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Operador e Matriz Densidade

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( )

*
n p

pn

p n p n

p n

c t t u u u

u u

t t

t

c t

t

u t

ρ ρ

  Ψ = Ψ = 

= =

Ψ Ψ

( ) ( ) ( )2
1n nn

n n
c t t Tr tρ ρ= = =∑ ∑

( ) ( ){ }A t Tr t Aρ=

( ) ( ) ( )1 ,d t t t
dt i
ρ ρ= Η  

Equação de Liouville -
von Neumann:



Evolução temporal do operador densidade

Se H é independente do tempo:
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Estado Puro vs. Estado Misto

Estado Puro:
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RMN: Mistura Estatística de Estados
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Populações e Coerências - Estado Misto

Qual é o significado físico dos elementos de matriz ρnp em uma base:  ?{ }nu
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Sistema em equilíbrio térmico
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Sistema em equilíbrio térmico: Zeeman
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Sistema girante de coordenadas - Zeeman

Sistema Laboratório:
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Efeito do campo de radiofreqüência
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Sinal de RMN - Zeeman
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Sinal de RMN – Quadrupolar – pulsos não seletivos
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Sinal de RMN – Quadrupolar – pulsos seletivos

( )

( )

22 2

201 22

4

12

3 3cos 0 0
2 2

3 3cos 0 0
2 2

0 0 0

0

0

cos
2

0
0

2

1 0
0 0

q

q p

q p

p
q p

q p
q p

q p

i ti t

i t i t

t

t

i

i

i t

i

e

e isen e

e isen e

P isen e e

P

e

ω

πω αω

πω α
α

ω

ω

α

ω

θ θ

θ

θ θ

θ θθ

 − + 
 

 − − 
 

−

−

−

    
   

   
   


       
    =            
 
 


  =



( )

2

2

2

22 223

2
2

0 0 0
0 1 0 0

3 30 0 cos
2 2

30 0
2

0

0 cos 0
2 2

0 0 0

q p

q p
q p

q p

q p

q p
q p

q p

i

t

i

t

t i t

i t

i ti t

i t

e

e isen eP

i

isen

se e

e e

n

e

ω

πω αω

α

πω α

πω

πω α

α ω

ω

θ θ
θ

θ

θ

θ

 + 
 

 − − 

−

 − + 


 

−



− −


 
 
 
 
         

   
   =    
   

 
  

  
 
 

 

23cos
2

q pi te ωθ



 
 
 
 
 
        



Sinal de RMN – Quadrupolar – pulsos seletivos
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RMN - Manipulação dos Spins Nucleares

- Mecânica   

Quântica

- Espectrômetro   

de RMN

- Química

- Física do 

problema...

- Pulsos de RF
- Tripla ressonância
- Campos magnéticos
- Rotação da amostra

- Manipulação química
- Temperatura



Estudos de conformação por RMN molecular... 

Double-

-Quantum

NMR



Exemplos...  RMN... 



Matrizes exponenciais - Diagonalização
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