Iq" Mecanica Quantica - Operador densidade
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Es‘rados de base: {‘u >} < ‘u> o)
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Projegdo:
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: Operador e Matriz Densidade
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—| H(z), p(t

von Neumann.




Q" Evolugdo temporal do operador densidade

Se H é independente do tempo:
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el Estado Puro vs. Estado Misto
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Estado Puro:
W)= ¢,

RMN: Mistura Estatistica de Estados
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* Populagdes e Coeréencias - Estado Misto
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Qual € o significado fisico dos elementos de matriz p,, em uma base: {
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Sistema em equilibrio térmico

—H/kT
Estatistica: p==- L 4 :Tr{e‘H/"T}, Trp=1
1 i o BT B KT e
0, _E<u" e u,)=(u,|u,). S (Populagoes...)
Py = %<un e T ‘up> = <un ‘up> =0 (Coeréncias..)

I=3/2
o000 2000 0000 DO R




™§’ Sistema em equilibrio térmico: Zeeman
H=-yhl B)=hw,l,
H/kT|=|ho,I, [kT| <1
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Operador densidade parcial:
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< Sistema girante de coordenadas - Zeeman |l

Sistema Laboratorio:

__—lopt, i tl, _
p(t)=e" "1 e ,I,=1,1, ou I,
Sistema Girante:
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‘ Efeito do campo de radiofreqiiéncia =
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pﬂ/z,x(t) (ﬂ/z)] =1, COS(”/Z) ]ySen(ﬂ/Z):

ei(n)ylz = ]Z COS(7Z') + ]xsen(ﬂ) — —]Z



Sinal de RMN - Zeeman
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: Sinal de RMN - Quadrupolar - pulsos ndo seletivos
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' Sinal de RMN - Quadrupolar - pulsos seletivos W
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Py01:><1x(f)+i1y(t)>=Tr[p ([ + i/ )] \/7€+th

< Sinal de RMN - Quadrupolar - pulsos seletivos

P = {1, (0)+ 1, (0) =17 (01, 11, ]= J5TAe




: RMN - Manipulagdo dos Spins Nucleares

- Mecanica
Quadntica

- Espectrometro
de RMN

- Quimica

- Fisica do

problema...

- Pulsos de RF

- Tripla ressonancia

- Campos magnéticos
- Rotacdo da amostra
- Manipulagdo quimica
- Temperatura



Double- Fully decoupled detection
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Magic-sandwich-echo
with heteronuclear decoupling

»removes amorphous phase signal stroboscopic detection, at #
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¥ Escada de CRPF

Conformation of Crystalline PEO
Semicrystalline poly(ethylene oxide), PEO, [CH,-CH»-O-],
Chain structures suggested based on X-ray fiber diffraction:
Ideal 7; helix Distorted 75 helix

Hindered motions

i Large angle motions

Silica IFSC - USP / Santa Casza gkl
TaRm-05 - w1

PEG segment

top view

TR 550
TEZV

Takahashi & Tadokoro, 1973
O-C=C-0: 68° %= 14°
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|q' Matrizes exponenciais - Diagonalizagdo
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