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Resumen

Haciendo uso de la metodologia propuesta por Récamier y Jauregui basada en la combi-
nacion de técnicas algebraicas con aplicaciones sucesivas de las transformaciones de Bogoliu-
bov, y utilizando las propiedades opticas de los estados coherentes de dos fotones del campo de
radiacion, se encontr6 una expresion analitica para el operador de evoluciéon temporal, a partir
de la cual se pudo evaluar la probabilidad de transicion entre los estados del oscilador armoni-
co. En este trabajo son incluidos los términos de orden superior a los bi-lineales y cuadraticos
de los operadores bosoénicos, con la finalidad de incorporar dentro del algebra la informacion
proveniente de la parte anarmoénica de la interaccién. El operador de evolucion determinado
permite concentrar toda la informacion de los pasos iterativos en una tinica expresion simple, a
partir de la cual los calculos de la probabilidad de transicion entre los estados de Fock y entre
los estados coherentes, es directa.

Palabras clave: Algebra de Lie; Anarmonicidad.

Iterative method in molecular systems interacting with
time dependents electric fields

Abstract

Making use of the methodology propose by Récamier and Jauregui based in algebraic te-
chniques with sucesive applications of the iterative Bogoliubov transformations and employ the
optical properties of the two-photon coherent states, an analytical expresion for the evolution
operator and transition probabilities between the harmonic oscillator states, is derived. In this
work, are incorporated the high-order terms in the boson operators associated to the anharmo-
nic components of the mater-radiation interaction. The evolution operator content all the infor-
mation relative to the iterative steps in an unique expression, for the evaluation of the transition
probabilities between the coherent states.
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Introduccion

Es considerable el esfuerzo que se ha dedi-
cado a la resolucién de la ecuacién de Schrodin-
ger concerniente a osciladores anarmoénicos
(1-3). El uso de potenciales como el Potencial de
Morse para la descripcion y determinacién de los
niveles de energia vibracionales de moléculas
diatémicas, ha permitido perfeccionar el estu-
dio, al introducir términos que no sélo describan
a la molécula aislada, sino que ademas incluyan
sus interacciones con el medio, como por ejem-
plo, con otra molécula, o con un campo electro-
magnético. En la mayoria de estos calculos la
molécula es descrita a través de un potencial
anarmonico, donde generalmente sélo se inclu-
yen los términos de orden cuartico en el poten-
cial oscilatorio, desprecidandose frecuentemente
el término cuibico. Por otra parte, resulta natural
abordar tales problemas con herramientas alge-
braicas, pues constituyen la forma de resolucién
alternativa mas conveniente. A grandesrasgos la
segunda cuantizacién permite construir un Ha-
miltoniano independiente del ntiimero de parti-
culas del sistema, a partir de los operadores de
aniquilacion y creacién que conforman un alge-
bray encontrar tanto las funciones de onda como
al espectro de energia, muchas veces sin necesi-
dad de resolver explicitamente la ecuacién dife-
rencial.

De gran utilidad han sido los métodos alge-
braicos de Lie en este tipo de problemas, los cua-
les han sido aplicados satisfactoriamente al estu-
dio de scattering atémico, molecular, y en fisica
nuclear (4-6). Cabe mencionar por ejemplo, el es-
tudio de la transferencia de energia vibro-rota-
cional en colisiones entre 4tomo y molécula (7),
que incluye el calculo de las probabilidades de
transicién entre estados vibracionales de una
molécula diatémica como funcién de la energia
total de colisiéon y como funcién de la intensidad
de la anarmonicidad (7). Recientemente Réca-
mier y Berrondo (8) han evaluado los elementos
de matriz de un potencial exponencial entre los
autoestados del oscilador de Morse utilizando
ciertas aproximaciones algebraicas desarrolla-
das por Berrondo y Palma (9). La aplicacion ite-
rada de transformaciones de Bogoliubov sobre
los operadores de creaciéon y aniquilacién, em-

pleadas por Récamier y Jauregui, permite mejo-
rar los resultados obtenidos por otros métodos
perturbativos (3). En este trabajo se realiza un es-
tudio similar a los mencionados anteriormente,
para el caso de un sistema molecular que interac-
tda con un campo electromagnético dependiente
del tiempo. Este trabajo estd motivado, entre
otros, por el articulo de Mundarain y colaborado-
res (1), en el cual se hace uso de las propiedades
de los estados de la 6ptica cudntica, para encon-
trar una expresién analitica para el operador evo-
lucién y para la probabilidad de transicién de un
sistema descrito por un oscilador anarmoénico
cudrtico acoplado a un campo eléctrico de baja in-
tensidad en la aproximacién dipolar-eléctrica. En
este tltimo trabajo, el Hamiltoniano del sistema
fue algebrizado, despreciando las contribuciones
de orden mayor a dos en los operadores de crea-
cion y aniquilacion. En el presente trabajo, se ex-
tendi6 este tratamiento incluyendo los términos
antes despreciados, bajo la verificaciéon de que
todo el conjunto de operadores genera un algebra
de Lie. Luego de haber confirmado que el algebra
no cierra, se buscé una forma de resolucién que si
bien ya no es exacta, pues comprende la aplica-
cién de técnicas perturbativas e iterativas. Esta
metodologia iterativa-perturbativa es presenta-
da en este trabajo de forma esquemaética, para
ilustrar de forma sencilla la construccién tanto
del Hamiltoniano perturbativo correspondiente,
como el operador de evolucién asociado.

Una vez aplicada la metodologia propuesta
por Récamier y Jauregui (3), la cual consiste en
aplicar de manera recursiva transformaciones de
Bogoliubov sobre los operadores de creacién y
aniquilacioén, se encontré que el esquema conver-
ge luego de la tercera iteracion. Dada la compleji-
dad de los coeficientes que acompafian a los ge-
neradores del algebra, las iteraciones debieron
evaluarse simbodlicamente, empleandose el pro-
grama Mathematica version 3.0 para este fin. Fi-
nalmente, se derivé una expresién analitica para
el operador evoluciéon global del sistema, que re-
sulta ser el producto de un operador de desplaza-
miento por un operador de compresion, de forma
tal que el operador evoluciéon es capaz de generar
los estados coherentes de dos fotones, menciona-
dos anteriormente.
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Osciladores Anarmonicos

El potencial oscilatorio anarménico unidi-
mensional ha sido utilizado extensamente en fi-
sica nuclear, fisica de particulas y del estado s6-
lido, fisica atémica y molecular (1, 3). Su caracte-
ristica mas importante radica en que atin siendo
tan simple, este modelo puede ser implementa-
do parailustrar y abordar aspectos nada triviales
que son esenciales para la comprension de siste-
mas mas complejos, en los cuales el modelo ar-
monico ya no se adecua a la realidad. Tal es el
caso por ejemplo, de las colisiones entre molécu-
las diatémicas heteronucleares, en donde el osci-
lador arménico es inadecuado para describir los
procesos de rearreglo debidos a la presencia de
unnamero muy grande de estados vibracionales
ligados. Los osciladores anarménicos exhiben
propiedades algebraicas simples pero muy inte-
resantes, que permiten varios niveles de aproxi-
macién al problema. Por consiguiente, es mucho
el esfuerzo invertido en la evaluacién certera de
los niveles de energia de los osciladores anarmo-
nicos cuanticos, entre los cuales podemos citar a
los métodos variacionales optimizados, a los de
diagonalizacién matricial y a teorias de pertur-
bacién modificadas. Una consecuencia intere-
sante de tales estudios es el haber reconocido que
al tomar el oscilador arménico que resulta de
cancelar a los términos anarmoénicos como apro-
ximacion a primer orden, no es la mejor opcion.
Resulta preferible seleccionar una frecuencia al-
ternativa (escalamiento) y una posicién alterna-
tiva para centrar al oscilador arménico (despla-
zamiento). En este sentido son muchos los traba-
jos que proponen y describen como hacer la se-
leccion de estos parametros y asi poder estudiar
las anarmonicidades ctibicas y cuarticas. Las téc-
nicas mas comunes que se emplean con este fin,
son las denominadas transformaciones iterativas
de Bogoliubov ITB (3).

Para este caso, se consider6 un Hamilto-
niano del tipo H= H +V(t), donde H  represen-
ta el Hamiltoniano sin perturbar, el cual esta
dado en términos de las coordenadas de momen-
toy posicion H, = P* /2m+mQ*X* /2,y donde
V(t) corresponde al término de perturbacién de-
pendiente del tiempo, expresado por

V()= 1X’ +yX* —eXE, (t), donde A y y son cons-
tantes arbitrarias. En este modelo, el campo eléc-
trico es dado por E, (f) = E, cos(wt) en la aproxi-
macion semiclasica, mientras la interaccion entre
el oscilador armoénico y el campo electromagnéti-
co es de tipo dipolar. Las frecuencias Q y w repre-
sentan las frecuencias del oscilador y el campo
eléctrico, respectivamente. Expresando las coor-

U @) y

2m
[mnQ
momento p =1 m2 (a*-a) en términos de los

operadores bosénicos (1), encontramos:

denadas de desplazamiento X =

H=H,+ V,(0)+ V(1) [1]

donde H, = nQ(a'a+1/2)
B I 3/2 . B 2
V,(t) = A(%) (Ba+ 3a’) + V(ng)

(6a' +6a® +12ata+ 3)— e(

ho\V2
) (a+ a")E, cos(wt)

h 3/2 . R .
V() = 1(7) (a?®+a®+3a’a+ 3a a?)
2mQ

2
+y(L) (@ +a* +4a"a+4a'a® + 6a'?a?)
2mQ

Es de notar que se ha escrito la contribuciéon
proveniente del término ctibico y cuartico como
la suma de los términos lineales y bi-lineales, in-
cluidosen H; yV, y los términos de orden supe-
rior incluidos en V,. Segtin Alhassid y Levine
(10), siempre es conveniente utilizar un Hamilto-
niano interno que sea al menos bi-lineal en algu-
nos de los operadores cuando los niveles de ener-
gla internos son anarmoénicos. Los primeros dos
términos H, +V, () pueden ser considerados
como la aproximacién de primer orden para el
hamiltoniano H, mientras que V,(f) es conside-
rada como una pequefia perturbacién. En traba-
jos anteriores se ha resuelto el Hamiltoniano del
sistema prescindiendo de este tiltimo término (1).

La parte restante, que contiene los seis generado-

2

+ t t
res41,a ,a,a *,a*,a ag, forman un grupo ce-

rrado bajo conmutacién y genera un algebra de
Lie. El presente trabajo tiene como objetivo en-
contrar soluciones al problema de este tipo de in-
teraccion radiacién-materia, sin necesidad de
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despreciar el términoV/, (). La resolucién del pro-
blema se efecttia siguiendo la metodologia pro-
puesta por Récamier y Jauregui (3), consistente
en combinar procedimientos algebraicas con
aplicaciones sucesivas de técnicas ITB.

Transformaciones Generalizadas
de Bogoliubov

Haciendo uso de los operadores de crea-
cién y aniquilacién producto de la factorizacion
del oscilador arménico, es posible algebrizar los
términos anarmoénicos que se incluyen en el po-
tencial de tipo oscilatorio. La algebrizacion del
Hamiltoniano permite hacer transformaciones
algebraicas relativamente sencillas que hacen
del potencial anarménico una herramienta ttil
para modelar sistemas mas complejos. La trans-
formacién algebraica mds comdn una vez alge-
brizado al Hamiltoniano anarménico esla Trans-
formacién de Bogoliubov BT, que consiste en ex-
presar a unos nuevos operadores b y bt en fun-
cion de los operadores a y at, tal que en esta nue-
va base el Hamiltoniano resultante sea diagonal.
Cuando tal transformacién es equivalente a la
expresionb = ua+vat, (los nameros complejos u
y v obedecen la relacion ‘,u‘z —v|* =1 conlo cual

se cumple que [b,b*]=1), esta pertenece a un caso
particular de BT, asociada a Hamiltonianos que
no contienen el término ctbico X3. Cuando éste
aparece, la transformacién que surge es la llama-
da Transformacion Generalizada de Bogoliubov
GTB, pues como su nombre lo indica, es una
transformacién mas general del tipo, dada por
b=tia+tat+tsly bt=t*a+t*1at+t*l, siendo laiden-
tidad. El método radica entonces en encontrar
los coeficientes t1, t2 y t3, donde t; y t2 estan aso-
ciados a rotaciones en el espacio de fase (P,Q),
mientras que t; representa una traslacion en el
mismo espacio. Por consiguiente, se puede rein-
terpretar la BT como un re-escalamiento de los
operadores a y at.

Transformaciones Iterativas
de Bogoliubov IBT

De acuerdo al Teorema de Von Neumann
(11), que sefiala que toda transformacién canéni-
ca, puede representarse por una transformacién

unitaria b(a,at)=Uallt, es posible incorporar
aquella parte de la interaccién asociada con tér-
minos de mayor orden en los operadores boséni-
cos. Este operador de evolucién se encuentra des-
preciando el término V/, (), ecuacioén [1], que con-
tiene toda la informacién relacionada con los
operadores bosénicos superiores al cuadrético o
al bi-lineal. El estudio detallado es realizado enla
referencia (1). En ese caso, y en vista que la parte
del Hamiltoniano considerada H, +V/, (f) enlare-
presentacion de interacciéon esta expresado como
una combinacion lineal de operadores que gene-
ran un algebra de Lie finita, entonces de acuerdo
a Gilmore y Yuan (12), ello permite escribir el
operador de evolucién temporal como el produc-
to de exponenciales. Més adn, se ha demostrado
que si el Hamiltoniano H +V/, (f) es hermitico,
entonces esta forma de representacién para la
evolucién temporal es global (13). El operador de
evolucién U) asociado a la “iteracién cero”,
dado por

Ulo(t) — e*alame*azafefagafae—aé,a e—asazefas [2]

dependiente de las funciones «, (t) comple-
jas, es utilizado como punto de partida para
un analisis iterativo superior. Estas funcio-
nes ya fueron calculadas en referencia (1)
empleando una metodologia propuesta por
Yuen [2], basada en el hecho que el Hamilto-
niano cuadratico H, +V, (t) es capaz de ge-
nerar los ya conocidos Estados Coherentes
de dos fotones. Mas adelante haremos uso
de los resultados de Mundarain y colabora-
dores (1), para estimar estas funciones y con
ellas el operador de evolucion. Esto sera ne-
cesario para la implementacion del método
iterativo cuando se incluya el término V; (t).

El Hamiltoniano en la representacion de in-
teraccion, puede ser descompuesto como una
parte que forma un algebra de Lie finita y una
que contiene operadores bosénicos de mayor or-
den a los bi-lineales y cuadraticos, dado por
H, =H{’+H]". El operador de evolucion tem-
poral en ia representac10n de interaccion tiene la
forma U, =upuy’ donde la evolucion de U
esta gobernada por H y U{", de acuerdo al Ha-
miltoniano transformado
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H,, =UY HPUP = HY) & H )

Utilizando los resultados mostrados en la
referencia (1), U puede ser expresado como el
producto de ex1ponenciales con coeficientes
complejos dependientes del tiempo «, (t) obteni-
dos a través de la metodologia de Yuen (2). El
Hamiltoniano transformado H, de la ecuacién
(3) puede ser evaluado fac1lmer1te, dado que el
efecto de la transformacién sobre los operado-
res de creacién y aniquilacién corresponde a la
GIB(W=ta+ta" +t,Iyb" =ta+t,a™ +t,1). Al
hacer esto, el Hamiltoniano consiste nuevamen-
te de una parte que genera un algebra de Lie y
una parte que no cierra el dlgebra. Repitiendo el
procedimiento separamos a H, en estas dos
partes, con su correspondiente operador de
evoluciéon como el producto U = U(Ii)llg”,
donde U" contiene a los operadores que for-
man un afgebra de Liey por lo tanto es expresa-
da de nuevo como el producto de exponencia-
les. El operador de evolucién luego de k trans-
formaciones resulta en:

— I I I I I m I I I I n
u, =uuPuul.. L uuh = uPulPuul ..U (4]
o 1 2 3 K k 0 1 2 3 k

donde un primer nivel de aproximacion al
problema consiste en considerar la evolu-
cion del sistema, despreciando a U;". Se
puede intentar evaluar aU;" por otro meéto-
do tal como teoria de perturbac1ones de pri-
mer orden, pero entonces el operador evolu-
cion que resulta no necesariamente es uni-
tario. Aunque el prescindir de esta parte del
operador genera resultados menos exactos,
se ha demostrado que las probabilidades de
transicion obtenidas a partir del calculo ite-
rativo, da mejoras significativas con respec-
to a aquellas obtenidas sin iteraciones
cuando se estudian, por ejemplo, las colisio-
nes moleculares (3).

Procedimiento Iterativo y
Transformaciones de Bogoliubov

El problema a resolver consiste en descri-
bir la evolucion del sistema representado por el
Hamiltoniano:

H=P?/2m+mQ>X> / 2+ AX* +yX* — w.E [5]

considerando el campo eléctrico
E=E, /2[explr—int +¢)
+e)qJ|_—(/?.F—iwt+¢J], y donde u es el mo-

mento dipolar molecular. Podemos expresar
el Hamiltoniano en la forma:

H =mQ(2ata+1)/ 2+ Aa" + a)®*y(a" + a)*
-1, cos(ot)(a" + a) [6]

que luego de desarrollar las potencias, po-
demos expresarlo de la forma compacta:

H = H,, + H + H" (7]
donde

H" = J(3a" + 3a) + 7(6a™ + 6a” + 12a'a + 3)

—n,cos(wt)(a" + a) [7.a]

H" =)@’ +a' +3a'a® +3a"a)
+y(a* +a™ + 4a*a® +6a?a’® + 4a*®a) [7.b]

definiendo y = y(h / 2mQ)?, 1 = A(h / 2mQ)°>/?,
1, = €E,(h /2mR)"/*. Considerando la ecua-
cion [7], el procedimiento iterativo para el
calculo del Hamiltoniano de interaccion y el
correspondiente propagador (Figura 1).

Como se observa, es fundamental para el
proceso iterativo invocar soluciones analiticas al
problema cuando el Hamiltoniano es s6lo descri-
to en término de operadores bosénicos cuadrati-
cos y bi-lineales. S6lo en este caso, sin necesidad
de introducir transformaciones generalizadas,
los generadores constituyen un dlgebra cerrada y
por ende una solucién analitica para el operador
de evolucién temporal.

Procedimiento de calculo:
Iteracion cero

De acuerdo a los resultados obtenidos en
referencia b (1), U= U, U, , mientras que el Ha-
m11ton1ano de 1nteracc1on se expresa como

iQ(k— j)t Tk tk ]
S e e = S\, av dond
0<k+j<2 0<k+j<2

los coeficientes f, contienen los términos de

Scientific Journal from the Experimental Faculty of Sciences,
at La Universidad del Zulia Volume 14 N° 4, October-December 2006



470 Meétodo iterativo en sistemas moleculares interactuando con campos eléctricos

H=H,,+HY+H

o =iHpat /h
Uy =e

3

r
HID = U;rlo Voo

A J
— )t 1) _ 1 it
H, = UM, U0 = HO + B ;

inoUP = HU)

Tteracién (0]

» U=U,U,

L
U, =00y
o 0

Ui :UEI}UED)

1

Tteracién (1)

ate.

L4

r

j[-[11 = UgHVjU(IP = I-I(I]I]'+ HE” Ttaracién (2), ete.

Figura 1. Procedimiento iterativo para el calculo del hamiltoniano de iteraccion y el correspondiente

propagador.

anarmonicidad 4y y, los cuales fueron ya obteni-
dos en nuestros célculos anteriores, por desarro-
llo de los exponenciales en el potencial de Morse
[4], A=-hwX, /2 ,y=7hoX, /12. En nuestros
casos xx representa un parametro molecular cal-
culado a través de un potencial de Morse. De-
pendiendo de los valores de X, el modelo repre-
senta el potencial efectivo para una molécula
particular. En el caso de moléculas diatémicas
del tipo H-X, es comtn X, =107°. Usando la
ecuacion de Schrodinger en la representacion de
interaccion, es posible encontrar el conjunto de
ecuaciones diferenciales acopladas para los coe-
ficientes ¢, (f). El sistema de 6 ecuaciones diferen-
ciales ha sido resuelto en trabajos anteriores (1),
por lo que en principio no es necesario recurrir a
nuevos cambios de variables para expresar al
operador de evolucién en términos de sus pro-
piedades como operador de compresion y des-
plazamiento. En vista de la complejidad de la
proyeccion del operador escrito de acuerdo al
producto de exponenciales sobre los estados de
ndmero luego de la primera iteracion, en este tra-

bajo se demostrard que es considerablemente
mas conveniente la realizacién de tal cambio de
variable (1). En este caso, se logra obtener el si-
guiente conjunto de ecuaciones diferenciales
acopladas:

du = (/1G4 —2g4,v)
de = (1 / n)(=gyop + 295,v)

at’V = (i / h)(_g”'V + 2920/’”
9,0 =(1/2ng,, + (i /2(ede* —e* d;e)

En la referencia (1) se demuestra la relacion
de las funciones «, (f) (k=1,..,6) con estas nuevas
variables u, v, €, 6. En esta aproximacion de itera-
cién “cero” (0) la probabilidad de transicion P,
esta gobernada por la ecuacién siguiente:

(0) e v*e 2
P® = —5exp|Re — e [8]
\u\ p

Las funciones u(f), v(f) y €(f) dependen im-
plicitamente de los pardmetros de anarmonici-
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dad, en los cuales X, es 0.00001. Estas expresio-
nes para las anarmonicidades fueron extraidas
de la expansién en serie de los exponenciales del
oscilador de Morse (4).

La Figura 2 muestra la probabilidad de
transicion segtin los resultados numéricos obte-
nidos para el caso 7, = 104 La primera conclu-
sién importante, es que el calculo analitico que
corresponde a estos pardmetros de anarmonici-
dad, es correcto.

Procedimiento de calculo:
Primera Iteracion

Escribiendo la ecuacion [7.b] en términos
de los coeficientes genéricos:

() _ 0) 3 (0) t 2 (0) 12 (0) 13 (0) 4
HIO =gpa” tgyaa tg,a‘atg;a”+gga
(0) 13 (0) t2 2 (0) t .3 (0) ,t4
+g,,a'’a +g,,a"a” ++g;'a’a’ + g, a [9]

Delaiteraciéon 0, se sabe que en la represen-
tacion de interaccion:

H, =U}j,HU,, = H! + H" [10]

A partir del primer término se obtuvo en la
iteracion cero al operador evoluciéon Ux ) con el
cual se procede a calcular H, segtn

1
H, =uY"H"UY = HO + " Cada término
I Iy U Iy e 7Th
en H , se calcula de la siguiente manera, por
ejemplo:

uMa*u! = v’ au’uaU’UuaUl” = b

=(fia+ f,d" + f,)° =(fia+ f,a" + £, (fa+ f,a" + f,)
[11]

los términos b2,b%,b*,b"? b'? b, asi
como los términos combinados btb?, b b,
b'b®, b"’byb*?*b? son calculados de mane-
ra equivalente. En estas ecuaciones, las

funciones f, estan dadas por:
fi=e“4a,ae®; [y =—2ae";
fs =—2a,a,e” —a,. Una vez calculados

estos términos, se agrupan los lineales, bi-
lineales y cuadraticos en H!" tal que:
1

n _ (1 ()t (1t (1,2 (1, t2
HI‘ =9de,lt g, at+tg,a +g, /aa+g,a +g,a” [12]

Figura 2. Probabilidad de Transiciéon en fun-
cién del tiempo para un X,= 0,00001
y 7,=104.

verificando que este Hamiltoniano sea Her-
mitico. Para ello debe cumplirse que:

o _— ,mt. 0 — wt, ) — mt, ). Wt
9oo =Yoo 911 = 91 1910 = YGo1 1920 Yoz (13]

Es decir, que los coeficientes diagonales
sean reales, y los que estan fuera de la diagonal
sean uno el complejo conjugado del otro. Ello se
verifica facilmente con las expresiones deriva-
das, por lo que a continuacién sélo se presentan
los siguientes coeficientes:

gho =UABS] 5 +3U75 fy +2f, fof)+
3Uf,% fo + 20, S 3L S+
HOUF2 2 + f2 1)+ 462 (L[ +[ )+
FURf+ L2 Lm+60 L0 +5l5 +
4,1+ F2 12+ 122+ 48U 2L+ +
LUS2L 4 L2LYNH6U2 L2+ f0 4.l

gl =132 + L0+ 3L (A + 2n + 2r )+
LI+ 300 + 20 + 200+ £ 2+
3012 S + S LN+ v @B, SRS, + L, fH)+
+4B S, LA+ 2AR[)+ 1 12+
3L USE+ L 20 +62S, £, (S +
A1+ |40+ £ LG5 + A+
AL L] Sy + LI+ BL A+ fF2) R
ABS S S+ LS [14b]

Scientific Journal from the Experimental Faculty of Sciences,
at La Universidad del Zulia Volume 14 N° 4, October-December 2006



472 Meétodo iterativo en sistemas moleculares interactuando con campos eléctricos

9\ =UH6(S, f, f, + 3L (L[ +[ L[ )+ £, 10+ 3
@Sy (L] + L[+ £ 5 S0 +61 5 f +
FUAL2 £2 + £, 1, S2)+ 48U S, 2L, + 25, ) +
I U2+ LI+ FL U2+ L 20 +6@(f, | +
AL LA +[LL (A + L0+ 2SS, fy +com+

A8 QL[+ 2L+ LUSE+ L)+
LU T2+ LS DAL S+ [, (4

Dadala extensién y complejidad delos coe-
ficientes, éstos s6lo pueden ser calculados sim-
bélicamente. Por otra parte, debemos recordar
que dependen de las funciones fi(t), que son los
coeficientes de la transformacion de Bogoliubov
sobre el operador de creacién de la iteracion cero.
Se plantea nuevamente el sistema de ecuaciones
diferenciales para la determinacién de Ugi ) apar-
tir de las siguientes expresiones:

nuy = H; U [15]
1 1 1
y

_aWgtz _,m —_aWata —aWg —qWa2 _,m
U;f)(t)=eala eaz afe “39-‘16 a4ae asaeaG [16]

con lo cual:

i
1 — = (1) 1) (1) w2 1)y,
gy’ = h(gzo —2a,°gy, +4a,°9);

o

i
— o _ 140 o 0 _ 1) 1)y,
0,0y h(glo ay gy +4a, 9o —2a,°go )

i
O — Z4M 1) 1)y,
gy’ = h(gll —4a,'gg);

i
1 — = (1) 1) (1)
gy’ = h(g(n —2a5°Goy)

i
1 — - ,0),"2a;y.
das’ = hgoze o
i
1 — = 1) 1) (1) (1) 12 @)y,
dag’ = h(goo —a5'gor + goglay’™ —2a;); (17]

A este nivel se presentan dos inconvenien-
tes; el primero esta relacionado con la resolucién
numérica del sistema [17] en cuanto al esfuerzo
computacional. De hecho, no es posible resolver
tal conjunto de ecuaciones insertando directa-
mente las funciones de los coeficientes para los
gii. Es necesario buscar una forma alternativa que

serad explicada en detalle, mas adelante. El segun-
do inconveniente surge una vez resuelto el siste-
ma, cuando se calcula la probabilidad de transi-

cion (1P
0 1

0> y las dispersiones en momento

y posicién, pues dependen de términos del tipo:
UPU)alUu. Veamos por ejemplo el calcu-
lodela amplitud de la probabilidad de transiciéon
(futyu®

O> con el operador evolucién para cada

iteracion escrito como el producto de exponen-
ciales:

_%e_a]man

<1‘e—a1+2e—a2a+e—a3a+ae—a4ae—asaze

it )t ) (1) ,2 (1)
a a —a a' a_—a, a, —o a —a
2 e’ e e "° e °

e

O> [18]

Esta proyeccion es engorrosa y demasiado
larga, sobretodo considerando futuras iteracio-
nes. Se decide entonces representar al operador
evolucién en términos de sus propiedades como
operador compuesto por un operador de despla-
zamiento y otro de compresion, lo que permite
expresar al operador evolucién para cada itera-
cién como:

U,0) =e"U, D, ) =e”

(e;)

B, +e j>g [19]
donde el subindice j indica la iteracion.

Composicion de un operador
evolucién global

La idea es encontrar una composiciéon de
operadores adecuada para la proyeccion sobre
los estados de Fock. Segun la ecuacién [19], la
amplitud de probabilidad hasta la primera itera-
cion es:

o)

D, ) 1201

@U;QU;?‘O> = @e%UuO)D(sole%Uul)D(el)

— ,ilpotoy)
—e @U[ZO]D(SOJU(Zl

donde D(¢) = et e’ eg el operador de des-
plazamiento, mientras que

L - 2 1 1o

Uz)=e? * 2" es el operador de compre-
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sion, tal queU " (z)aU(z) = na +va'. Parare-
solver [20], lo primero que se observa es que
D(e,)U(z,) puede representarse como
Ul(z,)D(e, ), recordando que los estados cohe-
rentes de dos fotones son el resultado de la
accion del operador desplazamiento y luego
compresion sobre el estado vacio:
U(z)D(ﬁ)\O) =\ﬁ> ,- Por otro lado, cuando los
operadores se invierten, lo que resulta son
los estados coherentes comprimidos:

D(e)U(2)0) =e; 1, v) [21]

Ambos estados son equivalentes si se cum-
ple unarelacién que basicamente lo que refleja es
la conmutabilidad de ambos operadores para un
caso en particular:

e=up —vB’ [22]
con lo cual:
B), = Uz)D()0)= DIeU(2)0)= + ¢), (23]

En nuestro caso, se quiere que
D(e ‘0 z,) DB, ‘0 para lo cual se debe

saber cuanto Vale B enfuncién de u y dev:
Sean:e=uf—vf ye =u'p —v'p [24]

Entonces, al multiplicar por p* (la primera)
y por v (la segunda ecuacién) y sumando, nos
queda finalmente

uetve = d,u‘z —p*)B—pu'vB +vu B,y dado

que ‘,u‘z —v|* =1, entonces:

B =uwetvet > B, = e+ g [25]
Ahora la ecuacién [20] queda como:

)

o) 126l

(s

>=ei(¢o+¢1)<1‘U D, U, D

(z9) " (eg)

(1)

— lPote
=eforh @U[zo Ut DigoiDee,

Se procede entonces a componer un opera-
dor de desplazamiento global. Para ello emplea-
mos la regla de BCH, dada por la relacién
! Considerando A = B,a" —Ba

ehe® = A*B, AR

473
y B=ea' —¢la, entonces [A, B]= ﬁoel ﬁ:]el,
por lo
D(B,)D(e,) = D(B, + Sl)eZ(ﬁ0 1= Boer) 27]
y por tanto
< Ul o> =il +¢,1< ‘UUO)U”‘]D%]D( ]‘0>

=e““"’*"’"egwoe;ﬂael)@‘Uu) DB, +e ]‘ >[28]

donde D(ﬁ + & ) = e(ﬂn“‘ﬁ)“"‘(ﬂu""l)‘a [29]
0 1
tal que su accion sobre el estado vacio es:

D(B, + )0} =B, +¢,) [30]

Igualmente, la composicion de U, \U,,
efectud de la siguiente forma:

Ur(zo JaU(z,) = u,a+ voa* y U*(zl)aU(zl) =up,a+ vlaT
U'(zo )a'Ulz,) = u,a* +v,a U'[zl)a*U(zl] =ua +va
[31]

tal que se compone un operador de compre-
sion global del tipo:

U(z) =Ul(z,)U(z,)
U'(2) =(U(z,)U(z,)) =U(z,) Ulz,) [32]

a partir del cual se tiene que:
U'(z)aU(z) = ha+ va' [33]

y verificando que esta transformaciéon sea
. . . |~|2 ~2 .
unitaria, es decir |f|” — [7]” = 1. Al cumplirse
la condicién de unitariedad, es valido hacer

la composicion para el operador de compre-
sion global:

1
—z*a’-—za

UiZ) = U(zO]U(z]—eZZ 2 [34]

donde el nuevo parametro de compresion

esta dado por z = ze” tal que los nuevos coe-
ficientes de transformacion dependen del
nuevo parametro de compresion segun la co-
nocida relacion:

it =cosh? y v =e’senhr [35]
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Con este resultado para la expresion del
operador de compresion, la ecuaciéon [20] se mo-
difica para dar:

{

(z0) (zJ

>—e“¢°*¢“ezw°“ Boer) <1‘U D(B, + ¢ ]‘ >

oo hlg SBosifie)

(lu@D(, +¢ o) 136

Por los resultados previos, sabemos que
i . .
0=¢-5Fe—cp) [37]
En nuestro caso:

=ilg,+¢,) — 18081 1ﬂo) [38]

Finalmente, la expresién para la amplitud
de probabilidad hasta la primera iteracion es la
siguiente:

(iauso) = e@@U(z)D(ﬂo +)o)

e
e [39]

\/7 = exp[ 5

H=ou, +v,v)
V=pu,v, +vou;
ficientes de transformacion, mientras que el

nuevo parametro de desplazamiento esta
dado por

donde: }son los nuevos coe-

E=f,+¢ =/‘I£0+V18;+81}’

6 =§~b+é(ﬁ;€1 Elﬁo) =(¢,+ ¢,) ﬁo% 51*180)}

es la nueva fase.

Al insertar estos parametros en la ecuaciéon
[36] se obtiene la expresién completa para la am-
plitud de probabilidad hasta la primera itera-
cion:

[T . . .
_ e“%”" )eglsl(.“1f1\+V1€n)_€1(ﬂ1€t|+V1€0) 1
IOl
. .
(180 + v, €08))
3/2
(totty +vovy)

(ugvy +vouy) (ujegtvieg+e)? . . 2
= +‘,u]s“+vlso+sl‘

62 oty + VoV [40]

y la probabilidad de transicion a iteracion
[1], que no depende de la fase, esta dada por:

~12 ~ ~2
P = € ‘3 exp{Re(V ¢ )—22] [41]
7 Z

Segtin la Figura 3, la probabilidad de transi-
ci6n hasta la primera iteracion P{”, presenta el
mismo comportamiento de la iteraciéon 0. Para
poder apreciar el orden de magnitud de los cam-
bios de la probabilidad de transicién entre los dos
casos es preferible representar la diferencia por-
centual 1002, —P{") / P\ (Figura 4).

0->1

Con este gréfico se verifica que el cambio o
mejoria en los resultados con la primera iteracién
llega a superar el 0.1%.

La ecuacion [41] revela tres caracteristicas
importantes del operador evolucién:

a) Laamplitud de probabilidad considerando
ambas iteraciones es completamente equivalente a
la amplitud de la iteracién 0. Basta con reemplazar
los parametros anteriores por los nuevos pardme-
tros de compresion, desplazamiento y fase.

b) Las iteraciones, que en principio corres-
ponden a operadores evolucién diferentes, tal
que cada uno de ellos es capaz por separado de
generar estados coherentes de dos fotones segtn
la definicién [20], estan en realidad muy relacio-
nadas entre si, puesto que el tratamiento alge-
braico descrito las pudo agrupar en una sola.

c) El proceso iterativo puede resumirse en la
accioén de un operador de desplazamiento global
y un operador de compresion global. Por ende, el
operador de evolucion total es capaz de generar
los ya mencionados estados coherentes de dos fo-
tones:
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50 Lo 150 200
Figura 3. Probabilidad de transicién en funcion

del tiempo hasta la primera iteracién
paraun X=0,00001 y n=10A.

Sll] ll;[I lf:l] il:;l]

Figura 4. Diferencia relativa
100(P?, — P2 )/ PY, entre la
probabilidad de transicién de la

iteracién cero P,?, yla probabilidad

de transicion hasta la primera

iteracion P\’ como funcién del

tiempo para un X,=0,00001 y 1,=104.

U}?Uﬂa> = ei‘N”U(E)D(ﬂo + 81)‘a>

— ei@

a+ﬂ0+81>b [42]

d) El operador evolucién global es unitario,
ya que puede ser expresado como el producto de
un operador de desplazamiento global y un ope-
rador de compresion global, los cuales son ope-
radores unitarios.

e) La operacion seguida de dos operadores
de compresion U, U, es equivalente a una
compresion global, la cual genera una transfor-
macién de Bogoliubov tal que los nuevos coefi-
cientes de transformacion son:

U'(Z)aU(Z) = (uou, + vov))a +
(ugv, + vou,)at = na+ va' [43]

donde se verifica facilmente que
~|2 ~|
al” = o =1

Procedimiento de calculo:
Segunda Iteraciéon

Para la segunda iteracién calculamos:

— 77O gDy () — g (1)
H, =U"'H"UY = HP" + H’ [44]
donde
217U — py(Dyr() —_r7n* ) — gy (1)
th,l _Hh U,l yHIl —U,0 V1U10 _HI, +H11

fueron hallados en la primera iteracion. Es
necesaria la expresion para H™ que se obtu-
vo en la primera iteracion. Este término de-
pende de los operadores bosénicos de orden
mayor a dos a través de los coeficientes de
transformacion, segun la relacion:

(n — (1,3 (1) t.2 (1) 12 (1) 13 (1) 4
HII =gpad tg,aa +g,a atg, a’+g,a

+giYaa+ glla”a® + +glla’a® + gla™ [45]
Se verifica que este Hamiltoniano es Her-
mitico dado que se cumple que:

mt., ) — mt

;g{}%} =931 392 TYa
[46]

) Wt. 1) mt. m?

Yos Y30 1912 =921 390a T Yo

Con lo cual sélo es necesario calcular cinco
de los diez coeficientes:

E)Is) = I(f13+3f12 +3(/, ;2 + f;3)+
VAL s+ AS2 S5+ 32 S5 S+
62 S fo fs + S 12 )+
A f,7 fs+ 3L f)+ 4150 f5) [47]
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g% =32 £, +34 (AT + 2R+

3LEN[ +LD+352 00+

YA S S, fo + 4+ BU LA + 25
T2 S0+ 625 £, + 1.0+
465 faldfuf* + 1+

I I f) 1282 £ f [48]

Gos =V +4L, ST +6S0 1,2 +4L,°f+ 1Y) [49]

gl =74 RSy + 42 (L[ +30[)+

62, S (A" + 1Ll 0+

af2(h[ +3n+ 450 (50]
‘2

g% =762 12 + 48U L (A + 160+

6f, [+ |1l + aln[ )+
aBf AT + 1LY+ 652 12) [51]

Al efectuar el célculo de la ecuacion [44], se
obtuvo nuevamente un Hamiltoniano que fue
separado en dos partes:
H, =Uu?"" HOU® = HO + H, donde H esta

2 Il Il Il 12 12 4 IZ
conformado por los operadores bosénicos que
generan un algebra de Lie:

I

I:I}i’ = ng’a*iaj [52]

O=i+ j<2

donde los coeficientes g;? _, que acompanan

a los operadores lineales, bi-lineales y cua-
draticos dependen de los coeficientes de ma-
yor orden gV _, de la iteracién anterior, los

i+ j>2
(0) .
cuales a su vez dependen de los g, ., (asi

como los g/} ,_, dependian de los g}’,.,):

9% =gl B2 f)+ g U2 fo +2f fo )+
9Oy + 28 f, S+ 9N B2 )+
gl eUE 12+ fAN+ gV BUR ([ + a5+

FSEH+ FEEM+ a0 L (A +84[ +
N AREN AN A L

g BRI + U2 L+ £2 L)+
965 3 + 3 5)) (53]

92 =gl 2 + L 20+ 9D + 241 +
+2lf, [+ £ 12+ 98 (A +2ln [ +
AL+ f+ gWBU2 S5 + £ )+
9N ABS, f2f, + o f2 N+
gL LA +2L+ £+
31562 + £, 2
aB e, LA +2 00 + A1)+
LR + LM+ aQOf L] fi + £ f+

3L + L0350+ 9a BB S5 fs + £, 05))
[54]

‘ 2

92 =gW6lf, £, £,)+ gy LA +[L[ +
Fifo S+ g @S (A + A1)+

KAtV +aR@ (A + L0+ £ £ f 0+
gl 6, fo 9N Q2L 2 + £ f, f2) +
gY@ AL +2L[ )+ LU + 2+

S+ fremaals + 250010 [ +
L PUAL + LD + 200 05 + £ 6 £ +
g B LR + 2L+ LU + L)+

KU+ LI+ g5 02007 7 + S, 05))
[55]

‘ 2

En resumen, todos los coeficientes ¢!’ son
funcién de los parametros de anarmonicidad 4,y
y de los fi(t) solucién del sistema de ecuaciones
del paso denominado iteracién cero. Los coefi-
cientes g\* en cambio, dependen de ¢! y de los
fi(t) que son soluciéon del sistema de ecuaciones
de la primera iteracion. A partir de este punto se
repite el procedimiento de la iteracién [1]. Con
estos nuevos coeficientes de iteracion se establece
el sistema de ecuaciones diferenciales para la se-
gunda iteracion:

. i
ity =1 (6 ~295,)
(2)

. i
Vy = %(_giflvz + 2950 Uy)

. i
&y = %(_g{g)ﬂz + 292)21]”2) (56]
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que fueron resueltas de forma analoga al
caso anterior para obtener u,,v, y ¢,. La
convergencia debe manifestarse tanto en el
calculo de la probabilidad de transicion,
como en las dispersiones. Para la probabili-
dad de transicion hasta la segunda itera-
cion, la expresion esta dada por:

)P (2)* % .22
2) _ ‘8 ‘ 4 € 2)[2
Py = oF Exp|Re @ —‘e ‘ [57]
| "

donde ahora:

e = uF4+v,T + e,

v =T, + v,

u? =T, + v, (58]

Para ilustrar mejor la convergencia, es pre-
ferible mostrar directamente la diferencia relati-
va 100\”, =P ) /P

Como puede observarse a partir de la
Figura 5, el cambio en la probabilidad de transi-
cién incluyendo la segunda iteracion es conside-
rablemente inferior al 0,06 % que se obtuvo hasta
laiteracién anterior. Es necesario asegurar que se
halogrado la convergencia, realizando la tercera
iteracion.

Procedimiento de calculo:
Tercera Iteracion

Para este caso tenemos:
— 7O gDy — gy (1r)
ng —U,2 H,2 U,2 —HIs +H,3 [59]

donde U;” fue hallado en la iteracién 2, y la
expresion para H!" esta dada por la misma
ecuacion para H® que ahora depende de
los coeficientes de la primera iteracion:

03 = oo (S + Gu S f5 + 920 [1S5” + 9ao S5 +
Goi (47 S3)+ 915 (7 f5 + 37 S [+
99 A S Sofs + LS ) +
90 (5" fo + 31105 f5) + 9io (45" f5)  160]

2
92 =gWBf2f)+ab (A + 22D+
gNB L2 )+ gWA2f2 f, f.)+

nLongnLsE
0. 0000l

510

\J\V 100 150 00
—gwe1n 8 L

Figura 5. Diferencia relativa
100P,, = P2 )/ P, entre la
probabilidad de transicion hasta la
interacién 1 P!, yla probabilidad de
transicion hasta la segunda iteracion
P2, como funcién del tiempo para
un X ,=0,00001 y ,=104.

aVBU LA+ AR+ 2+

aBef s + 5L+
@ L @A + )+ 2 )+
9% 121,% fi f3) [61]

92 =gl i g S Y g S+ gl S+ gl
[62]
2
9% = gl f)+ g (A + 3020+
% 2 2
an@f AL+ L+
» 2 2 * *
g (F2UA + 3Ll D+ gl f)  163]

92 = g6 s 2+ gV @A LA + L2+
AR AR AT AR

V@A LA+ R0+ gber? £2) 164]

y

n — 2),3 (2) 4t 2 (2) 412 (2) 13 (2) 4
HI2 =g a’ +g,aa +g,a a+ga’+gga

(2) 413 2) 12 2 (2) 4t 43 (2) 14
+g,;ava+g,,a"a’ + gy rata’ + g, pa [65]

Al transformar este Hamiltoniano con U!”,
. ., 2
se tiene nuevamente la expresion:
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(n — 29(3) tg [66]

O<i+ j=<2

donde simplemente se reemplazaron los
coeficientes g 2, por los g% 1~ €N las expre-
siones para los g? 52 de la iteracion anterior
para obtener los g”’ <o+ Las ecuaciones dife-
renciales en esta tercera iteracion se corres-
ponden con;

(3)

i
s = %(911 U3 — 29(2] 3)

= %(_gl[?)vs + 2920 Us)

i
3 = %(_gl[g)ﬂs +2g47vs) [67]
La expresion para la probabilidad de tran-
sicién hasta la tercera iteracion [3] es:

‘ (3)‘ P % (32 5
P(;i]l ‘ (3)‘ s Exp Re(ﬂ()] - ‘8[3]‘ [68]

donde:

e® = uie® + v e® +ey

v = yPy + 0Py

1 =y, + @y (69]

y para verificar que en efecto las iteraciones
han convergido, se puede observar que la di-
ferencia porcentual representada en la
Figura 6 es nula.

Al aumentar la escala de {-1,1} a {-10-%,
102} en la Figura 6 se obtiene la misma grafica.

Puede concluirse entonces el proceso itera-
tivo, lograndose la convergencia en la tercera ite-
racién. En un trabajo previo, titulado “Comenta-
rio sobre las transformaciones Iterativas de Bogoliu-
bov y los osciladores anarmonicos” los autores Fer-
nandez y Castro (13) sefialan que en este tipo de
sistemas la divergencia suele ocurrir por inesta-
bilidades del algoritmo empleado, y no por ca-
racteristicas intrinsecas del sistema, por ejemplo,
que no exista una transformacion que elimine los
términos fuera de la diagonal.

0.5

L1 100 1E0 tog

Figura 6. Diferencia relativa
10022, —P2 )/ P2 entre la
probabilidad de transicion hasta la
interacién (2) P2, y la probabilidad
de transicion hasta la iteracion (3)
P como funcién del tiempo para
un X =0,00001 y ,=104.

Una vez culminado el proceso iterativo,
puede senalarse que los términos fuera de la dia-
gonal del Hamiltoniano contribuyen poco en la
evolucion del sistema luego de lo que fue deno-
minado iteracién cero. Por consiguiente, puede
considerarse suficiente esta primera transforma-
cién para una 6ptima diagonalizacién del Hamil-
toniano que describe al sistema a la anarmonici-
dad seleccionada: X,= 0,00001, que corresponde
a A=-0,00014718 y a y= 0,0000023037. Un estudio
mas riguroso requiere efectuar el calculo iterati-
vo a diferentes valores o pardmetros de anarmo-
nicidad, pues es de esperar que tanto la conver-
gencia como la magnitud de la contribucién del
proceso iterativo dependan dramaticamente de
este factor.

Conclusiones

Es evidente que el primer resultado rele-
vante del presente trabajo se encuentra en el ha-
ber reproducido numéricamente los resultados
obtenidos analiticamente en la iteracion cero, es
decir, para la primera transformacién de Bogo-
liubov (recordemos que el proceso iterativo co-
mienza a partir de la aplicacién de esta primera
transformacion sobre los términos de orden ma-
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yor a dos en los operadores de creacion y aniqui-
lacién del Hamiltoniano original) a la anarmoni-
cidad seleccionada, en presencia y ausencia del
campo.

Hasta ahora se tenia conocimiento del efec-
to que ejerce el operador de evolucién descrito
como el producto de exponenciales sobre los
operadores bosoénicos, a través de la expresion
u a al que depende de las funciones ai(t). En

el lenguaje de la 6ptica cuantica, el operador de
evolucién puede ser facilmente relacionado con
el producto de un operador de compresion U(z)
y un operador de desplazamiento D(«), donde «
y z son niumeros complejos (14). Por ende, el he-
cho de quela evolucion temporal delos operado-
res de creacién y aniquilaciéon obedezca una
transformacién de Bogoliubov no debe sorpren-
der. Sin embargo, y aunque efectuar tal identifi-
cacion no es sencillo, es considerablemente mas
conveniente llevarla a cabo por varias razones.
En primer lugar, el expresar al operador evolu-
cién en términos de su caracteristica como opera-
dor de desplazamiento y compresion permite re-
portar por primera vez la resolucién analitica del
conjunto de ecuaciones diferenciales que gobier-
nan a las funciones que acompanan a los genera-
dores del algebra en la expresiéon del operador
evolucion. Por consiguiente, se deriva una ex-
presion analitica para este operador.

En segundo lugar, dicha identificacién fa-

cilita enormemente el calculo analitico de
t .

Ut all) que ahora depende directamente de los

coeficientes de transformaciéon u, y v, :
"' = U *
U, aU;’ = pea+vya + (uge, + voe,)

y como se puede apreciar, es mucho mas
simple dado que refleja directamente la ac-
cion del operador. Con respecto al procedi-
miento iterativo, cabe resaltar lo siguiente:
el Hamiltoniano que resulta de cada itera-
cion siempre es Hermitico, y los coeficientes
de transformacion siempre guardan la rela-
cion que garantiza el caracter unitario del
operador evolucion, es decir, se cumple para

= 1. Por lo tan-

2
- ‘V )

todo tiempo que ‘,u O ’

to, el operador de evolucion y el operador de
evolucion global para cada iteracion son uni-
tarios, dado que es el producto de un opera-
dor de deslazamiento y un operador de com-
presion. Al culminar el proceso iterativo, el
efecto final sobre los estados de Fock es el
desplazamiento y compresion de éstos. Es
decir, el Hamiltoniano es capaz de generar
los conocidos estados coherentes de dos fo-
tones. Ello se hace evidente al poder resumir
todo el proceso iterativo en un solo paso den-
tro del operador de evolucion, el cual refleja
una operacion global de desplazamiento y
compresion:

., 2 )D(e™)0

)

Lasiteraciones, que en principio correspon-
den a operadores de evolucién diferentes, tal que
cada uno de ellos es capaz por separado de gene-
rar estados coherentes de dos fotones, estan en
realidad muy relacionadas entre si, puesto que el
tratamiento algebraico descrito en esta secciéon
las pudo agrupar en una sola. Esta ventaja se ve
reflejada en los calculos involucrados dentro de
las posteriores iteraciones, que son basicamente
las probabilidades de transicién. La probabilidad
de transicién depende de los nuevos coeficientes
de transformacién de Bogoliubov que resultan
de efectuar el calculo
(U(I)U(I)U(U Juay ) auul U(” ll(” Tam-
bién depende del nuevo parametro de desplaza—
miento, con lo cual se puede ver que la expresion
para la probabilidad de transicién considerando
hasta la i-ésima iteracion es completamente equi-
valente a la expresion para la probabilidad de
transicién hasta la iteracién anterior. Basta con
reemplazar los pardmetros anteriores por los
nuevos parametros de compresion, desplaza-
miento y fase.

<I‘U§”U§”U}”U}” ...... Uy
() 1 2 3 k

0) =(1U(z,. 7

Por otra parte, se corroboré que la opera-
cién seguida de dos operadores de compresion
U, U, esequivalente a una compresion global,
la cual genera una transformacién de Bogoliu-
bov, tal que los nuevos coeficientes de transfor-
macion son:
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U (2)aU(z) = (uou, +v,v,)

a+uyv, +vou,)at = pa+va’ donde se ve-
rifica facilmente que 7" — [7]* = 1. A la anar-
monicidad seleccionada dada por los parame-
tros X_,= 0,00001, que corresponde a
A=-0,00014718 y a y= 0,0000023037, se lo-

gra una convergencia que diagonaliza por
completo al Hamiltoniano en la tercera itera-
cion. De ser asi, resulta suficiente la primera
transformacion de Bogoliubov sobre los ope-
radores bosoénicos efectuada en la iteracion
cero para una optima diagonalizacion del Ha-
miltoniano. Es recomendable estudiar el com-
portamiento del sistema para varios valores
de anarmonicidad y campo eléctrico pues es
de esperar que tanto la convergencia como la
magnitud de la contribucion del procedimien-
to iterativo dependan de éstos. La metodologia
iterativa empleada representa una mejor al-
ternativa con respecto a las técnicas pertur-
bativas convencionales pues presenta la ven-
taja que permite extraer la informacion pro-
vista por la parte anarmoénica del sistema, e
incorporarla de forma no perturbativa dentro
de la parte resoluble del problema. Ello ade-
mas permite obtener un operador de evolu-
cion unitario, lo que no esta garantizado por la
teoria de perturbaciones convencional.
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