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Resumo

A interacéo dipolo-dipolo € uma importante interagdo entre dois ou mais nucleos que possuem distancias internucleares ou intramoleculares. O estudo da interagdo dipolo-
dipolo permite estabelecer a dinamica de relaxagao das particulas. Dentro deste contexto, ha trabalhos pioneiros de relaxagao introduzidos por Bloembergen, Purcell e
Pound e Solomon. Dois anos depois, a abordagem foi estendida via equagédo mestra por Redfield através de conceitos da Mecanica Quantica.

Dessa forma, neste trabalho, aplicou-se a Teoria de Redfield, para um sistema

heteronuclear, onde consideramos uma espécie nuclear S de spin 1/2 interagindo

dipolarmente com uma espécie nuclear | de spin 1/2. Como resultado, encontramos

solugdes analiticas para todos os elementos da matriz densidade determinando a

dinamica do sistema estudado.

Além disso, consideramos trés situagdes onde obtemos expressdes para as

magnetizacdes das espécies S e |. A primeira situagéo é dada pelo condicédo de

saturagéo, onde as populagdes da espécie nuclear S (a mais abundante) sdo

igualadas. Na segunda situacéo, é realizada a inversédo das populacdes da espécie

nuclear S. No terceiro caso, as populagbes das espécies nucleares S e | sdo

invertidas. Para a primeira e segunda situagdo determinamos o tempo de

enhancement.

No caso da saturagdo, encontramos um termo adicional no calculo tedrico da

magnetizagdo da espécie S, quando comparado com o método de resolugdo de

Solomon. Isso acontece porque resolvemos o sistema de equagdes diferenciais

obtendo as solugdes analiticas, podendo assim extrair a informagdo completa do

problema estudado. Ademais, simulamos as curvas das magnetizagdes usando os

parametros de Bloembergen, Purcell, Pound e Solomon considerando uma

molécula de acido hidrofluoridrico (HF), onde a interagéo dipolar se da entre o nucleo de hidrogénio e flior. Nessa configuragédo, determinamos o tempo de correlagéo que é
da ordem de picosegundos.

Desse trabalho, através da dinamica das magnetizagdes e o tempo de correlagéo, as

densidades espectrais, que séo caracteristicas de cada sistema ou molécula podem

ser conhecidas.
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A interagéo dipolo-dipolo € uma importante interagdo entre dois ou mais nucleos que
possuem distancias internucleares ou intramoleculares. O estudo da interagédo dipolo-
dipolo permite estabelecer a dindmica de relaxacdo das particulas. Dentro deste
contexto, ha trabalhos pioneiros de relaxagéo introduzidos por Bloembergen, Purcell e
Pound [1] e Solomon [2]. Dois anos depois, a abordagem foi estendida via equagao
mestra por Redfield através de conceitos da Mecéanica Quantica [3].

Dessa forma, neste trabalho, aplicou-se a Teoria de Redfield, para um sistema
heteronuclear, onde consideramos uma espécie nuclear S de spin 1/2 interagindo
dipolarmente com uma espécie nuclear | de spin 1/2. Como resultado, encontramos
solugdes analiticas para todos os elementos da matriz densidade determinando a
din@mica do sistema estudado.

Além disso, consideramos trés situacbes onde obtemos expressbes para as
magnetizacdes das espécies S e |. A primeira situagdo é dada pelo condi¢cdo de
saturagdo, onde as populagbes da espécie nuclear S (a mais abundante) séo
igualadas. Na segunda situacdo, é realizada a inversdo das populagdes da espécie
nuclear S. No terceiro caso, as populagbes das espécies nucleares S e | séo
invertidas. Para a primeira e segunda situacdo determinamos o tempo de
enhancement.

No caso da saturagdo, encontramos um termo adicional no calculo tedrico da
magnetizacdo da espécie S, quando comparado com o método de resolugdo de
Solomon [2]. Isso acontece porque resolvemos o sistema de equacgdes diferenciais
obtendo as solugbes analiticas, podendo assim extrair a informagdo completa do
problema estudado. Ademais, simulamos as curvas das magnetizagbes usando os
parametros de Bloembergen, Purcell, Pound [1] e Solomon [2] considerando uma
molécula de acido hidrofluoridrico (HF), onde a interagao dipolar se da entre o nucleo
de hidrogénio e fluor. Nessa configuracao, determinamos o tempo de correlagdo que é
da ordem de picosegundos.

Desse trabalho, através da dindmica das magnetizagbes e o tempo de correlagdo, as
densidades espectrais, que sdo caracteristicas de cada sistema ou molécula podem
ser conhecidas.
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