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Captura en el Sistema Solar
@ Problema restringido de los tres cuerpos: el Sol y Jupiter son los cuerpos

primarios.
@ Los asteroides o cometas se consideran particulas infinitesimales.

El movimiento de Oterma (W.S. Koon, M.W. Lo, J.E. Marsden & S.D. Ross,
en Chaos 2000)

J.F. Palacian (UPNa) Estrategias Computacionales para el ET 23/10/08 4/69
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Reaccion Dinamica: Isomerizacion del HCN

L 5 on na
(C. Jaffé, S. Kawai, J. Palacidn, T. Uzer & P. Yanguas en Adv. Chem. Phys. 2005)YP
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La Clave

Teoria (Clésica) del Estado de Transicion (ET) es la teoria disefiada para
estudiar la velocidad de reaccién. Postula una particion del espacio fasico en
regiones reactivas y productos, que se separan mediante una superficie
divisoria que las trayectorias reactivas tienen que traspasar.

upna
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Algunas Consideraciones

o Fue iniciada por E.P. Wigner hacia 1930.

o Es una teoria que se formula en el espacio fasico.

o Estd disefiada para sistema multidimensionales.

o El estado de transicion es (localmente) una hipersuperficie de no retorno.

o El estado de transicion identifica barreras impenetrables que dividen el
espacio fasico en hipervolimenes de condiciones iniciales que
reaccionaran frente a los que no lo harén.

upna
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Necesidad de Algoritmos Simbolicos (y Numéricos)

@ Determinacién muy precisa de las estructuras geométricas que entran en
juego.

@ Cilculos de velocidades de reaccion en relacion al flujo a través del
estado de transicidn.

@ Planteamiento de estrategias de visualizacion de trayectorias, soluciones
periddicas, toros invariantes, variedades centrales, etc.

upna
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Ionizaciéon de Electrones #1

Electrén ionizando bajo la influencia de un campo magnético y otro electrico
Configuration space (q,,q,,9,)

(C. Jaffé, S. Kawali, J. Palacidn, T. Uzer & P. Yanguas en
Adv. Chem. Phys. 2005) upna
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Ionizacién de Electrones #2

Condiciones iniciales tomadas en la VINH y en sus variedades estable e
inestable

(T. Uzer, C. Jafté, J. Palacian, P. Yanguas & S. Wiggins en Nonlinearity 2002) upna
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Ionizacién de Electrones #3

Trayectorias de dos electrones muy cercanos entre si en el espacio fasico que
se aproximan a la silla donde va a tener lugar la ionizacién

(C. Jaffé, S. Kawai, J. Palacian, T. Uzer & P. Yanguas en upha

Adv. Chem. Phys. 2005)
J.F. Palacian (UPNa) Estrategias Computacionales para el ET 23/10/08 11/69
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Sillas de Rango Uno Un Poco de Teoria

Teoria del Estado de Transicion #1

Comenzamos con un sistema hamiltoniano del tipo:

1 (:
Ho= > P +a) +Aaup

+ fl(q17' ~-7anlapla~-,]7nfl,z—)

+ fq1, - Gn-1,P1 -, Pn—1)

donde

® (q1,---,4n,P1,---,pn) denotan coordenadas candnicas;

0 T =puqu;
@ f1, f>» son funciones de orden al menos tres;

° fl(qla"'vqn—lvplv"' 7pn—170) =0.

J.F. Palacian (UPNa) Estrategias Computacionales para el ET
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Teoria del Estado de Transicion #2

El hamiltoniano H tiene un punto de equilibrio en el origen:

o La variedad central del origen es de dimensién 2n — 2 y viene dada por
Pn=qn=0.

o La variedad estable del origen tiene dimension 1 y es:
Qi:PiZOa izl,...77l—l, QH:O
@ La variedad inestable del origen es de dimension 1:

qgi=pi=0, i=1,....n—1, p,=0.

upna
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Sillas de Rango Uno Un Poco de Teoria

Dindmica de la parte lineal

(T. Uzer, C. Jafté, J. Palacian, P. Yanguas & S. Wiggins en Nonlinearity 2002)
centro X --- X centro X silla

Py Pn-1 Pa

== RN e
N Xoeex % E,<0

E,>0

Equilibrios inestables: Sillas de rango uno upha
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Sillas de Rango Uno Un Poco de Teoria

Teoria del Estado de Transicion #3

La superficie de energia es:

£ = Y24 @) + Adupa

i=1 2

+ fl(CIla'--7qn—17p17"'7pn—17-,z')

= h =C>0.

+ fZ(QD s Yqdn—1,pP1 - - - 7pn—1)

La variedad invariante normalmente hiperbdlica (VINH) es la interseccién de
la variedad central del origen con la superficie de energia

upna
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Teoria del Estado de Transicion #4

o La VINH asociada con H viene dada por:

Mﬁn_3 = {(CIl,--'aqn:p]?"'apn)‘Qn:pnzo,
n—1w;
Zi:l ?l( 12+q12) +f2(QI7-"1qn—lap17"-
—p=C> 0}.

J.F. Palacian (UPNa) Estrategias Computacionales para el ET
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Teoria del Estado de Transicion #5

© La VINH actda como un punto silla multidimensional.
© Sudimensiones2n — 3.

© Se aproxima mediante formas normales de orden alto.

En la VINH las velocidades de contraccién y expansion correspondientes a la
dindmica (lineal) transversal a la esfera de dimensién 2n — 3 dominan a las
correspondientes a la dindmica (lineal) tangente a dicha esfera.

upna
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Un Poco de Teorfa
Teoria del Estado de Transicion #6
La variedad estable de la VINH es:

WS<M£"_3> - {(qh"quapl:"'vpn)|qn:07
n—1w;
Z,I 21 (pl +q1) +f2(q17'"761n—17p17"'7pn—1)
:h:c>0}.
La variedad invariante de la VINH es:
wH (Mlzlni?’) = {(4]17---7%7P17---717n)|I7n:0»
n—1w;
Z -1 2l (pl +qz) +f2(511»---aQn—I;Pb---aPn—l)
:h:c>0}.

Son objetos invariantes de dimension 2 n — 2 que actian como
separatrices multidimensionales. Se globalizan numéricamente

J.F. Palacian (UPNa) Estrategias Computacionales para el ET 23/10/08 19/69
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Teoria del Estado de Transicion #7

El estado de transicion se obtiene tomando g, = p,:

757" = L@ qupis - oPa) G0 = P

n—1w;
Zi:l EL (plz + qlz) "‘fl(Qh ey qdn—1,P1, - - - 7pn—17p%)

+f2(¢I17"-aanluplv'-anfl) = h= C> O}

© Las trayectorias que cruzan el estado de transicion corresponden a
trayectorias reactivas.

© El estado de transicidén es “una superficie de no retorno” que existe en el
hamiltoniano original.

@ El estado de transicion es una esfera de dimension 2#n — 2, es de
codimensién uno en la superficie de energia.

© Todas las trayectorias que reaccionan han de hacerlo a través del
estado de transicion.

J.F. Palacian (UPNa) Estrategias Computacionales para el ET 23/10/08 20/69

upna



Teoria del Estado de Transicion #8

Proyeccién de una particula reactiva en el plano g,-p,

P, Transition state, P=q.

Un3tahle manifold of the NHIM
q,

anifold of the NHIM

upna
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Teoria del Estado de Transicion #9

Proyecciones de los segmentos reactivos (izquierda) y productos (derecha)
de trayectorias progresivas y regresivas

P, Transition state, P=d, P, Transition state, P=d,

na
(C. Jaffé, S. Kawai, J. Palacian, T. Uzer & P. Yanguas en Adv. Chem. Phys. 2005)”':>
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Formas Normales #1

Dado un sistema de ecuaciones diferenciales:

X _ s,

donde la funcién f € C* se escribe como:

f:DCR'*XR — R"
(1) = flx1),

el objetivo es encontrar la mayor cantidad posible de informacion de €l:
soluciones aproximadas, equilibrios, soluciones periddicas y otras estructuras
invarantes, analizar la integrabilidad del sistema, clasificar las bifurcaciones
paramétricas, estudiar propiedades fisicas del problema, . ...

En general

571
fle =3 =faxn, ol >elfil> S Vzl > lf3\ > ypna
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Formas Normales #2

La funcién f corresponde a un campo vectorial hamiltoniano si # es par,
x = (q,p) y existe un campo escalar

n

€
H(qap;&t) - Zn>OHH”(q7p;t)v ‘H0| > € ‘Hl, > & ’H2‘/2 >
tal que:
dg _ oM
dt  Op
dp _ O
dt oq

Si H(q,p; e, t) no depende explicitamente del tiempo el problema se dice
auténomo y H es una primera integral del campo vectorial, i.e. es constante
sobre las soluciones. upna
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Formas Normales #3

La transformacién x = X (y; ) relaciona las coordenadas antiguas x con las
nuevas, y, y €s una transformacion cercana a la identidad.

El cambio directo viene dado por:
— X(pie) =y+ Y e”
x = X(y;e) =y+ n>1ﬁy°

cony(()o) =y, y,(,o) =0 si n>1.

El cambio inverso es:
_ L) " )
y = Y(xe) =x+ g wo 1l %0

conx(()o) =x, xSlo) =0 si n>1.

upna
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Formas Normales y la Teoria del Estado de Transicion

Una vez que la normalizacidn se ha efectuado se calculan expresiones
explicitas de la VINH, sus variedades estable e inestable y el estado de
transicion en el sistema original, i.e., en las coordenadas

(Q?P):(le"'vaPla---aPn)

en términos de las coordenadas “normalizadas”, i.e.,

(qvp) = (qla"' yqn;DP15 - - - 7pn)

Primero se necesita calcular el cambio directo que relaciona (Q, P) con (q,p).

@ La VINH se obtiene haciendo ¢, = p,, = 0.
@ La variedad estable de la VINH se obtiene como ¢, = 0.
o La variedad inestable de la VINH se calcula haciendo p,, = 0.

@ El estado de transicion se consigue haciendo g, = p,,. upna
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Sillas de Rango Uno Ejemplo 1: Isomerizacion del Cianido de Hidrégeno
Z .
Indice

© sillas de Rango Uno

@ Ejemplo 1: Isomerizacion HCN/HNC
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Una Reaccion Quimica

Reactivos Productos

Q'Q @

QO
e O QO
@ CO

Unas sustancias iniciales llamadas reactivos, se transforman en otras
sustancias distintas llamadas productos

upna
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Ejemplo 1: Isomerizacion del Cianido de Hidrégeno
Cianido/Isocianido de Hidrogeno

Cianido de hidrégeno Isocianido de hidrégeno

H—C=N H—ﬁzc—

Proceso de isomerizacion en una molécula triatomica:

Los atomos de carbono y nitrégeno se “revuelven’ entre si

upna
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Sillas de Rango Uno Ejemplo 1: Isomerizacion del Cianido de Hidrégeno

Hamiltoniano en Coordenadas de Jacobi #1

(C. Jaffé, S. Kawai, J. Palacidn, T. Uzer & P. Yanguas en Adv. Chem. Phys. 2005)

o Utilizando las simetrias del problema molecular de tres cuerpos,
podemos reducirlo a otro equivalente de cuatro grados de libertad.

e Eliminamos el cuarto grado de libertad que es la proyeccién del
momento angular en un eje.

J.F. Palacian (UPNa) Estrategias Computacionales para el ET 23/10/08
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Ejemplo 1: Isomerizacion del Cianido de Hidrégeno
Hamiltoniano en Coordenadas de Jacobi #2
H= T(Pr;pR,p'y, V,R) + V(F,R,’)/)

® T (pr,pr,P~, 1, R) es la energia cinética:

1 | 1/ 1 1
T (pr,PR, Py R) = =P} + =Pk + 5 ( + >p§ :

24 2m B2\ pur2 " mR?
mcmy
Qu=——,
H mc + my
em_mH(mc—i-mN)

my +me+my’

upna
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Ejemplo 1: Isomerizacion del Cianido de Hidrégeno
Hamiltoniano en Coordenadas de Jacobi #3

@ V(r,R,v) =Va1 4+ Vaz + Vap + Va3 + V3 es la energia potencial:

n
Vs, (Ri) _ _De,i e—al,i(Ri—RO,i) Z ki (Ri _ RO,i)k ’
k=0

con D, ;, ay i, Ry, constantes
Va(Ren, Rer, Rvi) = VP S (R)P (R) :

Fi(Ri=Si
0 S(R) = llew, cu, nu (1 — tanh %)
Q@ PR)=1+ Zi CiSi + ngic,-js,-s] + ... con

Si = 2j—cN, cH, NH?? (Rj = Sj),
VP, T, Si, ¢is cij y €, constantes.

J.F. Palacian (UPNa) Estrategias Computacionales para el ET 23/10/08
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Equilibrios

Los equilibrios de interés son los dos centros primeros (isdmeros) y la silla
que existe entre ellos

Al A2 A3
HCN 6.61679i 4.07866i 1.40293i
HNC 7.27826i 3.95081i 0.94732i
silla ~ 5.99066; 4.28245;  2.1828
silla2  6.95079; 4.14571i 0.881658
pozo2 6.76476i 4.32309i 0.865383i

Como no hay resonancias entre las frecuencias relacionadas con las
direcciones centrales la forma normal desacopla todos los grados de libertad

upna
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Ejemplo 1: Isomerizacion del Cianido de Hidrégeno
Estimacion del Error Global

Fijamos un entorno del punto silla, tomamos una malla de mil puntos

HxH = H(’”:Ra’)’aPnPRan)H S 1/10

y componemos el hamiltoniano transformado con el cambio inverso:
K(Y(x)) — H(x)| = E(x) = Enp1(x) + O(||x["*?).

El error relativo, E, 1 (x)/|H(x)

,da

grado 6] 1.29213007443539... x 10~°
grado 8| 6.11697267980442... x 10~
grado 10| 3.59895106669204... x 10~ T
grado 12| 2.40051197399321... x 10~ 13
grado 14| 1.68453534935848... x 10~ 1
grado 16| 1.15694797242359... x 10~ 7

upna
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Sillas de Rango Uno Ejemplo 1: Isomerizacion del Cianido de Hidrégeno

Cuantizacion de la Forma Normal

Como la normalizacion es total, se consiguen tres integrales aproximadas del
hamiltoniano original: Iy, I e I3

@ /; corresponde al g.1. no reactivo relacionado con el movimiento
vibratorio de H (distancia R).

@ [, corresponde al g.1. no reactivo relacionado con la extension entre los
atomos C y N (distancia r).

@ /3 corresponde al g.1. que reacciona, relacionado con el movimiento
angular a través de .

© Los paréntesis de Poisson cumplen {/;, H} ~ 10~!7 para puntos en una
bola de radio 1/10 centrada en la silla.

© Se cuantizan los grados de libertad no reactivos sin necesidad de
recurrir a formas normales cudnticas.

J.F. Palacian (UPNa) Estrategias Computacionales para el ET 23/10/08 35/69
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Ejemplo 1: Isomerizacion del Cianido de Hidrégeno
Reaccion Dindmica: Isomerizacion del HCN

2 0 02 na
(C. Jaffé, S. Kawai, J. Palacidn, T. Uzer y P. Yanguas en Adv. Chem. Phys. 2005) YP
Estrategias Computacionales para el ET 23/10/08 36/69



Ejemplo 1: Isomerizacion del Cianido de Hidrégeno
Simulacion: Dos Trayectorias en el Espacio Fasico

(C. Jaffé, S. Kawali, J. Palacian, T. Uzer & P. Yanguas en Adv. Chem. Phys. 2005)upna
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Ejemplo 1: Isomerizacion del Cianido de Hidrégeno
Simulacion: Trayectoria Cruzando el ET

.o o upha
Proyeccién en el sistema de coordenadas r — R — pp. P
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Sillas de Rango Uno Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica
Z .
Indice

© sillas de Rango Uno

o Ejemplo 2: Atomo de Hidrégeno en una Superficie Metilica
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Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica
Ejemplo 2: Atomo de Hidrogeno en una Superficie Metélica

41

@ Se estudia la dindmica de un dtomo de hidrégeno perturbado por una
superficie metdlica y un campo eléctrico uniforme de fuerza f > 0.

o El nicleo atémico se considera de masa infinita y lo colocamos en el
origen de coordenadas.

o La superficie metélica estd en el plano z = —d y el campo eléctrico es
perperdicular a esta superficie.

@ Las interacciones con la placa metalica ocurren lejos de la superficie y el
potencial originado por la interaccién superficie-atomo tiene una forma
simple.

upna
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Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica
Ejemplo 2: Atomo de Hidrogeno en una Superficie Metélica

)
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Sillas de Rango Uno Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica

Ejemplo 2: Atomo de Hidrégeno en una Superficie Metilica

43

@ A medida que el d&tomo se aproxima a la superficie su electron méas
externo es capturado por la superficie y el 4tomo ioniza.

@ Después, el ion positivo es atraido por la superficie, y neutralizado.

A qué distancia de la placa y cudndo tiene lugar la ionizacién?

@ Se coloca un campo electrostatico para contrarrestar el efecto de la
atraccion metélica.

@ Asi, experimentalmente se puede observar la distancia y el instante de la
superficie en donde tiene lugar la ionizacion.

upna
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Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica
Ejemplo 2: Atomo de Hidrogeno en una Superficie Metélica

#4

Sistema hamiltoniano:

P2+P2 P} 1 1 1
2 207 P42 P+ (2d+2)? 4(d+2)

El punto silla Pg es el canal de ionizacién a través del cual el electrén
puede ser capturado por la superficie upna
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Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica
Ejemplo 2: Atomo de Hidrogeno en una Superficie Metélica

45

Bifurcaciones tenedor de soluciones periddicas

(M. Iharrea, V. Lanchares, A.I. Pascual, J. Palacidn, J.P. Salas & P. Yanguas upna
en Phys. Rev. A 2007)
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Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica
Ejemplo 2: Atomo de Hidrogeno en una Superficie Metélica

46

@ Sie > g (energia en la silla) el electrén puede ser capturado por la
superficie metélica.

@ /= es la primera 6rbita que ioniza.

@ Las 6rbitas dentro de la isla alrededor de I sobreviven porque estén
aisladas del canal de ionizacion.

@ A medida que f aumenta la probabilidad de ionizacion crece.

4 2L .“‘ v
-1.5 -1 -0.5 0 0.5 1 1.5 -15 -1 -0.5 0 0.5 1 1.5 na
: ,
v e<e=2 v up
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Sillas de Rango Uno Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica

Ejemplo 2: Atomo de Hidrégeno en una Superficie Metilica
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Sillas de Rango Uno Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica

Ejemplo 2: Atomo de Hidrégeno en una Superficie Metilica

48

ET, VINH y sus variedades estable e inestable

Stable manifold of the NHIM

-04 0.2 p
Z 06 Y Unstable manifold of the NHIM
0.8
! NHIM
05
0.6 p
0.25
04
Ppo — 0
. \z
025 02 g4
0.2
0.5

(M. Inarrea, V. Lanchares, A.I. Pascual, J. Palacidn, J.P. Salas & P. Yanguas
en Phys. Rev. A 2007) upha
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Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica
Ejemplo 2: Atomo de Hidrogeno en una Superficie Metélica

49

Probabilidad de ionizacién (fijado un valorde €): [P = —

@ V, es el volumen del espacio fasico correspondiente a las trayectorias de
escape.

@ V) es el volumen total del espacio fasico en un entorno del atomo.

© Si Viupe s el volumen de un hipercubo que contiene todo el dtomo, n, el
ndmero total de condiciones iniciales y n;, las condiciones iniciales dentro

7 n‘
del 4tomo: Vo = —= Vieuve
n

1
Q V, = (t) ¢érs,, siendo ¢rs, = 27 J (J la accidén correspondiente al g.1. que
no reacciona) y (¢) el tiempo promedio que les cuesta a las trayectorias
alcanzar T3,.

upna
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Sillas de Rango Uno Ejemplo 2: Atomo de Hidroégeno en una Superficie Metilica

Ejemplo 2: Atomo de Hidrégeno en una Superficie Metilica

410

Tonization probability P(t) for € = -2
0.2
B f=1
01s [
i B, £f=0.9
0.1
~ "
L "
0.05 :: PSTST Prediction
______ Brute-force Monte Carlo method
20 40 60 80 100
t
f <t> ors. V. Vo |P=V./V, P«
0.9 293 0.34 | 8.99 0.11 0.12
I 288 0.57 1.64 9.07 0.18 0.18

La eficiencia de tomar condiciones iniciales uinicamente en 7S, frente
a tomarlas en todo el espacio fasico es mayor que 1:1000

Estrategias Computacionales para el ET 23/10/08

(UPNa)

upna

49/69



Sillas de Rango Uno Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser
Z .
Indice

© sillas de Rango Uno

@ Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Liser
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Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser
Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser #1

Hamiltoniano de Henén y Heiles con una perturbacién producida por un laser

H = % (p* +p°) + % (x* +y%) +x%y — %y3 + E(t) exp(—ax? — By?).

5 [ Wt . N7
A = —Ag cos (ﬁ) sen (wt + @) (si |7 < 7)

0 (en otro caso).

upna
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Sillas de Rango Uno Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser

Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser #2

-1

Product B
H
Sp
i)
- 4 S
OQ' XSa K 2 I
(2 &
Cx Q)
v &

5
-1.5 -1.0 -05 00 05 10
%

@ Control de reacciones quimicas a través de impulsos de laser.

e Es importante poder predecir el devenir de una trayectoria (si va a salir
por un canal u otro) sin efectuar ninguna integracién numérica.

@ Con la tecnologia actual se pueden dar impulsos en una escala temporal

del orden de picosegundos.

J.F. Palacian (UPNa)

Estrategias Computacionales para el ET
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Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser
Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser #3
Como se necesitan muchos modos de Fourier para un correcto tratamiento del

problema, es inviable un procedimiento de formas normales dependientes del
tiempo.

A partir de la transformada de Fourier de f(7):

. 1 R

f(w) o2 ) f(#) exp(—Imwr)dt,
+oo

£0) =(2W1)1/2 [ f) eplimuna,

se define el funcional S [y, f](?):

e 1t
S [p.f](1) = oLE /_Oo —uf—(i—wl)mw exp(Imwt)dw.

upna
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Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser
Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser #4

© Se hace un cambio de coordenadas lineal introduciendo S [, f](¢).
@ En el transcurso de los cdlculos no se sustituye S [u, f](#) hasta el final.

© Se efectiia una forma normal dependiente del tiempo que desacopla la
parte hiperbdlica de la central.

© El procedimiento vale para sillas de rango uno y dimension n y cualquier
dependencia temporal periddica.

© Se calculan las estructuras geométricas aumentando en uno la dimension.

El procedimiento funciona bien para casos en los que no es necesario una
forma normal a orden muy alto pero si mucha precisién en la dependencia
temporal originada por la fuerza externa.

upna
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Sillas de Rango Uno Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser

Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser #5

0.10
—O— Sa
—— Sp
/S —— SR
~
X 005 —
&
~
0.00
0 2 4

Normal Form Order

(S. Kawai, A.D. Bandrauk, C. Jaffé, T. Bartch, J. Palacian & T. Uzer en J. Chem.
Phys. 2007)

Se utilizan 4096 términos arménicos (modos) del desarrollo de Fourier

upna
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Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser
Ejemplo 3: Reacciones Controladas por Laser #6

Escape de trayectorias: el efecto del laser es romper la simetria entre los

canalesAy B. _
T, for S r
N

(S. Kawai, A.D. Bandrauk, C. Jaffé, T. Bartch, J. Palacian & T. Uzer en J. Chem.
Phy. 2007)

Una meta es el control de reacciones quimicas mediante la manipulacién de
las variedades estables e inestables de la VINH mediante la aplicacion
conveniente de laseres. upna
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Sillas de Rango Mayor que Uno Generalizacion del Estado de Transicién
Z .
Indice

© sillas de Rango Mayor que Uno
@ Nueva Version del Estado de Transicion
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Generalizacion del Estado de Transicion
Nueva Version del Estado de Transicion #1

Es muy interesante aplicar las teorias anteriores a sillas de rango mayor que
uno, es decir, equilibrios con linealizacién:

centro X ... X centro x silla x ... x silla

© El estado de transicién formulado como antes no separa el espacio fasico
convenientemente.

© No se puede aplicar, por tanto, la teoria existente.

© Existen ejemplos de interés en varios campos.
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Generalizacion del Estado de Transicién
Generalizacién del Estado de Transicion #2

Diversos problemas en los que aparece més de una silla

@ En Mecanica Celeste:
@ Problemas de tres cuerpos donde uno de ellos es un girdstato.
© Problema de tres cuerpos restringido y completo (uno de los primarios es
una esfera y el otro un elipsoide triaxial).
@ Problema de tres cuerpos restringido caso eliptico espacial, alrededor de
Ly, Ly Ls.

@ En Dindmica Molecular y Fisica Atémica:
@ Potenciales de Lennard—Jones para modelizar reacciones moleculares con
un nimero alto de 4tomos.
© Un dtomo de helio en un campo eléctrico.
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Generalizacion del Estado de Transicién
Generalizacion del Estado de Transicion #3

(Con S. Kawai)
Problema de tres cuerpos restringido caso eliptico espacial:

Después de linealizar alrededor de Ly, L, yL3 se usa Teoria de Floquet
simpléctica para convertir la parte cuadrética (periddica) del hamiltoniano en
otra autébnoma; los multiplicadores caracteristicos de las soluciones periddicas
pueden ser:

centro X centro X silla
centro x silla x silla
silla x silla x silla

Sorpresa, sorpresa

Aparece al considerar casos con la excentricidad de los primarios
moderadamente alta: 1til para exoplanetas, misiones espaciales alrededor
de cometas, asteroides, etc.

J.F. Palacian (UPNa) Estrategias Computacionales para el ET 23/10/08 60 /69
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Sillas de Rango Mayor que Uno Generalizacion del Estado de Transicién

Generalizacién del Estado de Transicion #4

Para cada L; se han calculado 1600 matrices de monodromia

L
SXCxC MSxSxC MSxSxS
WSx$'xC WSxSxS! SxS'xS'
0.4 ! ]
S} HITE:!
02 - L
e y
H‘ -
0 . .
0 0.5 1.0
53

SxCxC
WSxS'xC

0.4

L, Ls
W SxSxC MW SxSxS SxCxC W SxSxC W SxSxS
W SxSxS' xS'xS" WSxS'xC W SxSxS! NxS'xS"
04
- B8
0.2
0
0.5 1.0 0 0.5 1.0
ép €

@ Estudio de las bifurcaciones de 6rbitas periddicas.

© Evolucién de la VINH segin los pardmteros e y (.

© (Como es el estado de transicion y resto de estructuras si las sillas son de

rango dos?

J.F. Palacian (UPNa)
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Generalizacion del Estado de Transicién
Generalizacion del Estado de Transicion #5

(Con C. Jaffé, G. Haller, T. Uzer y P. Yanguas)

La parte cuadratica del hamiltoniano es:

n—2 w;
H, = Z,‘:] ?l ( 12 + qlz) + A—1qn—1Pn—1 + AnGnPn

y ademas

‘)‘n—l‘ < ’)‘n‘
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Sillas de Rango Mayor que Uno Generalizacion del Estado de Transicién

Generalizacién del Estado de Transicién #6

En el caso lineal:

M = {(ql,.--,qn,pl,---,pn)an=pn=0,
n—2w;
Z—l 21 (pl +q1) +An—1%1—1pn—1 =h=C> O}
2n—2 _
Tsh {(417--',%171717--',]77:)IQn—an

2
Zf 1? (p, +q,) +M1gn—1Pn—1 = h=C> O}.

Para el caso no lineal se utiliza el concepto de variedades pseudo-estables y
pseudo-inestables
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Generalizacion del Estado de Transicién
Generalizacién del Estado de Transicién #6

@ La VINH no es compacta porque tiene una direccion hiperbdlica.
e Elresto de variedades se define de manera parecida al caso de rango uno.
@ Se pierde analiticidad y unicidad de las variedades.

@ Hemos generalizado el procedimiento al caso de m sillas con m > 2.

© El estado de transicién tiene dimensién 2n — 2 y el resto de variedades,
igual que en el caso de rango uno.

O Si la funcién original es de clase C”, las variedades son de clase C” con

7 = max(Int(\,/A\—1), 1)
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(Lol D LT
Ejemplo 4: Atomo de Helio #1

Ionizacién de un dtomo de helio con un campo elétrico
Hamiltoniano inicial:

1 2 P¢1 2 1 2 Péz 2
H = S(Po+ 5 +P |+ | Pt +P;, — E(t)(z1 + 22)
P %)

2
Ve +d W% +3
1

\/p% + 05 — 2p1p2008(p1 — ¢2) + (21 — 22)?

El problema es de cinco grados de libertad, y se hace auténomo eligiendo el
campo eléctrico conservativo.
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Ejemplo 4: Atomo de Helio #2

© Hemos calculado las formas normales hasta grado doce. Los errores son
del orden de 101°.
) Hemos encontrado el ET, la VINH y el resto de variedades invariantes, e.g.,
soluciones periddicas y toros de distintas dimensiones (toros hiperbdlicos).
) Hemos calculado los grafos de las variedades implementando un método de
Newton sobre las expresiones simbdlicas.
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eSpecial Report:
Renegade chemist
finally captured by
invariant 2-torus.

A Full story at 8:00.
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