_fotons_confinados]

posicao_y posicao_y[i_fotons_confinados]

posicao_z posicao_z[i_fotons_confinados]
rodada += 1
else: #Se ndo houver mais fdétons, encerra o loop de espalhamento.

break

#Fim do loop while. Salva dados e avanga para o prdéximo ponto de frequéncia.
if salvar_informacoes_rodadas == 'sim':

np.savetxt ('{}/dados_rodadas/simulacao_{}/{}:{:3.2f}_MHz/O-informacoes.csv
< '.format (pasta_salvar_2, simulacao_atual, ponto, frequencia_MHz[
< i_primeiro_espalhamento]), np.asarray(informacoes_rodadas), fmt='7d’',
< delimiter=',', newline='\n', header='incidentes,6 confinados,transmitidos,
< escaparam', comments='")
fotons_transmitidos.append(fotons_transmitidos_cenario_resultante)
ponto += 1

# ... (cédigo de limpeza e impressdo de status omitido)

#Fim do loop de frequéncias. Salva os resultados finais da simulacgédo.

tempo_fim = time.time ()

frequencia_primeiro_espalhamento = frequencia_adimensionall[
< i_intervalo_frequencia_posicao]

posicao_x_primeiro_espalhamento = div_1_coeficiente_absorcao_com_intensidade[
< i_intervalo_frequencia_posicao]

fotons_transmitidos = np.asarray(fotons_transmitidos)

#Salva um arquivo com as informagdes gerais e paré@metros da simulagéo.

if os.path.isdir('{}/informacoes_simulacoes'.format(pasta_salvar_2)):
simulacao_atual = len(os.listdir('{}/informacoes simulacoes'.format (
—» pasta_salvar_2))) + 1

else:
os.makedirs('{}/informacoes_simulacoes'.format(pasta_salvar_2))

with open('{}/informacoes_simulacoes/simulacao_{}.csv'.format(pasta_salvar_2,

< simulacao_atual), 'w') as dados_simulacao:
# ... (escrita dos parédmetros da simulag8o no arquivo)
pass

#Salva o resultado principal da simulagdo (espectro de transmiss&o).
with open('{}/simulacao/simulacao_{}.csv'.format(pasta_salvar_2,

< simulacao_atual), 'w') as r_min_trans:

r_min_trans.write('frequéncia de incidéncia (Hz) ,posig8o de primeiro

<~ espalhamento (m),transmiss&o,total de foétons incidindo,total de foétons no

<> segundo espalhamento,transmiss8o no primeiro espalhamento,offset

< transmissdo\n')

for i_pos_ini in np.arange (0, len(i_intervalo_frequencia_posicao), 1):
r_min_trans.write('{},{},{r.{r ., {},{},{F\n'.format (
frequencia_primeiro_espalhamento[i_pos_ini] * largura_doppler,
posicao_x_primeiro_espalhamento[i_pos_ini], fotons_transmitidos[i_pos_ini
], total_fotons_incidencial[i_pos_ini], fotons_confinados_2_espalhamento [

i_pos_ini], fotons_transmitidos_1_espalhamento[i_pos_inil],

Pl

offset_transmissao[i_pos_ini]))
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Programa D.2 — Rotina computacional em Python para a simulagao da caminha aleatéria do
féton baseada em matrizes de redistribuicdo de frequéncia. Este método
utiliza matrizes de redistribuicio angularmente integradas, R(v',v), que sdo
précalculadas para cada condigdo experimental. A nova frequéncia do féton é
sorteada diretamente destas matrizes, substituindo o custoso passo de sele¢ao de
velocidade, o que resulta em um ganho de performance de ordens de magnitude,

ideal para simular sistemas opticamente espessos.
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