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RESUMO

Recentemente, Flemming et a/ [Opt. Lett. 24, 2529 (1995)]
demonstraram um aumento da ordem de duas vezes no niimero de atomos
aprisionados, usando uma versdo alternativa da armadilha magneto-optica
convencional denominada de armadilha de duas cores ou armadilha com
feixes auxiliares. Neste trabalho, apresentamos uma descri¢do teorica
sobre o aumento no processo de captura de atomos de sodio (Na) na
armadilha magneto-optica convencional, além da armadilha com feixes
auxiliares. Mostramos através de um modelo teorico simples que descreve
o processo de captura no regime de gas ideal, que podemos descrever as
principais caracteristicas destas configuragdes de armadilhas magneto-
opticas.
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ABSTRACT

Recently, Flemming et al [Opt. Lett. 24, 2529 (1995)] have
reported an approximately 2-fold improvement in the number of trapped
atoms by using a two-color magneto-optical trap. In this work, we present
a theoretical discussion on the enhancement of the capture process of
sodium atoms in the conventional magneto-optical trap besides two color
configuration. Here we show by using a simple theoretical model to
describe the capture process in the ideal-gas mode, that we are able of
describing the main features of these magneto-optical trap configurations.
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Capitulo I - Introducio

1.1 - Introdugéo

Hoje em dia, a procura por amostras de vapores atomicos
com alta densidades e temperaturas muito baixas ¢ um dos campos de
intensa pesquisa e vasta aplicagdo de técnicas como desaceleragdo de
feixes atomicos por laser e aprisionamento magneto-optico. Usando a
armadilha magneto-dptica (AMO), primeiramente desenvolvida por E.
Raab et al em 1987 [1], podemos obter como ja reportado na literatura,
densidades maiores que 102 cm™ [2] e temperaturas mais baixas que
aquela determinada pelo limite Doppler [3]. Entretanto, mesmo com tais
desempenho, ainda se faz necessario para estudar problemas como
colisdes entre atomos aprisionados [4], aumentar a taxa de captura,
aumentando assim o numero € a densidade de atomos aprisionados até o
limite imposto pela for¢a de confinamento da radiagéo.

Para este proposito, pelo menos trés métodos ja foram
testados, a saber: (i) método de frequency chirping, (ii) método de
bandwidth broadening e (iii) método do aumento do didmetro dos feixes
lasers.

Os primeiros dois métodos foram propostos por Lindquist et
al em 1992 [5]. Eles demonstraram com todo o rigor que, nenhum dos
métodos era eficiente na tentativa de se aumentar a taxa de captura. O
terceiro método foi proposto por Gibble et a/ também em 1992 [6]. De
acordo com os dados apresentados na Ref. [6], o niimero (N) de atomos de
césio (Cs) aprisionados na estrutura tipo nuvem era da ordem de N~ 3,6 x
10'°. Este valor ¢ cerca de duzentas vezes maior que o valor obtido usando
a AMO convencional reportada na Ref.[5]. A explicagdo para o resultado
obtido por Gibble et al é baseada no fato que, ao aumentarmos o didmetro

dos feixes de aprisionamento a regido de desaceleragdo também aumenta.



Capitulo I - Introducio

Dessa forma, atomos mais rapidos podem ser -eficientemente
desacelerados e aprisionados. Entretanto, devemos observar que para
mantermos 0 mesmo parametro de saturagdo para a transi¢do atOmica
envolvida, precisamos aumentar a intensidade dos lasers. Logo, este fato
impde uma restri¢do experimental sobre os possiveis valores dos didmetros
dos lasers a serem utilizados.

Em 1994, Sinclair et al [7] demonstraram um novo método
para aumentar o niumero de atomos de rubidio (Rb) em uma AMO. Este
método utiliza um segundo conjunto de lasers de aprisionamento
superposto ao conjunto original que compde a AMO. Entretanto, os
valores de dessintonia deste conjunto auxiliar sdo tomados de forma que
possamos aumentar o efeito Doppler e assim resfriar &tomos cada vez mais
rapidos até um certo limite. Bloqueando a parte central dos feixes
auxiliares, de forma a reduzir a taxa de perdas por colisdes entre atomos
aprisionados, os autores demonstraram um aumento da ordem de cinco
vezes maior no numero de atomos aprisionados.

Algum tempo depois, Flemming et a/ em 1995 [8]
demonstraram um aumento na taxa de carregamento de uma AMO para
atomos de sodio (Na), operando com lasers de multiplas frequéncias. Na
verdade, o trabalho de Flemming et al ¢ bastante similar ao de Sinclair et
al, com a diferenga basica que no trabalho de Flemming et a/ ndo existe
regido de superposi¢do, ou seja, os dois conjuntos de lasers (auxiliar e
original) estdo sempre espacialmente separados ndo havendo intersec¢ado
entre eles. Vaniando a frequéncia dos lasers auxiliares, para aumentar o
deslocamento Doppler, os autores observaram um grafico extremamente
interessante do numero de atomos em fungdo destas frequéncias. Para uma
dessintonia do laser auxiliar em torno de -25 MHz eles observaram um
aumento da ordem de duas vezes em relagio a AMO convencional,
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Capitulo I - Introducido

enquanto que para valores da ordem de -75 MHz o aumento observado foi
de aproximadamente dez vezes.

Baseado em todos estes trabalhos, nosso intuito € mostrar
através de um modelo tridimensional (3D) para o calculo da taxa de
carregamento da AMO, operando no regime de gas ideal, as principais
caracteristicas (vantagens e desvantagens) das configuragbes de
armadilhas usa(ias por Gibble ef a/ e Flemming et al.

O modelo utilizado neste trabalho para o calculo da taxa de
captura, em fun¢do de varios pardmetros da AMO, € uma generalizagdo
3D do modelo de captura unidimensional (1D) apresentado por Lindquist
et al na Ref[5]. Neste modelo, consideramos as caracteristicas 3D do
campo magnético quadrupolar bem como as corretas expressdes para os
perfis de intensidade dos feixes da AMO. Com o uso deste modelo,
podemos considerar a simulagdo de atomos que entram na regido de
captura em dire¢des diferentes aos eixos cartesianos. Assim todos os
resultados apresentados foram obtidos apdés uma média sobre varios
atomos com diferentes valores iniciais de posigdo e velocidade. Como
iremos ver, este procedimento faz com que obtenhamos valores tedricos
bem préximos aos valores experimentais, sem o uso de qualquer constante
de normalizagdo como efetuado na Ref.[5].

A razio entre o numero obtido na AMO com feixes auxiliares
e na AMO convencional define o fator de ganho n. Para n>1 (n<1) temos
um aumento (decréscimo) na taxa de captura e consequentemente no
numero de atomos aprisionados.

Este trabalho encontra-se organizado da seguinte forma: (i)
no Capitulo II descrevemos as principais caracteristicas da AMO como
seu principio de funcionamento, as forgas de desacaleragdo e
aprisionamento, o calculo do numero de atomos aprisionados e por fim o

3



Capitulo I - Introdugfo

modelo teorico desenvolvido para calcular a velocidade de captura; (i1) no
Capitulo III apresentamos uma breve discussdo sobre o atomo de sodio
(Na) e os niveis de energia considerados, mostramos como nosso modelo
descreve dentro de suas limitagdes alguns dos resultados obtidos para a
AMO convencional e apresentamos as simula¢des referentes as técnicas
para aumentar o nimero de atomos aprisionados na AMO; e (iii)) no
Capitulo 1V aplresentamos as conclusdes finais e discutimos algumas

possiveis extensdes deste trabalho.
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Capitulo IT - A Armadilha Magneto-Optica Convencional

2.1 - Introdugdo

Neste capitulo, descreveremos o principio de funcionamento
da armadilha magneto-optica e derivaremos as forgas responsaveis pelo
aprisionamento dos atomos. Discutiremos também como podemos, a partir
de um modelo simples de captura de atomos, determinar o nimero de
atomos aprisioﬁados € sua variagdo com o0s parametros usuais da

armadilha magneto-optica.
2.2 - Principio de funcionamento da amadilha magneto-Optica

O principio basico de funcionamento da armadilha magneto-
optica pode ser ilustrado supondo-se um atomo hipotético de dois niveis,
cujo estado fundamental possui spin S=0 (m¢=0) e o estado excitado spin
S=1 (m¢=0,%1). Vamos considerar ainda este 4tomo imerso em um campo
magnético B,(z)=bz, que varia linearmente com a posi¢do de maneira que
o efeito Zeeman provoca uma modificagdo das energias,
AE=um¢B,(z)=umsbz, dos subniveis do estado excitado, como mostrado
na Fig.2.1.

Consideremos agora o atomo interagindo com dois campos de
radiacdo contrapropagantes de polariza¢gdes circulares ortogonais e
deslocados para o vermelho da frequéncia de ressonancia, tal que o feixe
de polarizagdo o* se propaga na dire¢do +Z e o de polarizagdo ™ na
diregdo -Z. Se o atomo estiver em z = 0, a forca média exercida pelos
dois feixes € nula € o atomo permanece neste ponto. Se o atomo se
desloca no sentido z > 0 ele estara em maior ressonancia com o laser ¢”,

pois a frequéncia deste € proxima da frequéncia da transigdo Am=-1 e
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assim sofre uma for¢a na dire¢do -z, tendendo a voltar para a posi¢do

z=(),

Y

Fig.2.1- Diagrama de niveis de energia de um dtomo hipotético de dois niveis
interagindo com um campo magnético B,(z)= g, z

Para o atomo deslocando-se no sentido z< 0 ele estard em
maior ressondncia com o laser o', cuja frequéncia é proxima da frequéncia
da transigdo Am = +1, sofrendo uma forg¢a na dire¢do +z, que o faz voltar a
posi¢do z = 0. Logo o ponto z = 0 é um ponto de equilibrio estavel.

O esquema mostrado na Fig. 2.1 é facilmente estendido para
trés dimensdes. Para isto basta colocarmos os feixes contrapropagantes de
polarizagdes circulares ortogonais também nas dire¢des ¥ € § € um campo
magnético quadrupolar esferoidal como mostrado na Fig.2.2. Devemos
observar que devido ao fato que Ve B =0, as polarizagdes dos lasers no

plano xy, aparecem invertidas com relagdo as polariza¢des no eixo z.
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Fig.2.2 - Armadilha magneto-optica em trés dimensdes.
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Capitulo IT - A Armadilha Magneto-Optica Convencional

Pelo exposto acima, o comportamento de um atomo nesta
armadilha pode ser descrito, como discutido por Raab ef al.[1], por uma

equag¢do de movimento da forma

_odr

F==fr———
dt

@.1)

onde 47 é a forga tipo restauradora devido ao deslocamento Zeeman dos
niveis atébmicos € ao uso de polarizagGes apropriadas dos lasers e
—adr/dté a forga de amortecimento causada pelo fato que os feixes de
laser estdo deslocados para o vermelho da frequéncia de ressonancia
(resfriamento por efeito Doppler).

Na verdade, os atomos na armadilha estdo sujeitos a uma
forga que ¢ uma fungdo bastante complicada da posi¢do e velocidade.
Entretanto, quando os atomos sdo capturados, possuem velocidades baixas
e estdo confinados proximos ao centro da armadilha,onde o campo
magnético é minimo. Neste caso, a Eq.(2.1) que é aproximada, descreve
bem o comportamento dos atomos na armadilha magneto-optica.

Assim, para pequenas oscilagdes em torno da origem temos

d27 oadi 2
—5 t——+ao

F=0 2.2)

que ¢ a equagdo de movimento para o oscilador harménico amortecido,
onde & = %n ¢ a constante de amortecimento, o, = (%2)% ¢ a frequéncia de
oscilagdo e m é a massa do atomo. Para os valores usuais utilizados em

laboratorios, 0 movimento dos atomos é superamortecido pois @ > , .
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Como o movimento € superamortecido, poderiamos ser
levados a pensar que a unica solugdo estaciondria da Eq.(2.2) ¢ 7=0, o
que levaria ao aprisionamento dos atomos numa regido de volume
desprezivel ( v<<A’qs , onde Aqs é 0 comprimento de onda de de Broglie
associado ao atomo), ocasionando a possibilidade da observagdo da
condensa¢do de Bose-Einstein. Entretanto, apds absorver um foton do
campo de radia¢do ( 6'ou 67 ), 0 atomo o reemite espontaneamente. Esta
reemissdo introduz uma aleatoriedade em seu movimento causando uma
dispersdo em torno de 7 = 0,de forma que (F)=0 e (#*)= 0. Devido a isto,
a amostra de atomos aprisionados sempre terda uma temperatura de
equilibrio finita diferente de zero, e em consequéncia, pelo teorema da
equiparticio de energia, uma distribuicdo espacial finita. Na verdade
observa-se experimentalmente a formagdo de uma nuvem de atomos
aprisionados caracterizada por um raio médio. Para baixas densidades a
distribuicdo de atomos aprisionados € dada pela solugdo de estado
estacionario da equagdo de Fokker-Planck [2] para o oscilador harménico

amortecido

(2.3)

que € uma distribui¢do gaussiana centrada em 7 =0, como para um gas

ideal, com

24)

12
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este ultimo resultado assegura o fato que (7*)esta relacionado com a

temperatura de equilibrio, que é dada por

kBT=

2 (2.5)
a
onde D ¢ o coeficiente de difusdo ligado a emissdo espontanea.

A discussdo que levou a dedugdo da Eq.(2.3), é valida para
uma amostra de atomos aprisionados de baixa densidade. Quando se
aumenta a densidade de atomos na armadilha, comega a surgir entre eles
uma forga repulsiva devido a re-absor¢do de fotons, denominada de forga
de confinamento da radiagdo[3]. Isto faz com que a nuvem de atomos
expanda-se espacialmente limitando assim a densidade e modificando a
distribuigdo que deixa de ser do tipo gaussiana. Neste trabalho ndo

levaremos em conta nas simula¢des apresentadas, o efeito da for¢a de

confinamento da radiagao.

2.3 - Calculo do nimero de atomos aprisionados na armadilha magneto-

optica

O numero de atomos confinados na armadilha magneto-Optica
¢ determinado pelo balango entre a taxa de captura L destes atomos e a
taxa de perdas devido a processos de colisGes, levando a uma equagédo do

tipo

L W

r=L——N- Bin*(7,1)d"F 2.6)

13
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onde

A \ . A n o
- 7' refere-se as perdas devido a colisGes entre os atomos aprisionados e
0s atomos do gas de fundo,
- [ representa as perdas por colisdes entre os atomos confinados,
- n*(F,t) € a distribuigdo de densidade de 4tomos aprisionados.

O ultimo termo do lado direito da Eq.(2.6) so € relevante nos

regimes de altas densidades. Assim, no regime de baixas densidades (gas

ideal) temos como solugdo estacionaria (# — o) da Eq.(2.6)
N(oo)= Lt (2.7)

A taxa de captura L depende do método usado para carregar
a armadilha. O método mais simples ¢ formar a armadilha diretamente do
vapor de atomos, por exemplo, &tomos de sddio (Na), contido numa célula
a uma pressdo menor que 10® Torr. Um modelo aproximado para a
captura supde que os atomos que entram na regido de aprisionamento
(definidos pela dimensdo espacial do feixe de lasér) com velocidades
menores que uma velocidade limite denominada de velocidade de captura
v,, podem ser desacelerados e aprisionados. Como os atomos na célula

seguem a distribuicdo de Maxwell-Boltzmann, v, determina a fatia desta

distribuigdo capaz de ser eficientemente capturada, como mostrado na
Fig.2.3.

Utilizando a teoria cinética dos gases [4], podemos calcular o
fluxo de atomos que entram na superficie da regido de aprisionamento

assumindo a hipétese de gas ideal. Seja

O(V)dv® = f()vcos@d*v (2.8)

14
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0,0020

3,0x10 4

2,0x10 5

0,0015

1,5x10 %
1,0x10 5

5,0x107

F(v)/n

0,0

0,0010

Figura 2.3 - Distribuicdo de Maxwell-Boltynann para um gds ideal com
v,, =52054m/s. No quadro em destaque, mostramos a fatia dos dtomos com

v, <11,78m/s que podem ser aprisionados.

onde

- ®(¥)d*y ¢ o numero de atomos, com velocidade entre (v,v+dv) que

entram na regido da armadilha,

- f(¥) ¢ a distribui¢do de Maxwell- Boltzmann de velocidades,

- veos@ € a componente de velocidade em relagdo a normal a superficie.
Para encontrarmos o niimero total de atomos devemos somar

a Eq.(2.8) sobre todas as possiveis velocidades v menores que a

velocidade de captura v, . Portanto,

© =zl f(vp'dv (2.9)

15
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Podemos reescrever a Eq.(2.9) em fungdo de velocidade

media dada neste caso por

A7 v,
v=—"|"f(v)v'dv (2.10)
n o
onde n € a densidade de atomos do vapor. Assim,

2.11)

Ny
3

A taxa de captura L ¢ definida pelo produto do nimero total
de atomos @ que atravessam a superficie da regido de aprisionamento pela

area A desta superficie, ou seja
L=AD (2.12)

onde 4=4m> ¢ r € a dimensdo espacial do feixe de aprisionamento. No

caso da armadilha magneto-optica onde se utilizam feixes de laser com

perfis gaussiano de intensidade, » corresponde a cintura (w) do feixe [5].
Resolvendo-se a Eq.(2.10), e substituindo a solugdo na

Eq.(2.12), temos

4

L=02nd": (2.13)
1%

th
onde v, :(SkBT/ﬂm)yz ¢ a velocidade média dos atomos. Assim para

encontrarmos N, resta-nos calcular v, e 7. Discutiremos primeiro como

determinar 7.
16
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A taxa de perda 7 'relaciona-se com os processos de colisdes
sntre os atomos aprisionados € os atomos de gas de fundo que, além dos
atomos da propria espécie em estudo, podem também ser hélio (He) e
mirogénio (N,). Considerando em especifico o aprisionamento de atomos

de sodio (Na), podemos escrever

Se ot pi, (2.14)

onde 7' e 7, referem-se as perdas devido as colisdes entre atomos de
Na capturados com atomos de He ou N, e atomos de Na de gas de fundo,
respectivamente. No caso em que a pressdo da célula na qual esta contido
o vapor de Na e as outras espécies He e N , for menor que 10™® Torr, as
perdas por colisdes sdo devido basicamente ao termo ¢, que €

dominante em relagdo ao termo ;'. Sabendo que

:—:nvthO' (215)

2

onde o=10"cm’ ¢ a se¢do de choque para colisdes entre atomos de

sodio (Na) capturados e do vapor, temos que

P e
o \V

(2.16)

th

que ¢é independente da densidade de sodio (Na) do gas de fundo.
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Para calcularmos v, , podemos a principio integrar
numericamente a Eq.(2.2) sujeita ao vinculo que apos o tempo de
integragdo definido por ¢ =2w/v, , onde v, € a velocidade inicial do
atomo, o atemo encontra-se no interior da nuvem formada, regido definida

pelo raio de corte 7, ,com velocidade menor ou igual a velocidade
Doppler, que para o Na é v, =1178cm/s . Entretanto, a Eq.(2.2) ¢ obtida
considerando-se atomos com baixas velocidades (v<<v,) e localizados

muito proximos ao centro da nuvem. Desta forma, iriamos simular a
captura dos atomos que ja estdo aprisionados. Assim, devemos integrar
numericamente ndo a Eq.(2.2), mas sim, a expressdo da for¢a de pressdo
de radiagdo que descreve a interagdo atomo-laser[6]. Como os feixes
utilizados na armadilha magneto-6ptica possuem perfis de intensidades
gaussianos ndo focalizados, a componente da for¢a de pressdo de radiagdo

a ser levada em conta ¢ a forga espontinea dada por

2
F= il -k, (2.17)

[4(A—l€i 0\7)2 % +2QZ]

que esta associada a transferéncia de momentum do foton para o atomo e a

emissdo espontdnea. Esta forca ¢ do tipo Lorentziana centrada em
A=k, v, com largura a meia altura (FWHM) dada por (l“2 +292)%

correspondendo ao alargamento natural T', devido a emissdo espontanea e
por poténcia Q?, ligado a emissdo estimulada. Assim em uma dimensdo

podemos escrever para um atomo de dois niveis
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mi,vt* = F(x)— F(x) (2.18)

com F £(x) dado por

2
A S S 2.19)
{4[A T (kv + ) +T7+ 292}

onde

- »z.x foiincluido de forma a considerarmos o deslocamento Zeeman nos
niveis de energia, sendo y a constante Zeeman que vale 1.4MHz/G para
0s atomos alcalinos e g, € o gradiente de campo magnético expresso em
G/cm,

-k, = 2% ¢ o mddulo do vetor de onda do campo de radiagéo,
- I =10MHz € a largura de linha da transi¢do atomica,
- Q= “EA ¢ a frequéncia de Rabi da transi¢do, que estd relacionada a

mtensidade do campo de radiagdo,
- A=w-w, ¢ dessintonia entre a frequéncia do laser (w) e frequéncia da
ransi¢do atomica (w, ).

A Eq.(2.18) foi estabelecida considerando que a interagdo do
atomo com os lasers ¢' e o, fosse descrita como simplesmente a soma de
dois sistemas de dois niveis, um relacionado a transi¢do m, =0—>m_=+1 €
outro a transi¢do m, =0-—>m =-1, respectivamente. Na verdade, os
atomos alcalinos em geral apresentam uma estrutura de niveis bem mais

complexa do que o modelo apresentado. Entretanto, podemos considerar
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== muito boa aproximagdo, o uso do modelo de dois niveis para descrever
& ¢mamica da armadilha magneto-Optica. Mas se quisermos efetuar um
caiculo mais realista, onde além dos niveis hiperfinos todos os subniveis
Zesman sejam incluidos, devemos recorrer a uma extensdo da Eq.(2.18),
=tztuando uma soma sobre todos os subniveis, respeitando as regras de
selecdo para a transigdo de um foton. A esta extensdo denominamos de
szona de multiniveis [7]. No presente trabalho, calcularemos a velocidade
2e captura considerando apenas o modelo de dois niveis.

Alguns trabalhos anteriores [7,8], calcularam o mimero de
s:omos aprisionados utilizando o modelo descrito anteriormente apenas em
sma dimensdo (1-D). Embora os resultados obtidos tenham mostrado que
> comportamento do numero de atomos aprisionados em fungdo de varios
pardmetros da armadilha ¢ bem descrito pelo modelo 1-D, todos estes
=2sultados sdo obtidos mediante o uso de fatores de normalizagdo ndo
muito bem especificados. Neste trabalho, ao invés do modelo 1-D,
anilizaremos um modelo tridimensional (3-D) para calcularmos a
velocidade de captura dos dtomos em fungdo de alguns pardmetros da
zrmadilha. As diferengas basicas entre os modelos 3-D e 1-D residem no
fato que, no modelo 3-D levamos em conta o carater 3-D do campo
magnético quadrupolar esferoidal e as expressGes corretas para os perfis
zaussiano de intensidade dos feixes. Além destes dois fatores, podemos
mencionar outros como o fato que a maioria dos 4tomos entram na regido
de captura descrevendo trajetorias diferentes. No modelo 1-D considera-se
apenas o movimento atdmico em um dos eixos de coordenadas. Também,
como temos na armadilha a presenga de forg¢as ndo conservativas, o

potencial efetivo que esta relacionado a velocidade de captura v, , €

dafinido pelo teorema do trabalho-energia que diz que a variagdo da
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emergia cinética do atomo ¢ igual ao trabalho 7 realizado pelas forgas

somsarvativas, ou ndo. Assim, podemos escrever

AE ] =

E ~E,)|= %mvf = g (2.20)

snde a energia cinética final ¢ aproximadamente zero, pois a temperatura
mo centro da armadilha € da ordem de centenas de microkelvins (uK) e o
potencial efetivo da ordem de 0,5 K. Como o trabalho depende da
mrajetoria do atomo, justifica-se novamente o uso do modelo 3-D, para o
czlculo mais exato da velocidade de captura. Na proxima se¢do

apresentaremos o modelo 3-D utilizado neste trabalho.
2 4- O modelo 3-D

Levando em conta a correta expressdo para a frequéncia de

2zabi, podemos reescrever a Eq.(2.19) na forma

hk, T Q% (y,2)

{4[A F(ky, +18x)] +T+ 2y Qj}

F(x)=

2.21)

onde Q(y,z) corresponde a frequéncia de Rabi escrita de forma a
considerar a dependéncia em y e z do feixe gaussiano propagando-se em

=%, sendo expressa por
L1 =10 exp[— (»* + zz)/wz] (2.22)
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com Q; sendo o valor maximo da frequéncia de Rabi e w ¢ a cintura do

feixe. O termo
> =0 (x,9) + Q(1.2) + (. 2) 2.23)

substitui 0 termo usualmente empregado Q(F) que é relacionado &

miensidade total, dada pela soma dos seis lasers da armadilha. Esta
modificagdo nos permite ndo superestimar o alargamento por poténcia
davido aos seis lasers [8].

Equagdes similares a Eq.(2.21) podem ser escritas para as
componentes y e z. Assim, de uma forma geral, devemos resolver
numericamente um conjunto de trés equac¢des diferenciais ndo-lineares
acopladas sujeitas a duas condigbes iniciais, que sdo a posi¢do € a
velocidade do atomo. Ao invés de descrevermos as condi¢des iniciais em
:2rmos de dois conjuntos de coordenadas cartesianas retangulares, iremos
descrevé-las de uma forma mais conveniente em termos de dois conjuntos
32 coordenadas polares esféricas, como mostrado na Fig.(2.4).

Da Fig.(2.4) podemos escrever (veja Apéndice B)

X =1 senb cos¢
y =1 send send (2.24)

Zz=r1 cosO

v

vx = V[(send sen cosO + cosd senb) cos
- send coso send]

=V COoOSX
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vy = v[(sendseng cosO + cosd send) send (2.25)
+ send cos¢p cosd]
=v cosP
v, = v[send sen senb - cosd cosO]

=V cosy

onde os cossenos diretores satisfazem a relagéo

cos’ o + cos® B + cos® y =1 (2.26)

Fig.2.4 - Sistemas de coordenadas para armadilha e para o dtomo.
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Como ja mencionamos anteriormente, para determinarmos v,
=m fung¢do dos pardmetros experimentais utilizados na armadilha magneto-
optica, devemos integrar as equag¢des de movimento e impormos o0s
vinculos que apds o tempo de integragdo o atomo tenha velocidade menor
gue a velocidade Doppler e que esteja localizado no interior da nuvem de
ztomos aprisionados, (veja Apéndice C).

Na Fig.(2.5) mostramos trés possiveis trajetorias no espago de
fzse descrita por um atomo de s6dio (Na) para trés valores de velocidades
miciais.

Nesta simulagdo consideramos a armadilha tipo I, que
discutiremos no proximo capitulo, onde o raio da nuvem observada é da
ordem de 1. ~ 0,02 cm [9]. Observamos entdo que para v, =3100cm/s 0
ztomo foi eficientemente desacelerado e aprisionado; para v, = 3200cm/s 0
ztomo foi eficientemente desacelerado mas ndo aprisionado; enquanto que
para v, =3500cmfs o atomo ndo foi desacelerado ao ponto de satisfazer o
vinculo da velocidade e nem foi aprisionado. Assim, € a partir da analise
Zos resultados obtidos verificando a trajetéria no éspag:o de fase, que
calculamos a velocidade de captura v, e pela Eq.(2.16) determinamos o
numero de atomos aprisionados na armadilha magneto-optica. Por
exemplo, no caso acima discutido onde v, =3100cm/s encontramos para
va=52,54x10° ecm/s (T=300K), N = 1,1 x 10’. Este valor é muito préximo
ao encontrado por Milori na Ref.[9] que foi N= 8,9x10° . E claro que ao
considerarmos mais atomos este nimero deve modificar-se um pouco.
Entretanto, devemos chamar a atengdo que os resultados coincidirdo em

ordem de grandeza.
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Figura 2.5 - Trajetoriano espaco de fase de um datomo para trés valores de
welocidade inicial distintos. As coordenadas do dtomo e os valores dos parimetros

&z armadilha magneto-dptica foram respectivamentel? ‘ =0,6cm, £2=23,46MHz,
4=10 MHz, g.~g,~g/2=10 G/cm, 0=90, ¢ =45, p=0 ¢ 6 =180.
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Capitulo III - A Ammadilha Magneto Optica com Feixes Auxiliares

3.1 - Introdugéo

Neste capitulo demonstraremos como o modelo tedrico
descrito no Capitulo II, descreve de forma satisfatoria os resultados
experimentais obtidos em armadilhas magneto-Opticas convencional e
com feixes auxiliares.

Para' isto entretanto, discutiremos inicialmente varios
aspectos importantes relacionados ao procedimento de simulago.
Primeiro, apresentaremos uma breve discussde sobre o atomo de sodio
(Na), incluindo uma descrigdo da estrutura interna do mesmo,
evidenciando quais os niveis de energia a serem considerados no modelo
de dois niveis. Posteriormente, mostraremos os resultados da simulagéo
da armadilha magneto-Optica convencional em fungdo de parametros
como: gradiente de campo magnético, intensidade dos lasers, dessintonia
e outros, comparando os mesmos com resultados experimentais

constatando a eficiéncia do modelo empregado.

3.2 - O atomo de sodio (Na)

A principio qualquer atomo pertencente a tabela periodica
pode ser aprisionado pela AMO. Entretanto, dificuldades tanto do ponto
de vista estrutural quanto experimental fez com que os priméiros
trabalhos em desaceleragdo de feixes atémicos e aprisionamento de
atomos neutros, usando a técnica da AMO, fossem realizados em atomos
alcalinos.

Os atomos deste grupo, com excegdo do hidrogénio (H) que
tem apenas um elétron, apresentam um conjunto de subcamadas

totalmente cheias e um tunico elétron na subcamada s, mais externa.
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o

Assim, de forma a simplificar o problema de determinar os niveis de
energia (estados ligados), podemos considerar que as subcamadas
totalmente preenchidas juntamente com o nucleo destes atomos formam
um nucleo efetivo. Dessa forma, nosso problema torna-se semelhante ao
do atomo de hidrogénio. A corre¢do que temos que levar em conta é o
efeito de blindagem do potencial Coulombiano do nicleo pela presenga
das subcamadas internas.

Neste trabalho iremos considerar o atomo de sodio (Na)
devido ao fato que, os resultados experimenta;s que simularemos foram
obtidos utilizando este atomo.

O atomo de sodio (Na) tem seu estado fundamental expresso
em notagdo espectroscopica por 3S;, . O primeiro estado excitado é
formado por um dubleto expresso por 3Py, e 3Ps;, que designam as
linhas D, e D,, respectivamente. Usualmente, em trabalhos experimentais
utiliza-se a linha D, do Na. A Fig.3.1 mostra os niveis de energia 3S;, e
3P;, para o atomo de Na. Além destes niveis, sdo mostrados os niveis
hiperfinos (F), relacionados aos efeitos spin-orbita eletronico e nuclear. A
principio cada um destes niveis sdo (2F+1) vezes degenerados, porém
como 0 atomo estd imerso em um campo magnético externo, por efeito
Zeeman esta degenerescéncia € removida.

Se escolhermos polarizagdes convenientes dos lasers, de
forma a sintonizarmos a transi¢do, por dipolo elétrico (Amg==*l1),
3S15(F=2, m¢=2) —3P;3,(F=3, m¢=3) temos em muito boa aproximagdo
um sistema de dois niveis. Entretanto, do ponto de vista realistico, devido
a imperfei¢cdes no aparato experimental e na propria natureza estatistica

do processo de absor¢do laser— atomo, o atomo que inicialmente efetua

transi¢des ciclicas 3Si(F=2,m¢=2) — 3P3p(F=3,m¢=3), pode
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10 MHz W _______________________ F'=3
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Fig 3.1 - Niveis de energia do dtomo de soédio (Na) e os lasers sintonizados
nos respectivos niveis envolvidos.

eventualmente efetuar uma transi¢do indevida indo por exemplo, para o
nivel 3P3,(F=3, m=2) que dista apenas 60 MHz em energia do nivel
3P3(F=3, ms=3), lesando assim o processo de aprisionamento. Com isto,
tanto em experimentos de desaceleragdo quanto de aprisionamento de
atomos neutros, devemos corrigir esta perda para aumentarmos a
eficiéncia destes processos. 3
Uma das formas de se efetuar esta corregdo € introduzir
conjuntamente aos lasers sintonizados na linha D,, um outro conjunto de
lasers sintonizados na transi¢do 3S;,(F=1,m¢=1) — 3P;3,(F=2,m¢=2), de
forma que possamos recuperar o atomo que por efetuar uma transi¢do
indevida termina no nivel 3S;,(F=1, m;=1). Este conjunto adicional de

lasers é denominado de conjunto de lasers de rebombeio como mostrado
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na Fig.3.1. Com a inclusdo destes lasers de rebombeio podemos ainda
considerar em muito boa aproxima¢do, o atomo na AMO como um
sistema de dois niveis uma vez que o rebombeio € apenas um artificio

experimental e ndo esta incluido na simulagéo.
3.3 - Simulagdo da AMO convencional

O primeiro estudo completo de como varia 0 nimero de
atomos aprfsionados em uma AMO convencional foi efetuado por
Lindquist et al [1] em atomos de césio (Cs). Nesta referéncia os autores
mostram como o numero varia em fungdo dos pardmetros usuais
utilizados na AMO como por exemplo: gradiente de campo magnético,
intensidade e dessintonia dos lasers. Os resultados teoricos obtidos a
partir do modelo de captura 1-D, sdo ajustados por uma constante de
normalizag¢do e comparados aos resultados experimentais.

O primeiro trabalho quantitativo em atomos de Na foi
realizado por Milori e colaboradores [2] onde - foi estudado o
comportamento do nimero de atomos € do raio da nuvem observada em
funcdo dos pardmetros utilizados na AMO. Como ja mencionamos no
Capitulo II, o valor do raio da nuvem € um vinculo a ser satisfeito em
nossas simulagdes. Dessa forma, iremos abaixo mostrar atraveés de um

modelo simples como calcular este valor.
3.3.1 - Calculo do raio da nuvem de 4tomos aprisionados.

Nesta se¢do, discutiremos como calcular o raio da nuvem de

atomos aprisionados a partir do limite de temperatura dado pela teoria
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-eF

Doppler, que considera que o resfriamento dos étomos'ocon‘e apenas
pelo recuo devido a absorg¢do de fotons do campo de radiagéo.

A temperatura minima dos atomos aprisionados pode ser
obtida através de um procedimento simples desenvolvido por Bagnato e
Zilio [3]. Na Ref.[3] os autores mostram que no equilibrio, a energia

cinética minima dos 4tomos no interior da nuvem ¢é dada por

A +T2/4
——3—h( +A /)(l+s)2 3 (3.1)

min 4

onde s é o pardmetro de saturagdo da transi¢do atdbmica dado por

| By i

i (Az + r2/4)

Como a forga de pressdo de radiagdo e a presenga do campo
magnético faz com que o atomo fique sujeito a um potencial que em
pn'rheira aproximagdo pode ser considerado harménico, vamos supor que
no limite do resfriamento o atomo fique oscilando no pogo como um
sistema conservativo. Utilizando o teorema da equiparticdo de energia

podemos €screver

K. & =lk<r > (3.3)
min

ou seja
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e

2
2 2
2 3(A L /4) (1+s)4 /1
Sre ==
4 A2 s k(g)

(3.4)

onde usamos o fato que a constante de mola ¥ ¢ expressa por (veja

Apéndice A)

.y 167k,T(g,)AIQ:
(487 + 17 +2022)’

. (3.5)

Da Eq.(3.4), vemos entdo que podemos calcular o raio da
nuvem de atomos aprisionados em fungdo dos varios pardmetros da
AMO. Na Ref. [2] Milori et al estudaram o comportamento do raio da
nuvem de atomos aprisionados para as duas possiveis configuragdes de
sintonia dos lasers de aprisionamento e rebombeio para o atomo de Na.

O atomo de Na ¢ o unico elemento entre os alcalinos que
permite a observagdo de duas nuvens de datomos aprisionados
correspondentes a duas sintonias diferentes.

Na -primeira, denominada tipo I, o laser de aprisionamento
esta sintonizado na transi¢do 3S;,(F=2, m; =2) — 3P3,(F=3, m¢=3) e o
laser de rebombeio esta sintonizado na transi¢do 3S;,(F=1, m¢ =) —
3P;»(F=2, m¢ =2) enquanto que na segunda configuragdo, denominada
tipo II, o laser de aprisionamento esta sintonizado na transi¢do 3S;,(F=1,
ms =1) = 3P3,(F=0, m; =0) e o laser de rebombeio esta sintonizado na
transi¢do 3S1,(F=2, mf =1) = 3P3»(F=2, mf =2). A nuvem formada na
configuragdo tipo [ apresenta um menor raio € numero de atomos

aprisionados que a nuvem formada na configuragdo tipo II. Entretanto,
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sua densidade de atomos é maior. Neste trabalho, como ja mencionamos,
consideramos apenas a configuragdo (ou armadilha) tipo I.

Na Tabela 3.1 abaixo, mostramos como varia teoricamente 0
raio da nuvem de atomos aprisionados com o gradiente de campo
magnético. Observamos que a medida em que o gradiente de campo
magnético aumenta, o raio da nuvem diminui. Este comportamento ¢é
esperado pois, ﬁisicamente, aumentando o gradiente de campo magnético,
aumentamos a constante de mola da armadilha o que faz com que os
atomos aprisionados oscilem mais proéximos do ::entro da armadilha. Se
aumentarmos o gradiente de campo a valores acima de 20 G/cm,

experimentalmente é observada que a nuvem colapsa e desaparece.

Teoricamente este seria o caso no limite gy tentendo ao infinito!

Raio (cm) g (G/em)

0,027 5
0,022 7,5
0,020 10
0,017 12,5

0,016 15
0,014 17,5
0,013 20 .

Tab.3.1 - Dependéncia do raio médio da nuvem de
dtomos aprisionados na armadilha tipo I em
fungdo do gradiente de campo magnético. Os

pardmetros experimentais foram: A=-10 MHz e
£,=23,46 MHz.

Na Tabela 3.2 mostramos a variagdo do raio da nuvem de
atomos aprisionados agora em fungdo da frequéncia de Rabi.

Observamos que o raio da nuvem cresce com o aumento da frequéncia de
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Rabi. Este comportamento concorda com o experimental apenas para
grandes valores da frequéncia de Rabi de acordo com o resultado

observado experimentalmente por Milori et al [2].

" Raio (cm) Q(MHz)
0,008 10,49
‘ 0,010 14,84
0,013 18,17
0,016 20,98
0,017 22,26
0,020 23,46

Tab.3.2 - Dependéncia do raio médio da nuvem de
dtomos aprisionados na armadilha tipo I em
fung¢do da frequéncia de Rabi. Os parametros
experimentais foram: A—10 MHz e g.= 10 G/cm.

3.3.2 - Calculo do nimero de atomos aprisionados.

Uma vez de posse dos valores do raio da. nuvem de atomos
aprisionados, podemos usar o modelo descrito na Seg¢do 2.3 para
calcularmos o nimero de atomos aprisionados na AMO convencional.
Vamos considerar em nossa simulagdo quatorze atomos cujas
configuragdes espaciais para os vetores posigdo e velocidade sdo
mostrados na Tabela 3.3 abaixo.

A Fig.3.2(a) mostra os resultados experimentais obtidos por
Milori et al [2] para variagdo do nimero de atomos em fungdo do
gradiente de campo magnético e a Fig.3.2(b) os respectivos resultados

obtidos da simulagio.
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anf

ATOMOS r (em) /] ¢ @ é
1 0,6 0 0 0 0
2 0,6 90 0 0 180
3 0,6 90 45 0 180
4 0,6 90 90 0 180
5 0,6 0 0 0 1
6 0,6 0 0 0 2
7 0,6 1 0 0 0
8 0,6 9 0 0 0
9 " 0,6 3 0 0 0
10 0,6 0 0 5 1
11 0,6 0 0 10 1
12 0,6 0 (| 15 1
13 0,6 0 0 30 1
14 0,6 0 0 45 1

Tab 3.3 - Relagdo dos 14 dtomos usados na simulagdo com suas respectivas
configuragoes espaciais para os vetores posigdo e velocidade.

Observamos das Figs. 3.2(a) e 3.2(b) que a medida em que
aumentamos o gradiente de campo magnético, o numero de atomos
aprisionados comeg¢a a aumentar atingindo um maximo e depois diminui.
Este comportamento é facilmente explicado pois, para gradientes de
campos baixos a forg¢a restauradora é pequena e apénas atomos com
baixas velocidades sdo capturados. Aumentando o gradiente de campo,
aumentamos a for¢a restauradora e por conseguinte atomos mais rapidos
podem ser capturados levando a um aumento consideravel no nimero N,
consequéncia da dependéncia na quarta poténcia em v,. A partir deste
ponto, o gradiente de campo torna-se tdo acentuado que os atomos nédo se
mantém em ressonancia ao longo da trajetéria de desaceleragdo e devido
ao aumento na constante elastica o pogo fica mais estreito, acarretando
na diminui¢do do tempo de interagdo efetivo com o atomo. Em

consequéncia destes fatos o nimero diminui.
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Fig 3.2 - Valores para o nimero de atomos aprisionados em fung¢do do
gradiente de campo magnético. Os pardimetros utilizados foram: w= 0,6cm,
£2=23,46MHz e A=10 MHz. (a) valores experimentais e (b) valores simulados.

Embora o modelo tedrico descreva razoavelmente bem o

somportamento do numero de atomos aprisionados em fung¢do do
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gradiente de campo magnético, ele discorda consideravelmente quanto
aos valores absolutos, além de apresentar o ponto de maximo para N
deslocado. Estas diferengas surgem, € claro, da grande simplificagdo
contida no modelo de dois niveis quando se tenta descrever sistemas
complexos. Devemos observar que embora existam discrepancias os
niameros concordam em ordem de grandeza com os resultados
experimentais.

Na Fig.3.3(a) apresentamos os resultados experimentais
obtidos por Milori et al [2] para a variagdo do ntimero de atomos
aprisionados em fungdo da frequéncia de Rabi e a Fig.3.2(b) os
resultados obtidos a partir da simulag4o.

Observamos das Figs. 3.2(a) e 3.2(b) que ao aumentarmos a
frequéncia de Rabi temos um aumento no numero de 4atomos
aprisionados. Este aumento € observado até valores da ordem de 18 MHz
para a frequéncia de Rabi, onde a partir deste o nimero de atomos se
mantém aproximadamente constante. Os resultados ndo concordam em
valores absolutos mas também estdo em pleno acordo com respeito a
ordem de grandeza. Como conclusdo das simula¢des acima discutidas,
vemos que o modelo de dois niveis utilizado, mesmo em 3D, ndo
descreve de forma precisa o comportamento do numero de atomos
aprisionados em fungdo dos parametros da AMO. Entretanto, como
iremos ver, ela descreve de forma precisa os resultados para AMO com

feixes auxiliares.
3.4 - Tentativas para o aumento do nimero de atomos aprisionados na
AMO.

Como vimos, se apenas variarmos o gradiente de campo
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Fig.3.3 - Valores para o numero de dtomos aprisionados em funcdo da

frequéncia de rabi. Os pardmetros utilizados foram: w=0,6 cm, A=10 MHz

e g8~8~8/2=10 G/cm. (a) valores experimentais e (b) valores simulados.
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magnético ou a frequéncia de Rabi ndo conseguiremos um aumento
apreciavel do nimero de atomos aprisionados na AMO. Dessa forma,
precisamos tentar variar outros parametros que possibilitem o aumento do
numero N.

Uma primeira possibilidade seria aumentarmos a dessintonia
dos lasers de aprisionamento, haja visto que pela condi¢do de
ressonancia devido ao efeito Doppler, |[AFkv, quanto maior for a
dessintonia para o vermelho da frequéncia de transi¢do atdmica, maior a
velocidade dos atomos possiveis de serem aprisionados. No entanto, isto
ndo se verifica como podemos observar da Fig.3.4, onde temos a
variacdo do niimero de atomos aprisionados, que € proporcional ao sinal
de intensidade (fluorescéncia), em fungdo da dessintonia dos lasers
obtida por Milori et al [2]. Observamos que a medida que a dessintonia
varia do azul para o vermelho da transi¢do atémica, o niimero de atomos
aprisionados comega a aumentar, passa por um ponto de maximo e
depois decresce.

A explicagdo para este comportamento pode ser entendida a
partir da variagdo da constante elastica k em fungdo da dessintonia dos
lasers de aprisionamento, como mostrado na Fig.3.5.

Podemos observar da Fig.3.5 que para |A=0 a constante
elastica k é zero, o que implica que n3o temos for¢a de aprisionamento
presente na armadilha com isso podemos aprisionar apenas atomos com
v=0! A medida em que |A| varia, os atomos passam a satisfazer a
condicdo de ressonincia e temos um aumento no valor da constante
elastica k consequentemente- na forga de aprisionamento e, para
|A=10MHz, temos o maior valor para a constante eldstica k ¢ a maxima

eficiéncia de funcionamento da AMO. A partir deste ponto a constante
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Fig.3.4 - Medida da fluorescéncia das nuvens de dtomos aprisionados como

JSungdo da frequéncia dos lasers.

Fig.3.5 - Variacdo da constante eldstica k em funcdo da dessintonia dos

feixes de aprisionamento. Os pardmetros utilizados foram: (2=23.46MHz
e g.=g=8/2=10 G/cm.
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elastica diminui, acarretando assim na diminuigdo da forga de
aprisionamento.

Uma outra possibilidade seria, como primeiramente
proposto por Gibble ef al/ [4], aumentarmos a cintura dos feixes de
aprisionamento e assim o tempo de interagdo entre o atomo e os feixes de
aprisionamento. Para o atomo de césio Cs, cuja intensidade de saturagéo
¢ de apenas is=l mW/cm?, podemos com os lasers disponiveis,
aumentarmos a cintura dos feixes em cerca de uma ordem de grandeza e
assim observarmos um aumento de 200 vezes no nimero de atomos
aprisionados. Para atomos de sddio (Na) esta técnica ndo ¢ muito boa,
pois devido ao fato que temos que manter o mesmo parametro de
saturagdo para a transi¢do atomica envolvida, ao aumentarmos a cintura
dos feixes devemos aumentar a poténcia dos lasers. Do ponto de vista
tedrico isto ndo tem problema, porém, do ponto de vista experimental
existem alguns inconvenientes. Por exemplo, nos experimentos realizados
por Milori et al [4], utilizou-se apenas um laser de corante com poténcia
de saida em torno de 500 mW, para deste derivar-se os seis lasers de
aprisionamento. De forma que apods passar por todo aparato Optico
necessario para produzir a armadilha, cada feixe tinha no maximo 60 mW
de poténcia.

Na Fig.3.6, mostramos um diagrama no espago de fase que
nos da a idéia de como a poténcia necessaria para manter o parametro de
satura¢do da transi¢do atOmica cresce a medida em que aumentamos a
cintura dos feixes lasers. O raio da nuvem considerado nesta simulagdo
foi 1.=0.02 cm.

Os indices 1,2,3 e 4 correspondem aos seguintes valores de

cintura dos feixes de aprisionamento w=0,6 cm, w=0,8 cm, w=1,0 cm e
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w=1,2 cm respectivamente. Estes valores sdo tomados como a posi¢do

inicial do atomo (3) da Tabela.3.3.

4500
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3500

3000

2500

2000

V (en/'s)

i ——1-V,=3185 aw/s ; w=0,6 cm ; P=42,39mW
il ‘(' —2.V,=3560 cm/s ; w08 am ; P=7536 mW
< —3-V,~3895 am/s ; w=1,0 am ; P<117,75 mW

o ———4-V,~4185 an.s; w=1,2 an ; P-169,56 mW

Fig.3.6 - Diagrama no espaco de fase mostrando como a poténcia aumenta
quando variamos a cintura dos feixes de lasers. Os parametros utilizados
foram: 2=23,46 MHz, A=-10 MH? e g,=g,~g/2=10 G/cm.

Assim, com o aumento da cintura dos feixes vemos que ndo
¢ possivel, dentro das limitagdes experimentais, aumentar
significativamente o numero N de atomos aprisionados na AMO.

A saida para esta limitagdo experimental €, de acordo com
os wrabalhos iniciais de Sinclair et a/ [5] e Flemming et a/ [6], conjugar as
duas propostas anteriores, ou seja, nos valermos do fato que aumentando
a dessintonia e a cintura dos feixes, aumentamos o nimero de atomos na
AMO. Assim a idéia basica é adicionarmos a um conjunto de feixes de
aprisionamento com dessintonia e frequéncia de Rabi de forma a
maximizar N, um outro conjunto de feixes, denominados de feixes de

desaceleracdo, cuja frequéncia é variavel para podermos aumentar o
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deslocamento por efeito Doppler e consequentemente desacelerar atomos
mais rapidos.

Em esséncia, os trabalhos de Sinclair et a/ [5] e Flemming et
al [6] sdo muito parecidos. A diferenga basica existente entre eles é que
na Ref[6], os feixes de aprisionamento e desaceleragdo ndo se
superpdem espacialmente. Embora o modelo para descrever a captura de
atomos desenvolvido neste trabalho, possa simular os resultados
experimentais obtidos nas Refs. [5] e [6], iremos nos ater apenas ao
trabalho de Flemming et al, pois de acordo com os dados por eles
apresentados, sabemos qual o raio da nuvem de atomos aprisionados, um
dado extremamente importante para se fazer a simulagdo, em cada
condigdo de dessintonia dos feixes de desaceleragdo, também
denominados de auxiliar.

De acordo com a Ref.[6], temos dois feixes concéntricos e

ndo superpostos como mostra a Fig.3.7 abaixo.

©-0-C
| l

LASER DE APRISIONAMENTO

LASER DE RESFRIAMENTO

Fig.3.7 - Geometria dos feixes lasers usados para aumentar o numero de
atomos na AMO.

O feixe interno (aprisionamento) tem intensidade I;=45 mW/cm?* (Q2=24,9
MHz), dessintonia A;= -10 MHz (configuragdo tipo I) e cintura w;=0,35
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cm, enquanto que o feixe externo (resfriamento) tem a mesma intensidade
(I;=I,), cintura w,=0,6 cm e dessintonia varidvel. Como podemos
observar da Fig.3.8, ao variarem a dessintonia do laser auxiliar,
Flemming et al observaram um espectro extremamente interessante da

variagdo do numero e densidade de 4&tomos aprisionados.
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Fig.3.8 - Dependéncia do nimero (a) e da densidade (b) de dtomos aprisionados
como funcdo da dessintonia dos feixes auxiliares.

O ponto A corresponde a situagdo na qual ambos os feixes
sdo sintonizados na configuragdo tipo I, € uma vez que possuem a mesma
intensidade, isto é andlogo a termos um s6 feixe na AMO. Este ponto é
usado como referéncia para o nimero e a densidade de atomos

aprisionados, de forma que para frequéncias na qual a fluorescéncia é
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maior do que no ponto A, temos um aumento no processo de captura
enquanto que para frequéncias menores temos uma diminui¢do no
mecanismo de captura. Definindo o fator de ganho n como a razdo entre
o numero de atomos para uma dada frequéncia do feixe auxiliar A; € o
nimero de atomos para A,=-10 MHz, correspondendo ao ponto A,
podemos caracterizar o acréscimo ou decréscimo no processo de captura.
Assim, os resultados obtidos mostram que a mudanga liquida € devido
substancialmente ao uso de dois lasers com dessintonias diferentes.

De acordo com a Fig.3.8, quando a dessintonia do feixe
auxiliar é menor que -10 MHz, observa-se um aumento na taxa de
captura e consequentemente do nimero de atomos. Este aumento atinge
um maximo para A,=-25 MHz e entdo decresce até um valor minimo para
A,=-45 MHz. A explicag¢do para este fato é que para A, < -25 MHz as
frequéncias dos lasers auxiliares estdo para o azul da transigdo
3S1,(F=2)>3P5,(F=2). Visto que lasers sintonizados para o azul
aceleram os atomos ao invés de desacelera-los, temos entdo uma redugdo
na taxa de captura uwma vez que o laser estar expelindo os atomos da
armadilha.

Quando a dessintonia do laser auxiliar esta para o vermelho
do ponto B, o nimero de atomos volta a aumentar, uma vez que a
condi¢do de ressondncia para a configuragao tipo II passa a ser satisfeita.
A partir deste ponto a situagdo de funcionamento da AMO ¢ a mais
eficaz pois, os atomos sdo desacelerados pelos feixes auxiliares
sintonizados na configuragdo tipo II e aprisionados pelos feixes originais
(aprisionamento) sintonizados na configuragdo tipo I. O valor maximo
para o nimero de dtomos ocorre para A, = -75 MHz (ponto C). Mais uma
vez, quando A, < -75 MHz, os lasers passam a estar sintonizados para o

azul da transi¢do 3S;,(F=2)—>3Ps;n(F=1) aquecendo os atomos e
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ocasionando a diminui¢do do numero N. Finalmente, quando A, < -100
MHz, efetivamente temos apenas a presenga dos lasers originais.

Pela discussdo acima podemos observar que o efeito de
adicionar um outro conjunto de feixes lasers na AMO convencional leva
a um aumento consideravel do niimero de atomos aprisionados N.

Para simularmmos completamente todos os resultados
exibidos na Fig.3.8, devemos levar em conta um modelo bem mais
complexo que o apresentado no Cap.Ill, onde agora todos os niveis
hiperfinos e seus respectivos subniveis Zeeman devam ser considerados.
Em outras palavras devemos considerar um modelo de multiniveis.
Entretanto no intervalo -25 MHz < A, < 0, o atomo de sodio Na
comporta-se essencialmente como um sistema de dois niveis, como
mostramos na Se¢do 3.3, o que nos possibilita utilizar o modelo
desenvolvido no Cap.II.

Na Fig.3.9 mostramos claramente, através do diagrama do
espago de fase, que ao variarmos a dessintonia dos feixes auxiliares
(resfriamento) podemos capturar &tomos mais rapidos € assim aumentar o
numero N.

Observe que a medida que vanamos A;, comegamos a
reduzir a velocidade do atomo até o ponto em que os dois vinculos que
garantem que o atomo seja capturado (v<1178 cm/s e r<0,06 cm), sdo
satisfeitos.

Na Fig.3.10 mostramos a simulagdo obtida utilizando 14
atomos para o resultados mostrados na Ref. [6]. O raio da nuvem de
atomos observado pode ser diretamente calculado a partir da Fig.3.6(b) e
¢ constante para todos os valores de A,, sendo igual a r,=0,02 cm, pois
apos serem desacelerados, os atomos interagem apenas com os feixes

internos que determinam assim o raio da nuvem formada pelos atomos
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4000

Fig.3.9 - Diagrama no espaco de fase mostrando que ao variarmos A,
conseguimos aprisionar um datomo (3) com velocidade inicial v = 3750 cm/s. Os
pardmetros usados na simulacdo foram: w;=w,=0,6cm, A;=-10 MHz,
2=02=24,9 MHz e g.=g,~g./2=10 G/cm.
internos que determinam assim o raio da nuvem formada pelos atomos
aprisionados. Para A,=0, o deslocamento Doppler é zero e
consequentemente os atomos sdo desacelerados e capturados apenas
pelos feixes internos (originais). Neste caso temos ve= 20497 cm/s e
N=2,15x10°. Para A= -5 MHz, o deslocamento Doppler ¢é diferente de
zero € assim a taxa de captura aumenta levando a um aumento do numero
de atomos aprisionados, ¢ neste caso ve=2396,1 cm/s e N=4,02x10°,
Para A= -10 MHz, -15 MHz, -20 MHz e -25 MHz temos
respectivamente:  ve=2658,2 cm/s e N=6,09x10°, v.=2867,5 cm/s e
N=8,24x10°, v.=3035,4 ¢ N=1,03x107 ¢ v.=3164 ¢ N=1,22x10".
Observe que temos uma diferenga entre os resultados

experimentais ¢ tedricos de cerca de uma ordem de grandeza. A

explicagdo para este fato pode ser devido ou a um erro na determinagéo
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experimental do nimero de atomos aprisionados ou na temperatura da
célula utilizada por nds na simulagdo. Entretanto, se normalizarmos o
ponto experimental equivalente a A;=-10 MHz pelo valor encontrado por
Milori et al [2] que ¢ de aproximadamente N= 8,9 x 10°, teremos um
fator multiplicativo e=4. Com isto os resultados concordam entre si

dentro de um erro menor que 5%.

Fig.3.10 - Variacdo do numero de dtomos aprisionados em funcio da
dessintonia dosfeixes auxiliares. Os parametros utilizados foram: A,;=10MHz,
0=02,=24,9 MHz, w;=w;=0,6 cm , xw3=0,35 cm e g.=g,=g/2=10 G/cm.

Na Tabela (3.5) apresentamos os resultados teoricos e
experimentais para o fator de ganho m. Observamos com exce¢do do
ponto referente a A,=0, uma O6tima concorddncia entre os valores
simulados e experimentais. A explicagdo para o pequeno erro obtido
nesta simulagdo em rela¢do as simulagOes apresentadas nas Figs. 3.2 e

3.3 ¢ atribuida ao fato de que AMO com feixes auxiliares temos sempre
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um conjunto de laser fixo de forma a maximizar a eficiéncia da
configuragdo tipo 1. Essencialmente a variagdo da dessintonia dos feixes
auxiliares modifica apenas o termo de resfriamento Doppler. Esta técnica

¢ de certa forma similar a utilizarmos inicialmente na armadilha um feixe

de desaceleragdo.

Az Nteérico Nexp
0 0,35 0,52
- 0,66 0,76
-10 1 1
-15 1,35 1,36
-20 1,69 1,76
-25 2,00 1,92

Tab.3.5 - Valores para o ganho 1) experimental e
teorico em fungdo da dessintonia A;do laser

auxiliar (resfriamento).
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Capitulo IV - Conclusdes e Perspectivas

4.1 - Conclusdes

Apresentamos  neste trabalho um estudo tedrico das
armadilhas magneto-Opticas convencional e com feixes auxiliares.
Analizamos o comportamento do numero de atomos aprisionados nestas
armadilhas em fungdo de alguns pardmetros experimentais como gradiente
de campo magnético, dessintonia e intensidade dos feixes de laser.

Para obtermos o niimero de atomos aprisionados, utilizamos
um modelo 3-D para calcular a velocidade de captura. Este modelo leva
em conta a natureza 3-D do campo magnético e as expressdes corretas
para os perfis gaussianos de intensidade dos lasers. Além disto, permite-
nos considerar varias posi¢des e velocidades iniciais do atomo e portanto
obtermos um valor médio para a velocidade de captura. Isto elimina o uso
da constante de normalizagdo empregada nos modelos 1-D.

A seguir discutiremos pormenorizadamente, os resultados
obtidos tanto na AMO convencional como na AMO com feixes auxiliares.

Com respeito a variagdo do numero em fun¢do do gradiente
de campo magnético, observamos que ao aumentarmos gy aumentamos N
até g,=15 G/cm onde N atinge seu valor maximo. A partir deste ponto
observamos, em concordancia com os resultados experimentais, que N
diminui. A existéncia deste ponto de maximo, sugere que gy influencia de
duas formas diferentes a taxa de captura. Para baixos valores de gy, a
contribui¢do predominante surge devido ao fato que o campo magnético
tende a encurvar as trajetorias dos atomos no diagrama de fase. Para
baixos campos, o numero N obtido pelo modelo é maior que o obtido
experimentalmente. A razdo para esta diferenga ¢ que no modelo também
estamos simulando a desaceleragdo dos atomos. Assim, mesmo para
baixos campos, alguns atomos satisfazem os vinculos impostos e entdo, o
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modelo prevé de forma incorreta um numero maior de atomos
aprisionados. Entretanto para g,=0, o segundo vinculo garante que ndo
exista atomos aprisionados. Quando aumentarmos g,, o primeiro ponto de
retorno (potencial harmoénico) torna-se proximo ao centro da armadilha,
aumentando a velocidade de captura. Este efeito de gx deixa de ser
dominante, quando os deslocamentos Zeeman nas extremidades da regido
de aprisionamento, ndo sdo mais despreziveis em relagdo a dessintonia e
ao deslocamento Doppler. Em outras palavras, a partir do ponto de
maximo, os atomos deixam de seguir o0 campo magnético adiabaticamente,
ocasionando assim uma diminuigdo de N.

Com respeito a variagdo do numero em fungdo da frequéncia
de Rabi (intensidade dos lasers), observamos que de forma menos
sensivel, o modelo descreve o comportamento experimental obtido. Para
baixos valores da frequéncia de Rabi (2), a taxa de resfriamento € baixa e
consequentemente capturamos poucos atomos. Aumentando-se Q,
aumentamos N. Aqui temos uma diferenga a mencionar. Enquanto que
experimentalmente observamos uma variagdo linear de N versus Q,
teoricamente observamos uma saturagdo seguida de uma redugdo. A
explicagdo ¢ devido ao fato que no procedimento de simulagdo ndo
levamos em conta as perdas por reflexdo e transmissdo dos feixes lasers no
aparato experimental. Isto acarreta na redugdo de Q2 e consequentemente
de N. Um outro fato responsavel pelas diferengas observadas ¢ que,
experimentalmente os feixes lasers da armadilha e os lasers de rebombeio
estdo acoplados por um modulador eletro-6ptico. Assim, ao variarmos a
intensidade dos lasers modificamos a intensidade dos lasers de rebombeio,
que ndo sdo levados em conta na simulag3o.

Com respeito a variagdo do nimero com a dessintonia, ndo

foi possivel apresentarmos os numeros tedricos pois ndo tinhamos os
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dados relativos aos raios da nuvem formada. No entanto, apresentamos
uma discussdo qualitativa do comportamento analizando a variagdo da
constante de mola k em fungdo de |A|. Para |A|=0, ou seja, na ressonéncia,
pela relagdo |Al=kv sO aprisionariamos atomos com v=0 e
consequentemente N= 0. Aumentando |A| observamos um aumento de k
até um valor maximo e depois sua diminui¢do. A explicagdo para este fato
¢ a seguinte. Para baixos valores de |A|, devido ao efeito Doppler apenas
atomos com baixas velocidades podem ser capturados. Ao aumentarmos
|A|] aumentamos o deslocamento Doppler e entdo atomos mais rapidos
podem ser capturados. Poderiamos pensar entio que ao aumentarmos
ainda mais |A| aumentariamos N. Isto ndo ocorre, pois aumentando-se |A|
ocorre uma diminui¢do da constante de mola o que leva a uma redugéo de
N.

Como ja mencionamos, embora o modelo utilizado ndo
descreva corretamente os resultados experimentais para a AMO
convencional, ele é capaz de descrever de forma extremamente satisfatoria
os resultados obtidos experimentalmente para AMO com feixes auxiliares.
Entretanto, mencionamos que para a AMO convencional os resultados
coincidem em ordem de grandeza, assegurando a aplicabilidade do modelo
3-D.

De acordo com os resultados apresentados na Fig.3.8 € na
Tabela 3.5, observamos que o modelo utilizado reproduz o comportamento
experimental com exce¢do para o valor A; = 0, com um erro de apenas
5%. Este é um valor consideralvemente bom se pensarmos no grau de
complexidade da AMO.

Como conclusdo final, podemos destacar as seguintes

contribuig¢des deste trabalho:

W
(9]
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(1) Desenvolvimento de um modelo 3-D para estudar o
processo de captura dos atomos em diferentes configura¢des de AMO,

(i) O uso de varias configuragées de posi¢do e velocidade
iniciais de atomos para determinarmos v,

(ii1) A eliminagdo das constantes de nonnalizagdo utilizadas
em outros trabalhos teoricos,

(iv) Apresentagdo pela primeira vez da simulagdo do
comportamento do numero de atomos aprisionados na AMO convencional
para atomos de sddio (Na), em fungdo dos pardmetros experimentais, €

(v) Descrigdo em muito boa concordancia com os resultados
experimentais, do comportamento do numero de atomos aprisionados em
fungdo da dessintonia dos feixes de desaceleragdo na AMO com feixes

auxiliares, também para atomos de sédio (Na).

4.2 - Perspectivas

Como perspectiva principal deste trabalho esta a extensio do
modelo desenvolvido para estudar a variagdo do numero de atomos
aprisionados na AMO convencional, utilizando outros atomos alcalinos,
como por exemplo atomos de césio (Cs).

Também, a utilizagdo do modelo desenvolvido para
estudarmos outras configura¢gdes de AMO, projetadas para obtermos um

aumento no nimero de atomos aprisionados.
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Apéndice A - Forgas atuantes na AMO

Neste apéndice, demonstraremos como podemos obter
através de algumas aproximagées, a equagdo do oscilador harmonico
amortecido a partir da for¢a de pressdo de Radiagéo.

Em 1979, R. Cook (op.Cit.Cap.Il) utilizou a teoria
semiclassica, para descrever a interagdo atomo-laser e derivou a forga de
pressdo de radiagdo, que € a base tedrica para todos os experimentos de
desaceleragdo, resfriamento e aprisionamento de atomos neutros. Com
base na Ref.[6] do Cap. II, temos que a for¢a de pressdo de radiagéo
exercida por um laser sobre um atomo, considerado como um sistema de
dois niveis, consiste de duas partes: (i) For¢ca de dipolo ou induzida,
relacionada a interagdo entre 0 momento de dipolo atémico induzido e o
gradiente de intensidade do campo de radiagdo; e (i) For¢a espontianea
que esta associada a transferéncia de momentum do féton para o atomo e a
emissdo espontanea. A forga de dipolo ¢ importante se tivermos um grande
gradiente de intensidade do campo de radiagdo. Como os feixes utilizados
na armadilha magneto-Optica possuem perfis de intensidade gaussianos
nio focalizados, este gradiente ¢ pequeno. Dessa forma, a forga de pressio
de radiagdo responsavel pelo resfriamento e captura dos atomos sera a

for¢a espontanea dada por:

T O? .
P _ & i A1)
[4(A —k, o) 4T +2Q2]

Assim em uma dimensdo podemos escrever para um atomo de

dois niveis localizado na armadilha magneto-6ptica
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av
X = F — JF .
&= Ba-E) (A2)

m

com F +(x) dado por

hk, L QY
4[A F (klvx - ;/gxx)]2 +1T7%+ ZQZ}

Fi(x)= { (A.3)

onde

- yg.x foi incluido de forma a considerarmos o deslocamento Zeeeman
nos niveis de energia, sendo y a constante Zeeman que vale 1.4MHz/G
para os atomos alcalinos ¢ g, é o gradiente de campo magnético expresso
em G/cm,

-k, =27, 2 € 0 modulo do vetor de onda do campo de radiagdo,
- I' =10MHz é alargura de linha da transi¢do at6mica,

- Q= /‘Eé ¢ a frequéncia de Rabi da transi¢do, que esta relacionada a

intensidade do campo de radiagéo,
- A=w-w, ¢ dessintonia entre a frequéncia do laser (@) e frequéncia da
transi¢do atémica (@, ).

Na aproximagdo de campos baixos e pequenas velocidades
temos A > kv_ +yg, . Assim, podemos expandir o denominador até primeira

ordem em A/&, onde & =kv_+ g, . Dessa forma obtemos

2 2
o hk;r Q ) 9) (Ad)

I sz ( g sz
2 el o 2 o, oty
(A 2§A+4+2 A+2.§A+4+2
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. [ g .
Definindo y = A’ G S temos assim

AT Q

; _
Z( b, 2 ZA) Z(l 3 2 ;(A]
¥ 4 V4

F (A.5)

Usando o fato de A¢é<<y e a aproximagdo (1+x)' =1-x para x<<l,

sendo x = A&/ y , obtemos:

o T TAQE

— (A6)
Substituindo os valores de £ e y e lembrando que A <0, temos
TQA 6%k Ty |A
P 167k’ T Q% |A| g s 161k, I Qyg, |2x (A7)
(4N +T24207) 7 (487 +T7 +20%)
que finalmente podemos escrever na forma
F=-pv_—kx (A.8)
onde
167k T QA
= ; (A9)
(4A" + T2 +200%)
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_16n T )
(4 +T 4 20)

(A.10)
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Apéndice B - Transformagao de coordenadas

Neste apéndice demonstremos como descrever as condig¢des
iniciais, velocidade e posi¢do, em termos de dois conjunto de coordenadas
esféricas. Usamos um sistema de coordenada para a posi¢do (O) e outro
para a velocidade (O’), deduzindo as equagdes de transformagdo entre os
mesmos.

A posi¢do do atomo € definida em termos de 7,0 ¢ ¢ em

relagdo o sistema O de acordo com as seguintes equagdes, conforme

mostrado na Fig.B.1.

2
0 ¥
O
=
. y
¢ o
X
Fig.B.1 - Sistema de coordenadas O .

X =1 sen0 cos¢
y =1 senf send (B.1)

z=r1 cosO

A velocidade do atomo por sua vez pode ser escrita em

termos de v, d e ¢, de acordo com a Fig.B.2, por

Vx =V send cos®
Vy’= Vv send sen® (B.2)

V, = V C0SO
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<
",

~|
N\'

Fig.B.2 - Sistema de coordenadas O’.

A defini¢do do sistema O’ € feita com base na reta OO’ que
liga a origem do sistema O ao ponto onde o atomo se encontra € no plano
perpendicular a reta OO’, que contém os eixos x’ € y’. Temos também
que:

- O eixo z’ € definido ao longo da reta OO’ no sentido de O,

- O eixo y’ € perpendicular ao z’

- O eixo x’ fica definido em consequéncia das definigdes dos

eixos z’ e y’, sendo paralelo ao plano xy.

Sendo assim, podemos projetar vy’ no plano xy e obtermos

b

Vx’ = V5=V Senod cosp (B.3)

Tendo como referéncia a Fig.B.3 e Fig.B.4projetamos v,’ e

v;’ no eixo z e na reta NO, definindo também v, sobre a mesma.
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Fig. B.3Projegées no plano xy.

Fig.B.4 - Projegdo no eixo z e na reta NO.

Com isto temos
V2 =Vy senf - v,” cosO (B.4)

“Vp =Vy’ cosO + v,” send (B.5)

Olhando para as projegdes dos vetores v, € v, no plano xy

como mostra a Fig.B.5 podemos escrever

Vx ==V, COSO - v,y send (B.6)
Vy = - Vp send + vy cosd (B.7)
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Fig.B.5 - Projecdo de v, e v, no plano xy.

Combinando as equagdes anteriores tiramos as relagdes que
definem as transformagdes entre os dois sistema para que possamos

descrever o atomo na armadilha magneto-Optica. Portanto

vx = V[(send senp cosb + cosd senB)cosd

- sendcoso send] (B.8)
vy = v[(send sen® cosO + cosd senb)send

+ send cos@p cosd] (B.9)
v, = v(send sen® senb - cosd cosh) (B.10)

onde devemos ter
V=vd + v + v, (B.11)
onde

cos’o. + cos’p + cos’y =1 (B.12)

sendo cosa, cosP e cosy denominados de cossenos diretores.
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Apéndice C - Programa computacional.

QA '@ @17

QDI

(pE@ {pNo!

(PLPIHD)

VERSAO DO PROGRAMA PARA DESENVOLVIMENTO DA TESE.

PROGRAMA PARA RESOLVER UM PROBLEMA DE UM SISTEMA DE EQUACOES

DIFERENCIAIS LINEARES UTILIZANDO O METODO DE RUNGE
KUTTA

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)

EXTERNAL FCN

CHARACTER*6 PEPOI1

DIMENSION Y(50), GRAD(6),0G(6),5(12)

DIMENSION CIN(6),COMM(5),CONST(3),COUT(30),W(6,11)
DIMENSION RAIO(100), TETAG(100),FIG(100), DELTAG(100),PSIG(100)
COMMON /INT/ NVAR

COMMON /GRADIENTE/ GRAD

COMMON /PASSA/ GA,XW,DL, XK, XW1,XW2,XW3

COMMON /OMEGA/ OG,F1,F2

COMMON /ESE/ S

DATA PI/3.141592653589793238D0/

DATA CIN(1)/0.D0/,CIN(2)/0.D0/,CIN(3)/0.D0/,CIN(4)/0.D0/,CIN(5)/0.DO0/
DATA COMM(1)/0.D0/,COMM(2)/0.D0/,COMM(3)/0.D0/,COMM(4)/0.D0/
DATA CONST(1)/0.D0/,CONST(2)/0.D0/,CONST(3)/0.D0/

XD=1178.D0

DADOS DA ARMADILHA
DECLARACAO DO DESALINHAMENTO ( EM CENTIMETROS )

S(1)=0.D0
S(2)=0.D0
S(3)=(-1.D0)*S(1)
S(4)=0.D0
S(3)=(-1.D0Y*S(1)
S(6)=0.D0
S(7)=S(1)
S(8)=0.D0
S(9)=0.D0
S(10)=0.D0
S(11)=0.D0
S(12)=0.D0

DECLARACAO DOS VALORES DE : K, DEL, OMEGA E GAMA (NA ORDEM

ABAIXO)

XK=1.7d-2
GA=10.D0

RCUT=0.02D0
DL1=-10.0D0
DL2=.0D0

XW1=1.2D0
XW2=0.6D0
WRITE(*,*)’XW3, VL dv'
READ(*,*)XW3, Vi,dv
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INICIO DO CALCULO (LACO PRINCIPAL)

Re I PEP)

K=10
V=Vi-dv
DO 300 m=1,21
V=V+dv
K=10
C ABERTURA DE ARQUIVOS

ifm=m+30
OPEN(ifm) '

oM@

icont=0
1000 CONTINUE
TF=2.D0*XW1/V

CHAMADA DA ROTINA QUE CONTEM OS VALORES DE
RAIO,TETAG,FIG,DELTAG ¢ PSIG PARA CADA ATOMO.

CALL ATERRA(K,RAIO,TETAG,FIG,DELTAG,PSIG)

(@] OO0 0

WRITE(*,*) 'ATOMO ->' K-9
WRITE(*,*) RAIO(K), TETAG(K),FIG(K)
WRITE(*,*) DELTAG(K),PSIG(K)

pioNelololgho)

GOTO 250
TETA=(TETAG(K)*PI)/180.d0

FI=(FIG(K)*PI)/180.d0

DELTA=(DELTAG(K)*PI)/180.d0
PSI=(PSIG(K)+90.d0)*P1/180.d0

X0=RAIO(K)*DSIN(TETA)*DCOS(FI)
Y0=RAIO(K)*DSIN(TETA)*DSIN(FI)
Z0=RAIO(K)*DCOS(TETA)

A=(DSIN(DELTA)*DSIN(PSI)*DCOS(TETA)+DCOS(DELTA)*DSIN(TETA))
B=DSIN(DELTA)*DCOS(PSI)
COSALFA=A*DCOS(FI)-B*DSIN(FI)

C=(DSIN(DELTA)*DSIN(PSI)*DCOS(TETA)+DCOS(DELTA)*DSIN(TETA))
D=DSIN(DELTA)*DCOS(PSI)
COSBETA=C*DSIN(FI)+D*DCOS(FI)

E=DSIN(DELTA)*DSIN(PSI)*DSIN(TETA)
F=DCOS(DELTA)*DCOS(TETA)
COSGAMA=E-F

VX0=V*COSALFA
VY0=V*COSBETA
VZ0=V*COSGAMA
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eEel@

@ ) 2

CORAIAD)

100

FIM DA DECLARACAO DOS DADOS DE ENTRADA.

Y(1)=X0
Y(2)=VX0
Y(3)=Y0
Y(4)=VY0
Y(5)=20
Y(6)=VZ0

NVAR=6
N1=NVAR

N2=11

CIN(1)=0.0
TOL=0.000000001
T1=0.D0
T2=0.00001
TINC=0.00001
[FALL=1

GERACAO DOS ARQUIVOS

R=DSQRT( (Y(1))**2 + (Y(3))**2 + (Y(5))**2)
XV=DSQRT( Y(2)**2 + Y(4)**2 + Y(6)**2 )
WRITE(K,'(F8.6,F12.8,F15.8)") T1,R, XV
WRITE(*,'(F8.6,F12.8,F15.8)") TEMP,R, XV

CONTINUE

IF (RLE.XW3) THEN
DL=DL1
XW=XW1
GRADX=10.0D0
GRADY=GRADX
GRADZ=2.D0*GRADX
0OG(1)=23.46D0
0G(2)=0G(1)
OG@3)=0G(1)
0G(#4)=0G(1)
OG(5)=0G(1)
0OG(6)=0G(1)

ELSE
DL=DL2
XW=XW2
GRADX=10.D0
GRADY=GRADX
GRADZ=2.D0*GRADX
0OG(1)=24.9D0
0G(2)=0G(1)
0OG(3)=0G(1)
OG(4)=0G(1)
OG(5)=0G(1)
0OG(6)=0G(1)

END IF

GRAD(2)=GRADX
71

Apéndice C - Programa computacional.



Apéndice C - Programa computacional.

@@ E @ IO @D @ (=

OO0

GRAD(4)=GRADY
GRAD(6)=GRADZ

CALL DO02PAF(T1,T2,NVAR,Y,CIN, TOL,FCN,COMM,CONST,COUT,
* W ,NI,N2,IFAIL)

R=DSQRT( (Y(1))**2 + (Y(3))**2 + (Y(5))**2)
XV=DSQRT( Y(2)**2 + Y(4)**2 + Y(6)**2 )

GERACAO DOS ARQUIVOS DE POSICAO E RAIO

WRITE(K,'(F12.8,F15.8)) R, XV
WRITE(*,'(F8.6,F12.8,F15.8)") T1,R, XV
WRITE(60,'(F12.8,F12.8,F12.8))Y(1),Y(3),Y(5)
WRITE(*,*) F1,F2

CONDICAO PARA SAIR DO LACO

IF (RLE.RCUT.AND.XV.LE.XD) GO TO 200

IFAIL=1

T1=T2

T2=T2+TINC

IF (T2.LE.TF) GOTO 100

FECHAMENTO DO ARQUIVO K
CLOSE(K)

WRITE(ifm, *) 'ATOMO ->',K-9,V

WRITE(60,*) 'ATOMO ->' K

WRITE(ifm,'(F8.6,F12.8 F15.8)") T1,R, XV

WRITE(60,*)" '

IF (R.LE.RCUT.AND.XV.LE. XD)THEN

WRITEC(ifm, *) CAPTUR ADO#H###HHHFHIHBHBHHHH BRI
icont=icont+1

ELSE

WRITE(fm,*)’NAO CAP +++
END IF

K=K+1

IF(K.LE.12) GOTO 1000

WRITE(ifm, *)'NUNMERO DE ATOMOS CAPTURADOS',icont
CLOSE(ifm)

CLOSE(60)

CONTINUE

STOP

END

SUBROUTINE FCN(X,Y,DYDX)

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)

DIMENSION DYDX(50),Y(50),GRAD(6),EX(50),0G(6),5(12)
COMMON /INT/ NVAR
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@R PR,

QO Ru= O w

®

o o

O

COMMON /GRADIENTE/ GRAD
COMMON /PASSA/ GA,XW,DL, XK, XW1,XW2,XW3
COMMON /OMEGA/ OG,F1,F2

COMMON /ESE/ S

X1-> COORDENADA, V1-> VELOCIDADE, G1-> GRADIENTE DE CAMPO

PI=3.141592653589793238D0
EX(1)=DEXP( ~( (Y()+S(1))**2 + (Y(5)+S(2))**2 Y/(XW*XW) )
EX(2)=DEXP( -( (Y3)+SGB)**2 + (Y(5)+S(4))**2 Y(XW*XW) )
EX(3)=DEXP( ( (Y(1)+S(5))**2 + (Y(5)+S(6))**2 J/(XW*XW) )
EX(4)=DEXP( -( (Y(1)+S(7))**2 + (Y(5)+S(8))**2 }/(XW*XW) )
EX(5)=DEXP( ~( (Y(1)+S(9))**2 + (Y(3)+S(10))**2)/(XW*XW) )
EX(6)=DEXP( ~( (Y(1)+S(11))**2+ (Y(3)+S(12))**2)/(XW*XW) )

ET=0.D0
DO51=1,6
ET=ET + EX(I)

DO 10 I=1,NVAR
DYDX(1)=0.D0

DECLARACAO DO SISTEMA DE EQUACOES

DO 20 I=1,NVAR-1,2
DYDX(I)=DYDX(D)+Y(I+1)

DO 30 I=2,NVAR,2

F1=(0G(I-1)**2)*EX(1-1)/(4. DO*(DL+XK*Y (I)+1.4*GRAD(I)*Y(I-1))**2 +
GA**2 + 2.D0*(OG(I-1)**2)*ET )

F2=(0G(I)**2)*EX(I)/( 4 DO*(DL-XK*Y(I)-1.4*GRAD(D)*Y (I-1))**2 +
GA**2 + 2.D0*(OG(I)**2)*ET )

DYDX(I)=DYDX(I) + 2.D0*PI*3.0D6*GA*(F2 - F1)
CONTINUE

RETURN
END

SUBROUTINE ATERRA(LRAIO,TETAG,FIG,DELTAG,PSIG)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)

DIMENSION RAIO(100), TETAG(100),FIG(100),DELTAG(100)
DIMENSION PSIG(100)

DADOS DO PRIMEIRO ATOMO
RAIO(10)=0.6D0
TETAG(10)=0.D0

FIG(10)=0.DO
DELTAG(10)=0.D0
PSIG(10)=0.D0

DADOS DO SEGUNDO ATOMO
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@@L !

(o H )

@IPL0

oNoN@!

O Q'

QIO

@ ® O

RAIO(11)=0.6D0
TETAG(11)=90.D0
FIG(11)=0.D0
DELTAG(11)=180.D0
PSIG(11)=0.D0

DADOS DO TERCEIRO ATOMO

RAIO(12)=0.6D0
TETAG(12)=90.D0
FIG(12)=45.D0
DELTAG(12)=180.D0
PSIG(12)=0.D0

DADOS DO QUARTO ATOMO

RAIO(13)=0.6D0
TETAG(13)=90.D0
FIG(13)=90.D0
DELTAG(13)=180.D0
PSIG(13)=0.D0

DADOS DO QUINTO ATOMO

RAIO(14)=0.6D0
TETAG(14)=0.D0
FIG(14)=0.D0
DELTAG(14)=1.D0
PSIG(14)=0.D0

DADOS DO SEXTO ATOMO

RAIO(15)=0.6D0
TETAG(15)=0.D0
FIG(15)=0.D0
DELTAG(15)=2.D0
PSIG(15)=0.D0

DADOS DO SETIMO ATOMO

RAIO(16)=0.6D0
TETAG(16)=0.D0
FIG(16)=0.D0
DELTAG(16)=3.D0
PSIG(16)=0.D0

DADOS DO OITAVO ATOMO

RAIO(17)=0.6D0
TETAG(17)=1.D0
FIG(17)=0.D0
DELTAG(17)=0.D0
PSIG(17)=0.D0

DADOS DO NONO ATOMO

RAIO(18)=0.6D0
TETAG(18)=2.D0
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OO0

@)

@ G®

GEXG)

@reN@

EI®

FIG(18)=0.D0
DELTAG(18)=0.D0
PSIG(18)=0.D0

DADOS DO DECIMO ATOMO

RAIO(19)=0.6D0
TETAG(19)=3.D0
FIG(19)=0.D0
DELTAG(19)=0.D0
PSIG(19)=0.D0

DADOS DO DECIMO PRIMEIRO ATOMO

RAIO(20)=0.6D0
TETAG(20)=0.D0
FIG(20)=0.D0
DELTAG(20)=1.D0
PSIG(20)=5.D0

DADOS DO DECIMO SEGUNDO ATOMO

RAIO(21)=0.6D0
TETAG(21)=0.D0
FIG(21)=0.D0
DELTAG(21)=1.D0
PSIG(21)=10.D0

DADOS DO DECIMO TERCEIRO ATOMO

RAIO(22)=0.6D0
TETAG(22)=0.D0
FIG(22)=0.D0
DELTAG(22)=1.D0
PSIG(22)=15.D0

DADOS DO DECIMO QUARTO ATOMO

RAIO(23)=0.6D0
TETAG(23)=0.D0
FIG(23)=0.D0
DELTAG(23)=1.D0
PSIG(23)=30.D0

DADOS DO DECIMO QUINTO ATOMO

RAIO(24)=0.6D0
TETAG(24)=0.D0
FIG(24)=0.D0
DELTAG(24)=1.D0
PSIG(24)=45.D0

RETURN
END

75



Apéndice C - Programa Computacional.

C
C PROGRAMA QUE CONTEM AS SUBROTINAS NECESSARIAS PARA A

C RESOLUCAO DE UM SISTEMA DE EQUACOES PELO METODO DE RUGE-KUTTA
C DE 4 ORDEM

&

C

3k 3 ok 3 3k ok 3k ok 3k ok ok ok 3k sk o ok S ok ok 3k Sk ok sk ok ok ok ok 3 ok ok ok ok ok ok ok sk sk sk ok ok o ok ok ok ok ok sk ok sk sk ok o ok ok ok ok ok Sk ok sk sk sk o ok ok ok ok ok skok skok sk sk sk ok

SUBROUTINE RK4(Y,DYDX,N,X,H,YOUT,DERIVS)
EXTERNAL DERIVS
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-Z)
PARAMETER (NMAX=1000)
DIMENSION Y(N),DYDX(N),YOUT(N),YT(NMAX),DY T(NMAX),DYM(NMAX)
HH=H*0.5
H6=1/6.
XH=X+HH
DO 111=1,N
YT(D)=Y(I)+HH*DYDX(I)
11 CONTINUE
CALL DERIVS(XH,YT,DYT)
DO 12 I=1N
YT(D)=Y(I)+HH*DYT(I)
12 CONTINUE
CALL DERIVS(XH,YT,DYM)
DO 13 =N
YTD=Y()+H*DYM(I)
DYM()=DYT(I)+DYM(I)
13 CONTINUE
CALL DERIVS(X+H,YT,DYT)
DO 14 I=1,N
YOUT()=Y(I)+H6*(DYDX(I)*DYT(I)+2.*DYM(I))
14 CONTINUE
RETURN
END

SUBROUTINE RKQC(Y,DYDX,N,X,HTRY,EPS,YSCAL HDID HNEXT,DERIVS)
EXTERNAL RK4,DERIVS
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-Z)
PARAMETER (NMAX=1000,FCOR=.0666666667,
* ONE=1.,SAFETY=0.9,ERRCON=6.D-4)
EXTERNAL DERIVS
DIMENSION Y (N),DYDX(N),YSCAL(N),YTEMP(NMAX),YSAVINMAX),DYSAV(NMAX)
PGROW=-0.20
PSHRNK=-0.25
XSAV=X
DO 11I=1,N
YSAV(I)=Y(I)
DYSAV(I)=DYDX()

11 CONTINUE
H=HTRY

1 HH=0.5*H
CALL RK4(YSAV,DYSAV,N,XSAV,HH, YTEMP,DERIVS)
X=XSAV+HH
CALL DERIVS(X,YTEMP,DYDX)
CALL RK4(YTEMP.DYDX,N,X,HH,Y, DERIVS)
X=XSAV+H
IF(X.EQ.XSAV)PAUSE 'Stepsize not significant in RKQC''
CALL RK4(YSAV,DYSAV ,N,XSAV,H YTEMP,DERIVS)
ERRMAX=0.
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DO 12 I=1,N
YTEMP()=Y(I)-YTEMP(I)
ERRMAX=MAX(ERRMAX,DABS(YTEMP(I)/YSCAL(I)))

12 CONTINUE

ERRMAX=ERRMAX/EPS

IF(ERRMAX.GT.ONE) THEN
H=SAFETY*H*(ERRMAX**PSHRNK)
GOTO 1

ELSE
HDID=H
I[F(ERRMAX.GT.ERRCON)THEN

HNEXT=SAFETY*H*(ERRMAX**PGROW)
ELSE

HNEXT=4.*H
ENDIF

ENDIF

DO 13 [=1,N
Y(=Y({)+YTEMP(I)*FCOR

13 CONTINUE

RETURN

END

SUBROUTINE ODEINT(YSTART,NVAR,X1,X2,EPS,HI, HMIN,
*NOK,NBAD,DERIVS,RKQC)
EXTERNAL DERIVS,RKQC
IMPLICIT REAL*8(A-H,0-Z)
PARAMETER (MAXSTP=10000,NMAX=1000,TWO=2.0,ZERO=0.0, TINY=1.D-30)
COMMON /PATH/ KMAX,KOUNT,DXSAV,XP(200),YP(10,200)
DIMENSION YSTART(NVAR),YSCAL(NMAX),Y (NMAX),DYDX(NMAX)
X=X1
H=SIGN(H1,X2-X1)
NOK=0
NBAD=0
KOUNT=0
DO 11 I=1,NVAR
Y(I)=YSTART(])
11 CONTINUE
XSAV=X-DXSAV*TWO
DO 16 NSTP=1,MAXSTP
CALL DERIVS(X,Y,DYDX)
DO 12 I=1,NVAR
YSCAL(I)=DABS(Y(I))+DABS(H*DYDX(I))+TINY
12 CONTINUE
[F(KMAX.GT.0)THEN
IF(DABS(X-XSAV).GT.DABS(DXSAV)) THEN
IF(KOUNT.LT.KMAX-1)THEN
KOUNT=KOUNT+1
XP(KOUNT)=X
DO 13 I=],NVAR
YP(LKOUNT)=Y(I)
13 CONTINUE
XSAV=X
ENDIF
ENDIF
ENDIF
IF((X+H-X2)*(X+H-X1).GT.ZERO) H=X2-X
CALL RKQC(Y,DYDX,NVAR,X,H,EPS, YSCAL,HDID,HNEXT,DERIVS)
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14

15

16

@M@ ORONDIOERIR) ® @ @O AR NG

[F(HDID.EQ.H)THEN
NOK=NOK+1
ELSE
NBAD=NBAD+1
ENDIF
IF((X-X2)*(X2-X1).GE.ZERO)THEN
DO 14 I=1,NVAR
YSTART(I)=Y(I)
CONTINUE
IF(KMAX.NE.0O)THEN
KOUNT=KOUNT+1
XP(KOUNT)=X
DO 15 [=1,NVAR
YP(LKOUNT)=Y(I)
CONTINUE
ENDIF
RETURN
ENDIF
IF(DABS(HNEXT).LT.HMIN) PAUSE 'Stepsize smaller than minimum.'
H=HNEXT
CONTINUE
PAUSE 'Too many steps.'
RETURN
END

SUBROTINAS DA 'NAG' NECESSARIAS PARA A APLICACAO DO METODO DE

RUNGE-KUTTA.

SUBROUTINE DO02PAF(X, XEND, N, Y, CIN, TOL, FCN, COMM, CONST,

* COUT, W, IW, IWI, TFAIL)
MARK 7 RELEASE. NAG COPYRIGHT 1978.
MARK 7F REVISED. IER-209 (OCT 1979)
MARK 7G REVISED. IER-216 (FEB 1980)
MARK 8 REVISED. IER-246 (APR 1980).
MARK 8A REVISED. IER-251 (AUG 1980).
INTEGRATES THE N DIFFERENTIAL EQUATIONS DEFINED
BY FCN FROM X TO XEND. THE VALUES AT X
OF THE SOLUTION MUST BE GIVENIN Y
AND THE CALCULATED VALUES ARE RETURNED
IN THE SAME VECTOR. THE LOCAL ERROR
PER STEP IS CONTROLLED BY TOL. VARIOUS
OPTIONS ARE CONTROLLED BY CIN AND
THE WORKSPACE W WHICH MUST HAVE
FIRST DIMENSION N1 .GE. N AND
SECOND DIMENSION .GE.7. USEFUL
OUTPUT IS ALSO RETURNED IN CIN AND
W, PERMITTING EFFICIENT INTEGRATION.

.. SCALAR ARGUMENTS ..
REAL*8 TOL, X, XEND
INTEGER IFAILL, IW1, IW, N
.. ARRAY ARGUMENTS ..
REAL*8 CIN(6), COMM(5), CONST(3), COUT(14), W(IW,IW1), Y(N)
.. SUBROUTINE ARGUMENTS ..
FCN
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C ..LOCAL SCALARS ..
DOUBLE PRECISION SRNAME
REAL*8 EXP1, EXPI, FAC1, FAC2, FAC3, FAC4, FACS, FAC6, FAC7,
* FACS, FAC9, FAC, FNORM, HEST1, HEST, RAT1, RAT, S, T,
* TOLEST, YNORM
INTEGER 1, IEND, IND, ISIG, ISTEP, J, K, N2, I1
LOGICAL CALLS, HALVE, INIT, INTER, REDUCE, START, TEST
C .. FUNCTION REFERENCES ..
REAL*8 X02AAF, X02ABF
INTEGER PO1AAF
.. SUBROUTINE REFERENCES ..
DO2YAF
EXTERNAL FCN
DATA SRNAME /8H DO2PAF /, FAC /10.E0/, FAC1 /0.1E0/, FAC3
* /2.E0/, FAC4 /0.8E0/, FACS5 /0.25/, FAC6 /0.25/, FACS /0.2/,
* FAC9 /0.2/

Qe

SET CONSTANTS

(PP

HEST1 = 0.
INIT = .FALSE.
EXP1 = FAC6
EXPI = FAC5
IND=0
ISIG=0
INTER = FALSE.
ISTEP = 2
N2=7
TEST = .FALSE.
CALLS = .FALSE.
IF (CIN(1).EQ.0.) GO TO 60
DO201=1,3
IF (COMM(I).NE.0.) GO TO 60
20 CONTINUE
IF (CIN(1).NE.5. .OR. COMM(4).LE.0.) GO TO 40
TEST = .TRUE.
IF (CIN(2).GE.3.) GO TO 320
GO TO 820
40 TF (CIN(1).NE.6. .OR. COMM(4).GE.0.) GO TO 60
TEST = .TRUE.
IF (CIN(2).GE.3.) GO TO 320
GO TO 680
C
C ARGUMENT TESTS
C
60 IF (IW.GE.N .AND. N.GT.0 .AND. IW1.GE.7) GO TO 100
C WORKSPACE WRONGLY DIMENSIONED
80 IND = 1
CIN(1) = -1.
GO TO 2500
100 IF (TOL.GT.0.) GO TO 120
C ERROR TOLERANCE NOT POSITIVE
IND= 1
CIN(1) = -2.
GO TO 2500
120 IF (CIN(1).EQ.0.) GO TO 140
IF (CIN(1).EQ.1.) GO TO 200
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IF (CIN(1).GE.2. .AND. CIN(1).LE.6.) GO TO 240
C CIN(1) OUT OF RANGE
IND=1
CIN(1) = -3.
GO TO 2500
C
C SETINPUT AND OUTPUT PARAMETERS
C
140 DO 160 I=2,5
CIN(I) = 0.
160 CONTINUE
DO 180 I=1,4
COMM(I) = 0.
180 CONTINUE
CONST(1) = 0.
CONST(2) = FAC3
CONST(3) = FAC4
200 COUT(11) = X02AAF(S)
COUT(12) = X02ABF(S)
COUT(13) = DABS(CIN(3))
COUT(14) = DABS(CIN(4))
CIN(6) = 0.
ISTEP =0
S =0.E0
DO 220 I=1,N
S = DMAXI(S,DABS(Y(I)))
220 CONTINUE
INIT = TRUE.
COUT(1) = 0.
COUT(2) = 0.
COUT(@3) = 0.
COUT®) = X
COUT(5) = X
COUT(6) = S
COUT(7) =S
COUT() = 0.
COUT(9) = 0.
COUT(10) = 0.
IF (CIN(1).EQ.0.) GO TO 760
GO TO 280
C
C ARGUMENT TESTS FOR CIN(1).GT.0.
C
240 IF ((COUT(4).GE.COUT(5) .AND. X.LT.COUT(4)) .OR.
* (COUT(4).LT.COUT(5) .AND. X.GE.COUT(4))) GO TO 260
IF (X.EQ.XEND) GO TO 280
IF ((X.GE.COUT(4) .AND. XEND.GE.X) .OR. (X.LT.COUT(4) .AND.
* XEND.LT.X)) GO TO 280
260 CIN(1) = 1.
INTER = .TRUE.
GO TO 200
280 IF (CIN(2).EQ.0. .OR. CIN(2).EQ.1. .OR. CIN(2).EQ.2. .OR.
* CIN(2).EQ.3. .OR. CIN(2).EQ.4.) GO TO 300
C CIN(2) OUT OF RANGE
IND=1
CIN(1) = 4.
GO TO 2500
300 IF (CIN(2).LT.3.) GO TO 380
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320 IF (IW1.LT.8) GO TO 80
N2=8
DO 340 I=1,N
IF (W(1,7).GT.0.) GO TO 340
C SCALING OF TOLERANCE NON-POSITIVE
IND=1
CIN(1) = -5.
GO TO 2500
340 CONTINUE
IF (CIN(2).EQ.4.) GO TO 380
IF (IW1.LT.9) GO TO 80
N2=9
DO 360 I=1,N
IF (Y(I).NE.0. .OR. W(I,8).GT.0.) GO TO 360
C FLOOR ZERO AND SOLUTION ZERO IN SAME COMPONENT
IND = 1
CIN(1) = -6.
GO TO 2500
360 CONTINUE
380 IF (.NOT.TEST) GO TO 400
IF (COMM(4).LT.0.) GO TO 680
GO TO 820
400 IF (CONST(1).EQ.0.) GO TO 440
IF (CONST(1).EQ.1.) GO TO 420
C CONST(1) INVALID
IND= 1
CIN(1) = -7.
GO TO 2500
420 EXPI = FAC9
EXPI = FACS
440 IF (CONST(2).GE.0. .AND. CONST(3).GE.0.) GO TO 480
C CONST(2) OR CONST(3) INVALID
460 IND = 1
CIN(1) = -8.
GO TO 2500
480 IF (CONST(2).EQ.0.) CONST(2) = FAC3
IF (CONST(3).EQ.0.) CONST(3) = FAC4
IF (CONST(2).LE.1./CONST(3) .OR. CONST(2).LE.1. .OR.
* CONST(3).GE.1.) GO TO 460
IF (COMM(1).GE.0.) GO TO 500
C COMM(1) OUT OF RANGE
IND= 1
CIN(1) = -9.
GO TO 2500
500 IF (COMM(1).GT.0.) CALLS = .TRUE.
IF (COMM(2).EQ.0.) GO TO 540
IF (COMM(2).GT.0.) GO TO 520
C COMM(2) OUT OF RANGE

IND= 1
CIN(1) = -10.
GO TO 2500

520 IF (COUT(6).LT.COMM(2)) GO TO 540
C INITIAL VECTOR TOO LARGE
IND = |
COMM(2) = 0.
CIN(1) = -11.
GO TO 2500
540 IF (COMM(3).EQ.0.) GO TO 600
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IF (IW1.LT.10) GO TO 80
N2=8
IF (CIN(2).EQ.3)N2 = 11
IF IW1.LT.N2) GO TO 80
DO 560 I=1,N
IF (Y(1).NE.W(1,9)) GO TO 560
C INITIAL VECTOR ATTAINS GIVEN VALUE
IND =1
COMM(3) = 0.
CIN(1) = -12.
GO TO 2500
560 CONTINUE
DO 580 I=1,N
W(1,10) = Y(I)
580 CONTINUE
C
C TEST INPUT PARAMETERS FOR INTERRUPT ON POSITION
Y
600 IF (COMM(4).GE.0.) GO TO 760
IF (CIN(1).GT.1.) GO TO 680
IF (X.EQ.XEND .AND. COMM(5).EQ.X) GO TO 840
IF (X.NE.XEND) GO TO 640
C VALUE OF CIN(1) DOES NOT PERMIT EXTRAPOLATION
620 IND = 1
CIN(1) = -13.
GO TO 740
640 IF ((X.GE.COMM(5) .AND. XEND.LT.COMM(5)) .OR. (X.LT.COMM(5)
* AND. XEND.GE.COMM(5))) GO TO 760
IF (INTER) GO TO 660
C VALUE OF CIN(1) DOES NOT PERMIT EXTRAPOLATION
GO TO 620
C ORDER OF POINTS X,COUT(4) AND COUT(5) INCORRECT
660 IND = 1
CIN(1) = -14.
GO TO 740
680 IF (X.EQ.COUT(5) .OR. X.EQ.COUT(4)) GO TO 660
IF (X.GE.COUT(4) .AND. COUT(4).LT.COUT(5)) .OR.
* (X LT.COUT(4) .AND. COUT(4).GE.COUT(5))) GO TO 660
IF (X.EQ.XEND) GO TO 840
IF (DSIGN(1.D0, XEND-X).NE.DSIGN(1.D0,X-COUT(5))) GO TO 660
IF (COMM(5).EQ.COUT(5) .OR. COMM(5).EQ.XEND) GO TO 700
IF (DSIGN(1.D0,COMM(5)-COUT(5)).NE.DSIGN(1.D0,COMM{(5)-XEND)) GO TO
* 700
C INTERRUPT POINT NOT IN RANGE
IND = 1
CIN(1) = -15.
GO TO 740
700 IF (COMM(5).EQ.COUT(5) .OR. COMM(5).EQ.X) GO TO 720
IF (DSIGN(1.D0,COMM(5)-COUT(5)).EQ.DSIGN(1.D0,COMM(5)-X))GO TO 760
720 CIN(1) = 6.
740 COMM(4) = 0.
GO TO 2500
C
C SET DEFAULTS
G
760 IF (TEST) GO TO 820
IF (DABS(CIN(4)). GT. DABS(CIN(3)) .OR. CIN(4).EQ.0.) GO TO 780
C USER SET HMIN.GT HMAX
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IND=1
CIN(1) = -16.
GO TO 2500
780 COUT(13) = DMAX1(2.D0*COUT(11)*DABS(XEND-X),DABS(CIN(3)))
FAC7=0.5
IF (CIN(1).GE.2.) FAC7 = 1.
COUT(14) = FAC7T*DABS(XEND-X)
IF (CIN(4).EQ.0.) GO TO 800
COUT(14) = DMIN1(DABS(COUT(14)),DABS(CIN(4)))
800 IF (CIN(1).GE.2.) GO TO 820
CALL FCN(X, Y, W(1,1))
IF (CALLS) COMM(1) = COMM(1) - 1.

C
C INITIALISATION
C
820 IF (X.NE.XEND) GO TO 880

IF (CIN(1).LE.1.) GO TO 860
IF (CIN(1).NE.2. .OR. CIN(6).NE.0.) GO TO 860
C REPEATED CALL WITH X=XEND
IND =1
CIN(1) = -17.
GO TO 2500
C
C RETURN WHEN X=XEND
C
840 COMM(4) = 0.
860 CIN(S) = 0.
CIN(6) = 0.
CIN(1) = 2.
GO TO 2500
C
C XNE.XEND INITIALLY
C
880 IEND = 0
REDUCE = .FALSE.
HALVE = FALSE.
RATI=1.
IF (CIN(1).EQ.0.) GO TO 920
IF (CIN(1).EQ.1.) CIN(6) = CIN(5)
IF (CIN(6).EQ.0.) GO TO 900
IF (DSIGN(1.D0,CIN(6)).NE.DSIGN(1.D0,XEND-X)) CIN(6) = 0.D0
900 IF (CIN(2).EQ.2.) FAC2 = COUT(12)/COUT(11)
IF (DABS(CIN(6)).GE.COUT(13) .AND. CIN(1).GE.2.) GO TO 1460
920 ISTEP = 0
START = .TRUE.
IF (CIN(6).NE.0.) GO TO 1120
C
C ESTIMATE STEP
G
CIN(1) = 1.
FNORM = 0.E0
YNORM = 0.E0
DO 940 I=1,N
YNORM = DMAX1(YNORM,DABS(Y(I)))
FNORM = DMAXI(FNORM,DABS(W(L 1))
940 CONTINUE
TOLEST = TOL
J = IDINT(CIN(2)+0.1D0) + 1
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GO TO (960, 1100, 980, 1000, 1040), J
960 S = DMAX1(1.D0,YNORM)
GO TO 1080
980 S = DMAX1(YNORM,FAC2)
GO TO 1080
1000 DO 1020 I=1,N
T = W(I,7)*DMAX1(W(I,8),DABS(Y(I)))
IF(LEQ1)S=T
S = DMINI(S,T)
1020 CONTINUE
GO TO 1080
1040 DO 1060 I=1,N
IF (LEQ.1) S= W(1,7)
S = DMIN1(S,W(,7))
1060 CONTINUE
1080 TOLEST = TOLEST*S
1100 S = DSQRT(COUT(11))

CIN(6) = (XEND-X)*(TOLEST*COUT(11))**EXPI*DMAX1(S,YNORM)/

* DMAX1(S,FNORM)
1120 DO 1140 I=1,N
W(L4) = Y(I)
W(L5) = W, 1)
1140 CONTINUE

IF (DABS(CIN(6)).LT.COUT(13)) CIN(6) = DSIGN(COUT(13),XEND-X)
IF (DABS(CIN(6)).GT.COUT(14)) CIN(6) = DSIGN(COUT(14),CIN(6))

ISIG=1

GO TO 1560
C
C RETURN FOR INITIAL STEP
C

1160 IF (COMM(1).GT.0. .OR. .NOT.CALLS) GO TO 1220
C TOOMANY FCN CALLS TAKEN STARTING

1180 IND = 7
DO 1200 I=1,N
Y(I) = W(L,4)
1200 CONTINUE
COUT(9) = COUT(9) + 1.
GO TO 2500

1220 IF (DABS(HEST).LT.DABS(CIN(6))) GO TO 1240

C

C ESTIMATED STEP LARGER THAN INITIAL STEP

(&

IF (DABS(CIN(6))*CONST(2).GT.COUT(14)) GO TO 1380
IF (DABS(HEST).GT.COUT(14)) HEST = DSIGN(COUT(14),HEST)

IF (REDUCE) GO TO 1380

IF (DABS(HEST).LT.CONST(2)*CONST(2)*DABS(CIN(6))) GO TO 1380

CIN(6) = HEST
GO TO 1420

1240 IF (DABS(CIN(6)).GT.COUT(13)) GO TO 1300
C ERROR TOLERANCE TOO SMALL FOR INITTIAL STEP

1260 COUT(9) = COUT(9) + 1.
DO 1280 I=1,N
Y(I) = W(L4)
1280 CONTINUE
IND =4
GO TO 2500
C

C ESTIMATED STEP SMALLER THAN INITIAL STEP
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C
1300 T = CIN(6)/CONST(2)
IF (DABS(HEST).GT.DABS(T)) GO TO 1380
T = T*FACI
IF (DABS(HEST).LT.DABS(T)) HEST = T
CIN(6) = HEST
IF (DABS(CIN(6)).LT.COUT(13)) CIN(6) = DSIGN(COUT(13),XEND-X)
GO TO 1400
@
C INSIGNIFICANT ERROR ESTIMATE ON INITIAL STEP
C
1320 IF (ISIG.EQ.4) GO TO 1360
IF (REDUCE) GO TO 1340
IF (DABS(CIN(6)).EQ.COUT(14)) GO TO 1360
CIN(6) = CIN(6)*FAC
IF (DABS(CIN(6)).GT.COUT(14)) CIN(6) = DSIGN(COUT(14),CIN(6))
GO TO 1420
1340 IF (ISIG.EQ.3) GO TO 1260
ISIG = 3
CIN(6) = CIN(6)/FAC3
GO TO 1400
C
C INITIAL STEP ACCEPTED
C
1360 HEST = CIN(6)
1380 START = .FALSE.
GO TO 1960
3
C INITIAL STEP REJECTED TRY AGAIN
5
1400 REDUCE = .TRUE.
1420 DO 1440 I=1,N
Y(I) = W(,2)
1440 CONTINUE
COUT(9) = COUT(9) + 1.
GO TO 1520
E
C TAKE A STEP, CHECK AGAINST LENGTH OF RANGE
C
1460 IF (ISTEP.LT.2) ISTEP = ISTEP + 1
1480 IF (((X+CIN(6))-XEND)*DSIGN(1.0D0,XEND-X).LT.0.0) GO TO 1520
IF (ISTEP.EQ.-1) GO TO 1500
CIN(6) = XEND - X
RAT1 = DABS(COUT(4)-X)/DABS(CIN(6))
1500 IEND = 1
1520 DO 1540 I=1,N
W(I,4) = W(L,2)
W(L5) = W(1,3)
1540 CONTINUE
1560 CALL D02YAF(X, CIN(6), N, Y, FCN, W, IW, N2)
IF (CALLS) COMM(1) = COMM(1) - 4.
C
C ESTIMATE NEW STEP
C
IF (CIN(2).GE.3.) GO TO 1760
S =0.E0
T=i0
J=0
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DO 1580 I=1,N
IF (S.GT.DABS(W(L,6))) GO TO 1580
J=1
T = W(I,N2)
S = DABS(W(L6))
1580 CONTINUE
IF (T.EQ.0.) GO TO 1640
1600 RAT = RATI
IF (START) GO TO 1320
IF (J.NE.IDINT(COUT(10)+0.1D0)) GO TO 1940
HEST = CIN(6)
IF (DABS(HEST).EQ.COUT(14) .OR. IEND.EQ.1) GO TO 1940
IF (DABS(HEST).LT.DABS(HEST1)) GO TO 1620
HEST1 = HEST
RAT = CONST(2)
GO TO 1940
1620 IND = 3
GO TO 2500
1640J=0
K = IDINT(CIN(2)+0.1D0) + 1
GO TO (1680, 1660, 1720), K
1660 RAT = (TOL/S)**EXP1
GO TO 1940
1680 T = 1.E0
DO 1700 I=1,N
T = DMAXI1(T,DABS(Y(I)))
1700 CONTINUE
RAT = (TOL*T/S)**EXP1
GO TO 1940
1720 T = FAC2
DO 1740 I=1,N
T = DMAXI1(T,DABS(Y(I)))
1740 CONTINUE
RAT = (TOL*T/S)**EXP1
GO TO 1940
1760 IF (CIN(2).EQ.4.) GO TO 1800
DO 1780 I=1,N
C RELATIVE ERROR FAILURE
IF (W(1,8).GT.0.0) GO TO 1780
IF ((Y(I).GE.0.0 .AND. W(1,2).GE.0.0) .OR. (Y(I).LT.0.0
* _AND. W(I,2).LT.0.0)) GO TO 1780
IND =6
GO TO 2500
1780 CONTINUE
1800 J = -1
11=0
DO 1920 I=1,N
IF (W(L,6).NE.0.) GO TO 1840
IF (W(I,N2).EQ.0.) GO TO 1820
IF (11.EQ0) J =1
GO TO 1920
1820 IF(JLT.0)J=1
GO TO 1920
1840 IF (CIN(2).EQ.4.) GO TO 1860
T = DMAX1(W(L8),DABS(Y(I)))*W(I,7)/DABS(W(L6))
GO TO 1880
1860 T = W(I,7)/DABS(W(L6))
1880 IF (11.EQ.0) GO TO 1900
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IF (S.LE.T) GO TO 1920
1900 S=T
J=0
=1
IF (W(LN2).EQ.1)J =1
1920 CONTINUE
IF (J.NE.0) GO TO 1600
RAT = (TOL*S)**EXP1
1940 HEST = RAT*CIN(6)
IF (START) GO TO 1160
C
C TESTESTIMATED STEP
C
1960 IF (DABS(HEST).GE.DABS(CIN(6))) GO TO 2100
C
C STEPREJECTED
C
RATI =1
[END =0
IF (ISTEP.LT.0) GO TO 2060
HALVE = .TRUE.
HEST = HEST*CONST(3)
COUT(9) = COUT(9) + 1.
DO 1980 I=1,N
Y1) = W(I,2)
W(,3) = W(,5)
W(I,2) = W(1,4)
1980 CONTINUE
T = CIN(6)/CONST(2)
IF (DABS(HEST) LT.DABS(T)) HEST = T
CIN(6) = HEST
IF (DABS(CIN(6)).GE.COUT(13)) GO TO 2020
C STEPLENGTH TOO SMALL
2000 IND = 2
GO TO 2500
2020 IF (COMM(1).GT.0. .OR. .NOT.CALLS) GO TO 1480
IF (ISTEP.LT.2) GO TO 1180
C TOOMANY FCN CALLS
2040 IND = 5
GO TO 2500
C
C STEPREJECTED AFTER INTERRUPT IN FIRST STEP
C
2060 IF (COMM(1).LT.0.) GO TO 1180
CIN(6) = (X-COUT(4))*0.5
IF (DABS(CIN(6)).LT.COUT(13)) GO TO 2000
X = COUT(4)
DO 2080 I=1,N
Y(I) = W(L,4)
W(L,1) = W(,5)
2080 CONTINUE
COUT(9) = COUT(9) + 2.
INIT = TRUE.
START = .TRUE.
REDUCE = .TRUE.
ISTEP =0
GO TO 1560
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C STEP ACCEPTED
C
2100 COUT(5) = COUT#4)
COUTH4) =X
X =X+ CIN(6)
HEST1 =0.
COUT(10) = FLOAT(J)
COUT(8) = COUT(8) + 1.
IF (NOT.INIT) GO TO 2120
INIT = FALSE.
CIN(5) = CIN(6)
COUT(1) = CIN(6)
COUT(2) = CIN(6)
GO TO 2140
2120 IF (DABS(CIN(6)).LT.DABS(COUT(1))) COUT(1) = CIN(6)
IF (DABS(CIN(6)).GT.DABS(COUT(2))) COUT(2) = CIN(6)
2140 IF (HEST.EQ.CIN(6) .AND. DABS(HEST).EQ.COUT(14)) GO TO 2220
HEST = HEST*CONST(3)
IF (DABS(CIN(6)).EQ.COUT(14) .OR. IEND.EQ.1) COUT(3) = COUT(3)
*+ 1.
IF (NOT.HALVE) GO TO 2160
HALVE = FALSE.
HEST = 0.5*(HEST+CIN(6))
2160 IF (IEND.EQ.1) GO TO 2180
T = CONST(2)*CIN(6)
IF (DABS(HEST).GT.DABS(T)) HEST=T
IF (DABS(HEST).GT.COUT(14)) HEST = DSIGN(COUT(14),HEST)
IF (DABS(HEST).LT.COUT(13)) HEST = DSIGN(COUT(13),XEND-X)
GO TO 2200
2180 CIN(6) = CIN(6)*RAT1
IF (DABS(CIN(6)).GE.DABS(HEST)) GO TO 2220
2200 CIN(6) = HEST
2220 S=0.E0
DO 2240 I=1,N
S = DMAXI1(S,DABS(Y(I)))
2240 CONTINUE
COUT(6) = DMAXI1(S,COUT(6))
COUT(7) = DMINI1(S,COUT(7))
CALLFCN(X, Y, W(1,1))
IF (CIN(1).EQ.0.) GO TO 2460
IF (COMM(3).EQ.0.) GO TO 2280
DO 2260 I=1,N
IF (DABS(Y(I)-W(1,9)).LT.DABS(W(I,10)-W(1,9))) W(1,10) = Y(I)
2260 CONTINUE
2280 IF (NOT.CALLS) GO TO 2300
COMM(1) = COMM(1) - 1.
IF (COMM(1).LE.0.) GO TO 2040
2300 IF (IEND.EQ.1) GO TO 2480
IF (ISTEP.GE.0) GO TO 2310
ISTEP = -ISTEP
GO TO (2375, 2370, 2500, 2410), ISTEP
C
C TEST INTERRUPTS
C
2310 IF (COMM(3).EQ.0.) GO TO 2360
DO 2340 I=1,N
IF (Y(1).EQ.W(,9)) GO TO 2320
IF (W(1,2).GE.W(1,9) .AND. Y(I).GE.W(,9)) .OR.
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* (W(,2).LT.W(L,9) .AND. Y(I).LT.W(,9))) GO TO 2340
C COMPONENTS ACHIEVE GIVEN VALUE
2320 CIN(1) =3.
IF (ISTEP.EQ.0) GO TO 2420
GO TO 2375
2340 CONTINUE
C NORM OF SOLUTION TOO LARGE TOO CONTINUE
2360 IF (COMM(2).EQ.0. .OR. COUT(6).LT.COMM(2)) GO TO 2380
CIN(1) = 4.
IF (ISTEP.EQ.0) GO TO 2420
2370 COMM(2) = 0.0
GO TO 2500
2375 COMM(3) = 0.0
GO TO 2500
2380 IF (COMM(4).EQ.0.) GO TO 2440
IF (COMM(4).LT.0.) GO TO 2400
C INTERRUPT EVERY STEP
CIN(1) = 5.
IF (ISTEP.EQ.0) GO TO 2420
GO TO 2500
2400 IF ((COMM(5).GE.X .AND. XEND.GE.X) .OR. (COMM(5).LT.X .AND.
* XEND.LT.X)) GO TO 2440
C INTERRUPT AT SPECIFIED POINT
CIN(1) =6.
IF (ISTEP.EQ.0) GO TO 2420
2410 COMM(4) = 0.0
GO TO 2500
2420 IF (COMM(1).LT.0.) GO TO 1180
ISTEP = -IDINT(CIN(1)-1.5D0)
GO TO 1480
2440 IF (COMM(1).LT.0.) GO TO 2040
2460 IF (IEND.EQ.0) GO TO 1460
C NORMAL RETURN
2480 CIN(1) = 2.
X = XEND
(5
C RETURN TO MAIN PROGRAM
C
2500 IF (CALLS .AND. COMM(1).EQ.0.) COMM(1) = -1.
IFAIL = PO1AAF(IFAIL,IND,SRNAME)
IF (CIN(1).GE.0. .AND. IFAIL.GT.0) CIN(1) = 7.
RETURN
END

SUBROUTINE D0O2YAF(X, H, N, Y, FCN, W, IW1, IW2)

C MARK 7 RELEASE. NAG COPYRIGHT 1978.
C ..SCALAR ARGUMENTS ..
REAL*8 H, X
INTEGER IW1, IW2, N

.. ARRAY ARGUMENTS ..
REAL*8 W(IW1,IW2), Y(N)

.. SUBROUTINE ARGUMENTS ..

FCN

oloNoNe! @

.. LOCAL SCALARS ..
REAL*8 EPS, S
INTEGER I, N1
C ..LOCAL ARRAYS ..
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REAL*8 C(10)
C .. FUNCTION REFERENCES ..
REAL*8 X02AAF

EPS = X02AAF(0.0)
C() = 1./6.
CQ)=1.13.
C(3)=0.125
C4)=0.375
C(5)=0.5
C6)=15
C(7)=2.0
C(8) = 2./3.
C(9)=0.2
C(10) = 4.3.
N1=6
IF IW2.EQ.4)N1=4
IF AW2.EQ6) N1 =5
DO 20 I=1,N
W(I3) = Y(I) + CQ)*H*W(L,1)
20 CONTINUE
CALL FCN(X+C(2)*H, W(1,3), W(I1,N1))
DO 40 I=1,N
IF (N1.EQ.5) W(L4) = 0.5*(W(I,N1)-W(, 1))*C(2)*H
W({,3) = Y(I) + C(1)*H*(W(L1)+W(I,N1))
40 CONTINUE
CALL FCN(X+C(2)*H, W(1,3), W(1,N1))
DO 60 I=1,N
W(1,2) = Y(I) + H¥*(C(3)*W(,1)+C(@)*W(I,N1))
60 CONTINUE
CALL FCN(X+C(5)*H, W(1,2), W(1,3))
DO 100 I=1,N
IF (N1.EQ.4) GO TO 80
W(I,IW2) = -C(2)*W(1, 1) - C(10)*W(I,3) + C(6)*W(LN1)
80  W(I,2) = Y(I) + H*(C(5)*W(L 1)-C(6)*W(I,N1)+C(7)*W(,3))
100 CONTINUE
CALL FCN(X+H, W(1,2), W(1,N1))
DO 140 I=1,N
W(1,2) = Y(I)
Y1) =Y() + H¥(C(1)*(W(I,1)+W(I,N1))*C(8)*W(L,3))
IF (N1.EQ.4) GO TO 120
W(I,3) = W(,N1)
W(IL,N1) = C(9)*H*(W(LIW2)+C(1)*W(I,N1))
S=0.d0
IF (DABS(W(I,N1)).LE.30.d0*C(9)*EPS*DABS(H)*DMAX1(DABS(W(IL,IW2))
*  C(1)*DABS(W(I3)))) S = 1.d0
W(,IW2) =S
120 W(,3) = W(,1)
140 CONTINUE
RETURN
END

INTEGER FUNCTION PO1AAF(IFAIL, ERROR, SRNAME)
C MARK 1 RELEASE. NAG COPYRIGHT 1971
C MARK3 REVISED
C MARK 4AREVISED, IER-45
C MARK 4.5REVISED
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MARK 7 REVISED (DEC 1978)
RETURNS THE VALUE OF ERROR OR TERMINATES THE PROGRAM.

INTEGER ERROR, IFAIL, NOUT

DOUBLE PRECISION SRNAME

C TEST IF NO ERROR DETECTED
IF (ERROR.EQ.0) GO TO 20

C DETERMINE OUTPUT UNIT FOR MESSAGE
CALL X04AAF (0,NOUT)

C TESTFOR SOFT FAILURE
IF (MOD(IFAIL,10).EQ.1) GO TO 10

C HARD FAILURE
WRITE (NOUT,99999) SRNAME, ERROR

C STOPPING MECHANISM MAY ALSO DIFFER
CALL PO1AAZ

C STOP

C SOFTFALL

C TEST IF ERROR MESSAGES SUPPRESSED

10 IF (MOD(IFAIL/10,10).EQ.0) GO TO 20
WRITE (NOUT,99999) SRNAME, ERROR
20 PO1AAF = ERROR

RETURN

99999 FORMAT (1H0, 38HERROR DETECTED BY NAG LIBRARY ROUTINE , AS,

* 11H - IFAIL =, I5//)

END

a0

SUBROUTINE PO1AAZ

C CALL TRACE
STOP "? FAILURE DETECTED BY NAG LIBRARY ROUTINE'
END

REAL*8 FUNCTION X02AAF(X)
NAG COPYRIGHT 1975
MARK 4.5 RELEASE
REAL*8 X
G. “*¥EPS**
C RETURNS THE VALUE EPS WHERE EPS IS THE SMALLEST
C POSITIVE
C NUMBER SUCH THAT 1.0 +EPS > 1.0
C THE X PARAMETER IS NOT USED
C FORICL 1900
¢ X02AAF =2.0**(-37.0)
X02AAF = 1.0D-20
C FORDECI10
C  XO02AAF = "146400000000
RETURN
END

REAL*8 FUNCTION X02ABF(X)
NAG COPYRIGHT 1975
MARK 4.5 RELEASE
REAL*8 X
* RMIN *
RETURNS THE VALUE OF THE SMALLEST POSITIVE REAL FLOATING-
POINT NUMBER EXACTLY REPRESENTABLE ON THE COMPUTER
THE X PARAMETER IS NOT USED
FOR ICL 1900
X02ABF = 2.0%*(-257.0)
X02ABF = 1.0D-200

QU pNe o] SN P]
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C FORDECI0

C XO02ABF = "000400000000
RETURN
END

SUBROUTINE X04AAF(I,NERR)
MARK 7 RELEASE. NAG COPYRIGHT 1978
MARK 7C REVISED IER-190 (MAY 1979)
IF I = 0, SETS NERR TO CURRENT ERROR MESSAGE UNIT NUMBER
(STORED IN NERR1).
IF I =1, CHANGES CURRENT ERROR MESSAGE UNIT NUMBER TO
VALUE SPECIFIED BY NERR.

*xk NOTE *%*
THIS ROUTINE ASSUMES THAT THE VALUE OF NERRI IS SAVED
BETWEEN CALLS. IN SOME IMPLEMENTATIONS IT MAY BE
NECESSARY TO STORE NERR1 IN A LABELLED COMMON
BLOCK /AX04AA/ TO ACHIEVE THIS.

Q@I @ OCL0 RO GOIE®

.. SCALAR ARGUMENTS ..
INTEGER I, NERR

. LOCAL SCALARS ..
INTEGER NERRI

oM@

DATA NERRI /6/

IF (LEQ.0) NERR = NERRI
IF (LEQ.1) NERR1 = NERR
RETURN

END
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