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IwTRUDUCCT U

Para expllcar la cstructura de la- materia se han provu-"
esto desde la antlLuedad dlst1ntas h1potcs1s.
Leuc1po y Dembcrito, antILUOS fllosofos grlegos (400;-- ;

a.c.) profesaban~1a doctllna del atomismo, segGn la cual lqs partean

mis elcmentales de la matcrla eran tomos 1nd1v151h]cs, --e 1ndes=

tructlbles.,bus ar5umentos .se fundaban en la neccsxdad de estable-:

cer un 1ﬁn1te a una hlpOtCthd ‘divisi6n de la materla

"U:mo ('10 1nd1v151blc ) es sin lugar a dud, 1a

especulac16n CLentrflca mds fructrfera y trasccndente de 1a Grec1a
antigua, il : :
Esta teoria desccnaba 1os fenomenos natur ‘es como“volu“—
_ tades de los dioses;, en camblo, 1os expllcaba dc una manera Tiis
ObJGt1V1 al proponer arrcglos y caracteristlcas espec1ales dc los

atomos para explicar. 105 sucesos ‘en el unxvcrso hasta cntonces co-

nocido.

En los:ahos subsccuentes, ‘que s 'pucden cnmarcar cn

glos, no sc hizo nlnguna espccu

partir de atomos de hldroheno,

.dcbldo a quc sus. p SOSs. aton ‘  ‘era
mult:plos del hidrdgeno que se sabin cra ¢l clcmcnto mis- sencillo .
Poco mids tarde sc descubrio que la ley no cra de proporciones bidn

definidas para los clementos méis pesados con respecto al hidrdgeno,
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lo que truncd la ley de Proust. Sin embargo, sc¢ le atribuye el mé-
rito de haber estimulado de nuevo la cspcculacidn sobre una posible
subestructura dec la materia y haber promovido el estudio de los pe

-s0os atdmicos de los elementos, de una manera mis exacta.

John Dalton (a mcdlados del siglo XIX ) trabaJando en -
la misna’ 11nca que Proust (tcorla atbmica), mostrd que al comblnar~ 
so ciertos elementos qunulcos para formar compucestos, lo hac1an sio
-~empre en relac;pngsrflgas en peso y considerd que ta1c5vprqp9rglqks
-nes dependian’ae ldshpesos de los dtomos individualcs'dd‘éadﬁfCLqLiv
-mento. Y supuso quc, estudiando sus relaciones cuanddﬁlbéuéiéﬁeﬁi
-tos se combinan se podrian determinar los pecsos relat1vos dc

dtomos individuales de todos ellos. A partir de sus datos exper1mcgJ

-ntales sobre 1la comp051c16n gravimétrica de los compuestos y ton"

base a suposiciones arbltrarlds, constru)o la prlmcna tabla de pSOS"'

atdmicos que como-. es de suponcrsc, resultd lncxacta.

Uno de 1os hccnos que vino a fortalccer 1a tcoria de e

Proust y Dalton fue la hlp6t051s de Amadco Avogadro (1871), italia

-no que fue el’ prlme o en'd1st1ngu1r entre adtomos y molécula, al

proponer gue 16 vgases como el hldlﬁycno, oxlgeno nltrogcno y cloro

bien con los resultados expcrimentales de_ Gay&Lusau‘

“moléculas -

de vapor de agua.
Lanclacién anterior siguc cumpliendo con la indivisibilidad del &

wtemn dee DNalton.



At
En todo lo antériormentc expucesto sc mancjd cl dtomo co

mo unidad fundamental de la materia, €ste carente de estructura.

Pero cn 1895 Wilhem Rocntgen descubrio .los rayos " X ", hecho yue

plantéo nuevas prcguntas, sobre ¢l dtomo y su estructura, qué cX-

plicaran la naturaleza de 1a producc16n de rayos "X". Thomson’{189

-8) demostro que los rayos catddicos, eran "corpusculos" dc‘carga
electrlca negatlva y cuya masa era aproximadamente una d1ezm11c51ma
parte de la masa dc un dtomo de hidrégeno. Estce halla zgo “hizo pcn-
sara Thomson que el étomo no cra la parte mis fundamcntal de 1a ma
-teria, como se crc1a. sf
Sablendo que cl atomo es eléctricamente neutro, Thomson
supuso un modelo de &tomo donde los electrones (rayos catodlcos) =
estubiesen Oscilando en,el campo de: cargas positivas, la mayoria de
la gente na bautlzado a éste modelo como el pastel de pasas. Quc
aunque no trascendlo tlene el mer1to de ser el pllmer modelo sobrﬂ

la estructura dely&tomo.

Afios mis ;a_d’
yos (emitidoéfpor que contenla uranlo, ahora se conoccn

conr el nombre de 'a

ﬂetcrmlno quc con51st1a

" beta (g)n'

estudiar-la emlslo

positivos, y como

ayudantes dc huthcr

Marsden, bombardearon una ldmina dclguda dc‘orqycon;gn'”haz de par

-tfculas alfa. Bste experimento motivado a raiz de las nucvas pre-
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guntas yque sobre la estructura atédmica implicaba la aparicidén dec la

nucva radiacidén. AGn  con la idea del modelo de Thomson se esperaba
que las particulas alfa sufriecran una dcxviucién muy pequeia al a-
travesar el blanco. En contraste los resultados no fusron los espe
-rados, sino que por el contrarlo, algunos pasaban con .una deflexi

-on notable y otra mcn e rcbotaban como 51 Lolpcaran algo

1mpenetrablc. Hcc o qu

vinoia cchar‘por tlerrn el modclo dc 1hombon

y dio paso al’ modelo de:Rutherfor Aromo nu;lear) pnra la estruc-

tura at0m1ca.;‘

Segﬁn Rutherford un atomo ‘se - compone dc uu'nuclco pcque

-iio p051t1vo y elect oncs negatlvaa que orbltan alrcdcdo,
existiendo entrc ellos un gran espaC1o vqcio, present ‘ omn-

p051c16n 51mllar a- la del sistema solar.

Ya. que éste ‘modelo se dctermlno atra vés de -la disp rs1on

nos- es permitido decir que el dtomo sc compone de,un,;cntro de,‘?

fuerza: (niicleo) y un nimero "N" de clectrones enlazadcsﬁazés ¢ por

medio de fuerzas electrostiticas (Coulombianas)..

electrones es neutralizar la carga positiva del nucleo

centripeta que 1os acelcra, segﬁn J.C. Mnchll, el el

energla por radlacxﬁn hasta caer ‘en el nﬁc]

propuso

viendose alrededor del ndclco., Bohr sublrlo que los clcctloncs “debe

-rifin, e¢xistir en ciertas Orbitas cstables las cuales no radiaban,
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y solamente habria radiacidn si cl clectrdn pasasce dc una Qrbitu ¢s
-table a otra de meror cnerglia también estable, y la diferencia de
energia entre las dos Orbitas serd igual a la radiada por el dtomo.
El modelo de Bohr explicé exitosamcnte el origen de los rayos " X "

SiapensaMBs en que un rayo catddico golpéa un blccpréu
muy cercano ,a’l nucleo Yy lo saca, entonces ird a ocupar cl lﬁgar,.Va
-cio alguno de 1as capas superiores, la diferencia cncrgctlca ens
tre las 6rb1tas dc 1os rcspcctlvos clectrones seri bastante lta‘ y
tenemos como resultado la em1516n de luz muy pcnctrantc (rayos X)

C1451camcnte las suposiciones -de. Bohr son 1nconceb1bl
por lo cual, surglo una nueva teorla llamada‘Mecanica Cuantica

Luis De Broglle propuso en 1924 una ideca rovoluc1onar1a
dentro de la fisica 1ntroduc1endo propiedades ondulator115, ‘de-las
particulas materi§1es,asociadas con su movimiento. Davidsol y_Gcrmcr
comprobaron experimentalmente la hipétesis de De Broglié' al. bﬁser
-var que efectivamente un naz de electrones prcscntaba proplcdades
de difraccibén, como sucede con un haz de -luz. al pasar por una ren~

dija..Con 1la hlpote51s de De Breglle las 6rb1tas electrﬁnlcas cn el

dtomo cambian a regiones donde cx1ste una.c1erta'probabllid‘d'dc con

contrar al electrdn.

Con el desarfolld

E la cnergia tatal del clcctron y q la funcxﬁn dc onda asoc1ada
al clectrdn & .amplitud de probabilidad.
Entonces finalmente tencmos lo que s¢ le podria llamar

g a1t et o T Coahvvrarl i
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Atravis de todo este desarrollo histérico se pasa del
dtomo de los. antipuos gricgos, como una pequena entidad indivisi-
ble 2 una de carg%tcr nebuloso y divisible. Esta imagen es la que
actualmente se mancja y c¢s bajo €sta concepcién como sc estudia
la interaccidén cntre fdtomos para formar moléculas & agregados.

Cuando dos dtomos sc encuentran relativamente cerca uno
del otro, dada su constitucidn cléctrica, es de esperarsec quec cl
tipo de '"Comunicacién'" sc lleve a cabo de manera clectrostitica,
i.e., cargas opuestas sc¢ atracridn, y cargas dcl. mismo signo sc. re
-pelarin., En ocaciones pucde cstablecerse un cquilibrio entre car-
gas llcvando al sistema a una configuracidén estable, i.c. se for-
man molé&culas.

En general, dada la constitucién multielectr8nica de los
dtomos (problema de muchos cuerpos), cl tratamiento preciso, matec-
miticamente hablando,no admite solucidn exacta y gencralmentc sc ha
recurrido a métodos aproximados, gue en la actualidad han sido po
-sibles gracias al advenimiento de las computadoras rdpidas:

Entre los métodos aproximados mds usualés, para dtomos
y moléculas, se¢ encuentran la tecoria de @rturbacioncs, el o 2todo
pstadistico y el tfodelo de Campo Central. En particular tales mé-
todos nos facilitan el estudio de la interaccidén entrc sdstemas
atdmicos, Un ejemplo claro en el caso atémico es la aproximecidn
de campocentral esto es: cada lectrdn sc mueve bajo la influencia
del campo promedio producido por el resto de los electroncs. La
situacidn real es bien distinta a la descrita arriba, ya quc exis
-ten interacciones entre los clectrones yue se repelcenh mutuamente
bajo fuerzas coulumbianas. Entonces, el electrdn i-&simo interac-
tia con cl j-&simo y viceversa dando origen al término de intera-
ccidén clectrostitica.

= &
(':f"-\.l \(i}‘

con rij la dlstanCLa del i ésimo al j- Gsimo- clectron. »
' ; ) )otchLal cn la ecuac1on

La solucidn a la ccuac16n de Schrodinger con: el ~poten-
cial anterior cs un problema bastante complejo, ¢l culil sc puede

salvar somcramente $6lo por métodos aproximados (ver apendice 3).
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Uno de cllos puecde ser cl considerar la repulsibn clectrdn. - elec
-trén como una pequeita perturbacidén al t&rmino de potencial nuclear.
El tratamicnto hidrogenoide del dtomo nos proporciona informacidn
cualitativa del sistema atdmico; pero no es suficiente para expli-
car la distribucidn clectrdnica en ¢l dtomo, los cstados cnergCticos
posibles o cl desdoblamiento de lincas cspectrales.

Un modelo muy Gtil en .el estudio de sistemas de muchos
clectrones es el de¢ Thomas-Fermi (5,6), modelo estadistico del dto
-mo el cual considera un gas de electrones confinados que rodea cl
dtomo, y éstos a su vez siguen la estadistica de Fermi-Dirac y el
principio de lxclusibén de Pauli: ningin par de clectrones en ¢l ---
dtomo puede existir con el conjunto de sus cuatro nimeros cufinticos -
iguales (n,1,m,s,), i.e. cada estado cspacial n, 1, m estard ocupa
-do por alo mds dos electrones con spin antiparalelo.

Esta ley define la distribucidn cnergética de los- elec-
trones en el atomo y tambibn su estructura electrénica, i



OBJETIVO S,

El ochtLvo dc_ gsta tesis es prescntar la utili-

dad del modelo de Thomas “n'cl calculo d potencxa]cs

interatGmicos asi. como 1a‘1mportanc1a de Cstos cniel cstudlo b

de colisiones axomlcas Par tal prop051to este *rabaJo ae"

tuloil-SE’preSenta’enffofmh'moﬁogrﬁ-
os conceptos fundamentules de la teo-
ria de Tnomas rcrml 'las’dlferentes aprox1macxoncs a la dlS-

trlbuc16n electrdnlca en el estud1o de dtomos ¢ iones.

En el Capltulo I1 se hace un tratamiento sobre el =

uso del modelo de Thomas-Fermi para.cl cdlculo de pdtchcia;
les interatGmicos asi como modificaciones'al mismo intfodu-

ciendo distribuciones clectronlcas mas reallstas (den51dadcs
de Hartree-Fock) .En este capltulo sc proponu un mCtodo altcr-x

nativo,original,para el c&lculo‘dc la%;nteracclén clcctros-;u.

tatica entre atomos,:

tancia del potenc1a1 de Jnteracc1ox

culo de seccidn eflcaz“de d

Finalmente en el capltulo 1 as concluilones dcl

prescnte trabajo..

Albunos calculo sido remitidos a

una seccidn-de aandlces inal-dc Jaitesis.




CAPITuLy I

ruveLy ESTRUISTICY weL ATUrY

RESUN L

En éste tapitdlo'se analiza una‘de las tecorias sobre la
estructura atémica 1a cual es uno dc los métodos aprO\lmados para
simplificar el problema'de mucnos cuerpos‘ Se obtendrin, entre. ----
otras cosas, la encrgla potenc1al, la distribucidn de den51dad c]ec
-trénica y la energia total del Atomo. dentro de éste modelo,

Primero se revisa el modelo (Thomas-Fermi) hasta la‘bbf
tencién de la ecuacibn de Thomas-Fermi, luego se menciona una jus-
tificacibn cufintica dei modelo. Ademids sc obtiene la ccuacibn funda
-mental del modelo mediaante el principlo variacional también’sé -
analizan algunas soluciones a &sta ecuuciéﬂ y flnalmcnte se calcula.

s

la cnergia total del dtomo usando la aprox1mac16n dc Lenz Jenscn o

para la dlstrlbuc16n‘rad1a1 de carga.



I.A EL MODELO DE THOMAS-FERMI .,

Thomas y rerml(s 0) ohtuv1elon independicntemente
un modelo estadlstlco 51mplc del atomo de muchos c]cctroncs,
considerados como un-gas de clectrones localmente libres a.
témperatura cero.Esﬁe‘modelo'considcra la regi6n del potcn~
cial donde la densidad ‘de estados accesibles es mayor,de tal
manera que un estado se encuentra muy cerca del otro.Esta con-
sideracidn es fundamental paré el modeclo atdmico de Thomas-
Fermi como veremos mds adelante.Otra de las suposicioncs'imﬂor-
tantes,es el considerar que el potencial varie muy poco de un
estado a otro,es decir,se supone una uniformidad del ﬁdtencial
en un volumen dado; y que contiene un gran nimero de electrones.
Estos se puedcen considcrar'entonccé como clementos de uﬁ g&s

degenerado (T=0) que obedecen a la estadistica de Fermi-Dirac.

» Do

gas de electrones

1c=radlo d partlx del cual es
vallda 1a Lcoria dc Thomae Pc1m1.

v > L 4
figura 1



En la figura 1 se esquematiza cl potcnc1a i en’ el cual
sc c¢ncuentran los niveles clectrénicos,y seC marca la rcglon de
validez del mode¢lo a partir de una dlstancla"quc‘}lamqrcmos' rc”,
a partir de.la cual no _hay variaciones fucrtés[éﬁﬂei;pétcncial.
Para r<r, hay pocqs'niyclés clectréﬁicos y adchﬁs el’poténqial
no e considerafﬁn;fofmé ya qué en csta'rcgién las vafiéciéhéﬁ §

son bastante significativas por su cercania con el niicleo.

En;cste‘modelo se. consideran clectrones libres,sin

:ntre ellos,pero 51n embargo confinados, por un po-
tencial Q(r) Entonces cada electrén csta en un campo esfcrlca--
mente 51metrnco debldo a los cfectos combinados del nucleo y los
otros electrénes,ivei-cstin baJo la accién de un potcnc1a1 pro-
medio,consideracidn fundamental dc la aproxlmaclén de Cmnpo

Central (ver apendlce 3).

.
'

Considérese la 51tuac16n en cl eSpaClO fase ),d1v1da-‘

sc cn celdas unidad, de tal manera que cad( una de cllas sea

¢

ocupada de acuerdo al Pr1nc1p10 dc Ewc1u516n de Paull suponlen—

do también quc la energia toLal dc los clcctrones no puedeEser

mente podamos tener uo< cl Ltloncs con bplu ant;paralclo Todds
las consideraciones nccnas hast1 cl momento tlcnun un carécter

local con lo (ue se asegura la un1£01m1dad dcl potenc1al

Pama conoc’r la d15t11buc16n espncxal de carga en.el

espacio fase(mgmgmt 1 ,sup015amos quc ‘tenemos un-

clectrones (Eig. 2)en 6

una csfera de- rddlozpf;, _cl espac1o momcntdl dondckrqu

la cnerpfade Fermi,y "m' os la masa del electrén, Pe ‘es el maximo

momento que pucde alcanzar un ‘clectrdén (momento de Fcrmi).



Sca Veo=h> ¢l volumen de la celda unidad dentro de 1la

esfera deradio Pf (ver fig.2).

Al)

Z

-h= constaﬁibfd&rP;éhck.

Anora analicemos la ,r,elu'ciéy‘n qu

este modelo. En efcct

trén,porel princ ip‘i"'o “d

siguiente relacidn



Como sc trata de clectroncs confinados Ef puede llegar o lo mis al
valor ccro,de modo que despejando Pede (1.2) y sustituyendo
en (I.1) ;

3

tanto

La expresién (I:3) nos: da 1a rclac16n entre la denSJdad elcctro-

nica y el potencial promedlo dcl dtomo segun el modelo dek “

Thomasf ermi,es vdlida para ¢s (r)< ¢(r) .Es de gxan 1mportanc1a?
mencionar que ¢(r) es un potenc111 promcdlo tlpO campu centlaly
lo que implica que cn 14 relac16n (1. 3) debe ex1st1r autocon-»
sistencia cntre " ¢(x)" y la den51dad L p" para alcanzar '
autoconsistencia se;ipt lce (1 a) en: la ecuac1on de P01sson,—

por lo tanto

[a(\') p‘o(\')l
y sea :EEILC ?Vne ;
ST 'L)

se reduce a

se--(1.4)
Introduscamos ¢l cambic

4 i-b ’:Av ‘-~§_‘S_’ ----------- (1.5)
Poy- dheny = = }ﬁx)
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donde X2 hace el papel de una funcidn de apantallamiento al
potencial nuclear y "x" es una variable reducida que sc defi-

ne de la siguicnte mancra:

o ’x=‘....§ ,
con a=( ’-) A al-valor de "a'" . se le conocc
327 Jwer 2 St A et conece .

como radio dc Thomas
/3

a=0.88534Z°

considerando sol: imetria csférica ea'cl _ope:t_nd,qr lapla-

ciano se tiene: :.

V (,@cv) ¢tv))‘ ‘; ‘~‘-— \r({b'(r)—{/q(r)) )

sustituyendo en la expresidn (I 5)

V (¢(\‘)~¢o(f)) —_— _é A(;_lelx)

pero tenemos ademas que x=§— ,por consiguiente

o X Ax‘

»V?.(/f(V)xﬂ,o(r)) == z¢ .E\_z_. R/(x) ------'(1-7)

1 L . : &N S
< 7\/\.7() : p 72(‘)/() L
éxl e X

Bsta ccuacidn (I.8) es la mids importante cn el presente capitulo.



La ccuacidn de Thomas-Fermi es del tipb diferencial
de segundo orden no lincal,cuya solucidén analitica es imposible
olo se puede aproximar numéricamentc.Las soluciones dcila

ecuaciénde Thomas-¥ ermi ticnen un cardcter univcrsai,i.c:,la

distribucién radial de carga ‘para cualquier 5tomp,tehdrﬁ‘1a mis-
ma forma.Tales Solucioncs deben satisfacer las condiéioncs’a ia
frontera, de tal mancra qgue cuando x-0, ( ¢(r)— Q(r))+ ke H
por. 1lo tanto:%o+i Cuando x+w, (¢ (1)~ ¢o(r))+0 cntonces xﬁﬂﬁw 0.

Ndteseque la estructura de capas atomlca'nq,se'con51dqra dentro

de este modclo.Tal caracteristica solo.la poscen los orbitales

tipo Hartree-Fock.

Antes de prosegulr con nuc%tro estudlo es convenlente

analizar algunos aspcctos del mod 1 dc homas{'crm1 desdc un

punto de vista cuéntico que %er’ 10 quc tratemos en el parﬁbra-

fo siguiente.



1.1, JUSTIF ICACLON CJANTICA DEL MOLIELO 1L THOMAS-FLRMI.

Comcnzarcmos por tratar un problema dc pllmcra impor-

tancia rel-clouado con 1as con51dcrac1oncs b351cag dcl modelo

de Thomas- Férm',su solucxén t1cnc aplxcacloncs en dlversos con-
textos.L1 problema dc una p1rtlcula llbre ‘confinada en una
caja rcctanbular de lados a, b c;sc hace tamblen la consxueracxén
de quec las paredcs de ld caJa son compchamente 1mpcnctrables
por la paticula (potcnc1al 1n£1n1to) ’ ,l ‘

La soluc16n a 1a ecuac16n de Schrod1nger para cste

caso ¢s la misma que para la particula llbrc etccpto por las

condiciones a la frontc'

‘x;’la,palticula llbre la ecuac16n

Laocuac1on (1. 9) se: puede

sca Wu,q,!) Km ‘IN) Zl" :

nenos

donde la constan

los términos de

dientes distis



y

plana) y son:

,.,'.'X?\ \"-o o \xlw
M)- o
Y=

”'Y L’-\-‘-) s o
Zwzo | Pive \3\4-,35.7;

Zt\

Como ya antcs se cstablecio c

potcnc1a1 fuera dc la

caja scrd infinito (paredcs 1mpenetrnblc ) y dent:rof d

siucra constante en tod'1

pectivamente. Por 1a lSOtrOp.L’! dcl prob‘].cma las otras dos’dircceio-!
nes cumplen con estas caractulstlcas

La solucidn gcnc nl cs, e

(\)U‘M'?’):\) exp (L (Rvw))y  —=====mr (1.16)
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con K el vector de propagacion de lua onda

};« Al py ¥H\

e las condicioncs a la frontera y del requerimicento

‘sea contlnua on todo cl cspacm de valmes de K
los cuales sc. 11m1tan a aquellos para los cualus cada une de los
factorcs scno;tdalcs de (I 16) sec anul'm sobre las paredes res-

pectlvas y entonccs toma la £orma. '

con nk,ny n,

onda es a/n b/n ,c/nZ y como K—-Zn/k entonces

" T ): “—*"J o Fﬂ

los siguicutes valores a*% ,b_Z.B. ,AY_?Z“
(I.17) resulta finalmente

W("(l wi) = \) Sen 7’7\'" e X Gey }J'L\_:tj Sew ?”"L'?_
S

cial es

el¢

Tdme.se aso:particular de:uns

potencial,esto es: 'V=aT,y entonces

NWoaWw My VU L.
E\\,\\s\\p\\\ \_"’A ’L—_L\ (1.21)
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la expresidn anterior cs la cncrg;a permitida para una par€i-
cula en una caja citbica de potencial.

legresando al modolo de Thomas-Fermi,consideremos
al dtomo como una caJa dc potcnc1a1 de tal manera que sc cum-
pla la un;formldld de estc y el conflnamlento de los clchrO-
nqs,el cual nqs reprcscntavlos cstados discretos de energia.
La ecuacidn de Ondanaraquda uno ‘de los N electrounes esta dada‘
porla expresién-(I'ZO) éi'iddbs los cstados clcctrﬁnicoq cstﬁh

ocupados en el espac1o fase la suma sobre todos ellos scxa el

nimero total de electrones para un valor mdx1mo de K i. e

// Sf 2\ d T

pero lafuncién de. onda esta normallznda (1. 20),por'lo q e 1a

integral del mddulo  al cuadrado sobrec todo- el eSpaClO cs uno.“
Y supongamos que en el cspac1o fase los cstados estﬁn muy pro““

ximos entre si y tamblﬁn que hay gran cantldad de celdas unldnd.

para poder pasar dc la suma a la 1nt¢5ral hac1endo la sxbuxentc

3

transformacién’ “] : ' .~‘

{ — -.\k
k )I[ E N
En efecto f __{J\l, 24\13 édnt ,con A\\ Aﬂ, A\\., = L B 'a'dehiraérf"
k, 3 e &y : i ST
también se ticne la relac16n A“,_ Ak* y.de manera 51m11ar para

las otras dos direcciones del espac1o por 10 tanto.

s . @ ‘& d Ky y tenemos entonce
ke w Sy

Comsiderando el -elemento-de

fasc y utilizando la

momento que - pucde "alea
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Esta relucidbn nos indica el- valor del miiximo momento de Fermi
en términos de.la densidad electrGnica.Ahora bien ,la energia
cingtica total estd dada por el valor ecsperado del.operador de

cnergia c1nct;ca o

<r> a S (QMT/ )m«;-.’;*'

cumple que'

3% A W%

En efecto:
Vo=V ve
VWi = (- )\//‘(’\l*?\ ”fa) é

pero \Vk - ‘(k'r) .,,en concccuenc1a so tlene (I 24)rw

(lherbyra)

Para obtenul un plomcdlo dc la cncrgia(estados contl-
nuos),hay que pasar dc la suma a la integral hac1endo la trans-
formacion antes descrita,se obtlcne entonces

Yy sustituyendo ¢l clemento de volumcn e 1ntegrando se: obtlene

como resultado final para 14 energia cinétdica—

<T>‘ lo7 ™ k"

giajl ypero k} y F se rclac:onan por 1la
tuycendo en (I.25) entonces

ﬁt— .ﬁ, f

densidad de enerbia c1nct1ca en func16n"

nica,con la ;on‘ oiega’ 1Lua1 a,_:}“ o

El«,—?.l;jf; 19/3 .
'I()vs\('377 )’

VLa ccuac1on (I 26) es vﬁllda solo'para'rcgiqncs de

potencial unltormc,lo que nos restringe a distancias no muy



proximas al nficleo.La cnergia cinética total de los clectro-

nes en el atomo skerii la integral de (I.26) sobre todo el volu-

men de ocupacifi.:

La expresién ( 28) es 1d§nt1ca a la que se obtlene en el tra- .
tamiento dlrec to del modclo de Thomas Fcrml Ln c.fccto., :

Sea P cl momento del- eluctron que se relac1ana con l\ de’ la
siguiente manera ¢=% _K sy scd f’ la densidad elcctré.xlca dcntro :
del nodelo se cumple que f’at‘?,,,,_,_ )';cntonces ?o{;”f ipor lo. tanto

E=i f"/z por otra parte  [j = S EdpP ;. ,"

dondc ﬂ\_ la dcnmdad de encr;,id cinttica vy P es el m‘vumo
momento que alcanza un plectlén Iutegrando se obtlene la rclac16u
entre momento y .la densldad de energia cinética ﬁv*»/ij.j\? ?s

tustivuyendo P en térmy_nos de la dcns:Ldad 'se llega finalmente

ala expresidn

por lotanto  Ei = .

de donde se observa que (.

tifica cufnticamcente el término de.

lo de Tnhomas-Fermi.,  1
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I.C. OBTENCION 1 LA ECQ ACTON IE THOMAS-FLRIMI ML LLIANTE
EL PRINCIPIO VARIACIONAL,

Ya yue ncm’ il el texmlno de cnurbia c1nétL—

ca a paltlr“vangumehﬁb pla 51blcs basados cn 1a mccanlca

cudntica,se obtendrd de altcrnatlva la ccuac16n de.

Tnomas - ermi emplédndn7e1‘princ1p10 variacional, ste muy usado
en mecinica claclca chho prlnLIPIO cstabLuCu que la 1ntcgral
x;,

. l\‘
La encrgia total do un 5tomo (rhomasi=crm1) cs 15ual'

de accibn es un extreno (m:nlmo o miximo). (12)

a la suma dc l:' ncrgia potenc1al y -la eneluin c1net1ca dc los

clectrones(l,ZB), erbia potenc1al de interaccidn nﬁcleo-'

electrdn serd:‘i  :‘fTi’.’k"” : v i %
: L TR ’ ¥
l[;“: - eSg“-?'dt i O con.,y)“;— ?é el potcncml nuclear /

la interaccién electrbn-electrdn es Eec"~~_ Sg;? ;3

donde 47:-N?)q(\,$,0 ; (11) 'y las cxpre51ones anterlorCs'nos

a

dan el potencial que resulta de re501VU1 la ccu1c1on’ eLP01sson
al exigir autoconsistencia cntre la’ den51dad y el )

interaccidn (ver Apcndlce 7)

donde clvwlor de o sc da en pdgl“d%_ﬂﬂthlOlcb (I 27)



Noétese que en la ccuacidén (£.30) sc ha tomado ¢THde la ccua-
cidn (I.28) por L) .Una vez aclarada la notacidén proseguimos.
La densidad e ilsctrdnica del dtomo debe satisfacer la condicién
de normalizacién siguicnte, ‘f" - ‘ S '
Sf&t’: /V:"

con N el numcro dc clcctroncs.

Intruduzcamos un multlpllcado;

tunando en cuenta (I 31) (I 32): e j

pucde formular como (13) ”'“h
SlEr”’e Fols
donde el término entremparentes1s scvtdma;cq

de energia,i.e.’ ‘}/ E +Ne 950

Ie acuerdo a (I.33) las var1ac¢ones_se haran~sobrc 1a

densidad;por lo tanto cxplic:tamente se tlene la varlaClon en‘

el término de energfa cinética R 1'~ S i SN

sl (s%ie] = ‘*ﬂjf Secw et

para la interaccién clectrén-electrdn ) e 1

y de manera similar para la electrdn-niicleo

g\‘ egﬁ»\ {)LJ'(\,'.& = "ejféngfc’z\/ , ‘

finalmente SY_QG"'«»UC‘%’-S = eyfofo’JC’

Sumando de acucrdo a (1 33) y factorlzando su tlencv

como lus variaciones::son- llncalmuntc in ;pcnd entes se cumplcv

uJ cntc, :

(1.34)

A partir de aqui despejamos la densiddd cuya expresién final sec
compurard con los rcsultados obtenidos en'la scce. I.A. ccuacidn

(1.3).



Y

(1.34) sca &=¢, X4 »de modo que sustituyendo y despcjando
llcgzunos a f,’/ =e (F-4) si sustituimos -A_ explicitamente
naciendo alg cbra se tienc finalmentc la ex ncsxém para la den-
Y 8 I

sidad clectronlca en’ func16n de un potcnc1al promedio,i.c.

La ecuacidon (1. SS» cs .menwcﬂ a (I. 5) ,entonces puri obtener
la ecuacién de Tnomas-F ermi se su,uen 1os mlsmo'a ac.os que en’ 1u
'seu i6n (I.A.).Y en’ concecuenc1a se tiene 1a ecuac:.én de Tnonas_-.
Fermiderivada atraves ‘del’ Prlnclplo s varlac;lorn‘al

é}_{__ ’/LL)()

dxr T T

Mas adclante discutiremos algunas soluciones de (I.36) inclu-

yendo cncl andlisis dtomos c iones,



I.L. NATYRALEZA 13 LAS SOLICIONLES DL LA EW ACLON DB
THOMAS-F ERM1 Y APROXIMACIONES ANALITICAS A LA
FUNCLON 1E APANTALLAMILNTO.

.01 APROLII»U\CION) A LA FUNCION I APANTALLAMIENTO.
Por secr 1mp051b1e TCaOlVCI anal:tlcamcntc la ccuac16n de Thomas-
Fermi,en la: llteratnra Gia-37) se nan apllcado técnlcas de
1ntegrac1on numerlca para obtener la funcién de apmntullamlgnto
;th) ;Eésta con dlStlntOb &rados de.b;célsloh’scgﬁn la ncce-‘
51dad)'p051b111dados.,” A o .
Para muchas aplicacioncs de 'la t¢ofia'cs;adi§titardcl dtomo es
conveniente te#er una exptcéidd analitiéa Que satisfaga la ecuaci -
6n  de Thowas-Fermi con cierto giado de aproximacibn.Esta neseci-
dad sc reduce con la extraordinaria capacidad de cilculo de las
computadoras;pero sin embargo,es conveniente mencionar las aproxi-
maciones hasta ahora existcntes para el dtomo neutro.Sc ha tra-
tado ¢l probiema de dos maneras: k

a).-Por medio de c\pre51oncs en series a51ntot1cas dc func1oncs

simples,tales como. series dc potcncxas o exponcnc1a1es.»‘

b).-Se expresa la ecuac16n de Tnomasi?erml de tal mancra:qué 

se pucda resolver analltlcamentc cn forma aprox1nada5(4)

En el caso (d)fgencralmcnte se admlten soluc1onesl,'

numéricas con

Por el aiio de 1955 R.-Latte 8)/ propu I potencial atémico

del tipo "TEY,

donde r, e¢s el radio atbmicu,para este caso la funcidn de
¢
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apantallaniento toma la‘forma analitica siguicnte:
2oz ‘_\*r 0. 5397 ¥ 4 Vs X = 01kt x”u 0. 2302 X7 +

4. 007395 Y% 4 0. 00 éqw yfs

Dentro-de 11 rcprcscntnc:ﬁn en scr:cs dc potcnc1as en 1930

Z.B. buker (19) vropuso una expan51on para‘.?’(x :dllda 501:“

mente para Valores pequeiios de "x' (xso,ﬂ4),dondc; a¢func10n

de apantallamlento es.

cientes a cdn?

“de Sommer-
fel.Otra apIOXdeC

%xv‘

\+ex : T
E1 pardmetro B fue ajustado dQquCs portlmedd (22) al valor

B=1.3679,
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lentro de las aproximaconcs analiticas en términos de cxponen-

ciales,csta por ejemplo la de Molidre (23) donde
Zozape 1?69“*’3\’63 .?X
con el valor de lAs constantes- :p=3.05 5 y= 0“3 “
Tambien tenemos ld expresién de Csvinsky (24) quc es la 51Lu1cntc
1’():\*[6\6 +\=Q,?¥&2 el :

con elvulor dc las constantes

a=0.7218337 _,‘b—0.2781663 5 a=0

Por ﬁltlmo menulouarcmos un

lW§dqﬁhol

(25) auya expresmn cs

Pero aplicando las:¢c
contraste con (o) -t

bastante amplio,

decribir un idn nebatlvq,pOL

ab les.

la tcoria dc Thomas-Ferm 1okprcd1cc iones ncgativOs c"t

l.a ecuacidn. de Thomaqi‘crml oS una ecuacxén dlfcrcn~

cial de segundo orden no 11ncul,SUJc aa las cond1c1oncs de



frontera antes estipuladas.
Tomemos ahora la condicidén de normalizacidn para la densidad
elcctrénlca que nos da informacién sobre cl comportamiento de

Z/LV) en la frontera del dtomo.ln efecto, calculcmos cl nGmero

de electroncs compzendldos entre r=0 y r, que. esta dado por

dondec seicons }ucilu densxdad clectronlca es una dlstrrlbu~'
cidn esferlcamente

Por otro 1 d e de la er'uacz.én (I 3)

‘% uwe)‘ L@’m Vfoml

ple la ccuac1on de P015501

V (!Ztv)-lfo(r)) -yrie f£uv) ,después de SuStltllll

la expresibn explicita para la dcnsidad clectronlca resulta
37 & -ty
VS (Benr-Fotn) 2-f (B~ ﬁo(r)) con B= r‘ll ‘e (svae .

Como se estd considerando 51metria radial en la densulad,.,ola—':

mentc tomaremos la parte radial del operador 1aplac1ano,por lo

tanto V(\"\‘ '“LY.L‘J“*‘"Y'L

Y2 c\\'

y entonces R +28
V C"’ = teae o
por lo que la ccuacidn de 1‘01sson .,e escrlblr

.&ll_?_ A 2 : .k(ﬁm {Jocr) - /3 (chn [f,n-))/

dy i
Por otra parte se sabu que’ g'(Y\ ¢‘,M§~ ~?~ Kixy- y, sustltu—

yendo en(1.39),obtenemos [_&L— &71 S S(dc\o\ dcv))' =

y por consiguicnte J"Y(xs - (”_ef
Pe 2 Xy y sushtuycndo en; ('_ :
i g _X.\,L ’ 1.1 )/(‘) J\( e
/‘/("): ' S L\\( v ; : .
<
anora sea x=cr y utilizando la regla de la cadena finalmente. se
. ’ b4 2 :
tiene Mixyz T \ 42 X wdx  emmens (1.40)
o l\)(l



Integrando por partes la ccuacibn (1.40),se ticne

Muvz = };x J;«Z.{.}!.’ - 2/(“’5 \‘

considerando el ‘hecho de que  Feo) = _,tenemos como cxpresidn

N.Z:Z X AXUO Y(x) L .-,-~-,--—-(I 41)

final

La exp1e51on (I 41) es 1a ecuac161 dc una recta con’ ordcnada

al origen Zrﬁ_ y pendlente negat1va - d X .

AnalicemoS fa ecuacidn (1;41) de manera CJ;lltdtiVQ,bbT'éjeﬁ*-
plo para x=0 ,sec tiené el bunto B=~;. Segun (I1.8) la- concav1dad
de la curva Z’cx) es s:Lempre positiva.Ahora tomcmos un punto
"M de x arbltrarla en la curva y tracemos su tangentc hasta

yue cruce el eje de ~Z\x)k.

ALY

zacibndel fdtomo cn cuustlén.Notcse
el grado de ionizacidn aumentas Xe ‘hace- mds Cthd a tnl cant1~

dad (x«) sc le 1llama el radio efectivo del 1on (27) La reccta I“

que es la pendicnte de la curva en el punto M ,representa al



campo coulombiano cn el exterior del icn  (26).Y debido a que
su pendiente es negativa la encrgla tendrd el mismo sipno E< 0.

lLa curva B] de la flgura 3 rcpreeenta la soluc16n para e] atomo

neutro (Z=N) ,entonccs de (I 41) se tlcnerara &.te caso

A¥ew | Fera
, Ay 7 Xu.;g 5
tica - a una rectaJQue

"x" cuando X+,

a ., r:iﬁ
_1ﬁx{ 0

idén positivo

r,ién negativo
¥ dtomo neutr

f1g 4
Para union positivo = Z>N se tlenc Z V/Z>O y por

(1.41), %o 41”- ¥ X(x.) >o

derivada se tlene que

anterior (ﬁtomo neutro)

indica que
los eclectrones se cncuentran conflnddos dcntro do Xo.
En ¢l punto xo.,sc ticne quc)ﬁwg: O;por lo tanto

MR = H R <o
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lo cual confirma que la cpnergla B<0.
Analicemos la situacidn para un ion negativo N>Z,

entonces N-Z/Z2>0 .-y esto implica gue tengamos 1a blLULCntC

situacién = T q\'}l\)‘) Z(X)

sea 7ﬁﬁ B <B

por 10 tanto 3%

dtomo por lo cual se escaparan hacxa el 1n£ nlto Tamblun 51 to-

mamos pantos muy prox1mos a x1 1a’caxga efcct:va varlara en for

ma considerable. Ademas en el punto x3 1a curva se'va a 1nf1n1-

to 1o que indica una carga electronlcn mflmtaf e
Entonces: el mctodo de Tnomasd‘erml presentddo de

ésta manera no permltc la cx1¢tcnc1a de iones negat;vos establcs
En el.paragrafo siguiente prescntarqmos cl‘calqulo de

la energia totai del étomo introdutiéndb,ia'éproximacién de:

Lenz-Jensen para la densidad clectronlca Ibndu tamblcn se utili-

za la £unc10nal de cnerbla de Thomas¢~e1n1. i




1.1, APJUXIMACION 1ii LENZ-JENSLN Y CALCI LO DL LA
ENERGIA TOTAL TEL ATOMO.

‘Lenz-Jensen (28, 29) proponcn una expres15n para la
densidad elcctronlca del aLomo tomando cn cuenta los resulta-
dos de la mecanlca cuantlca para la parte radlal de la ecua-

cidn de Sch1od1nger

éftaidélﬁnﬁclco, la

Para dlstanc1as pequcuas 1 e
3/2

densidad va como anas al nGclco el

’a. dlsta cias muy

comportamiento va como E:'N“ Ahor se debcn concctnr las

dos zonas extremales y Llene que cumpllrbe quc para r+0 domi-~

ne r-3/2 y para Tr+® el nu)or pcso rccnnga sobre e?Vicr

b4
aqui efectivamente 1lo antcrlor expucsto se cumpllr& ya que ‘la’
exponencial en el lnflnlto mata cuaquLer cosa.:

La eleccidn de: la £unc1on en 1a zona 1ntermed1n ‘se dinclina

. por un polinomio qac admlta dcsarrollo en series.

Con 1las caracteristlcas anterlores que tlcnc la func16n de ondn

radial (soluctén dc 1a cc de Schrodinger) Lenz- Jcnscn prOpu-_

sieron la slbulcnte elac16n para la densidad clectronlca.

i=1

b4 Cu“‘lk ,PQT O

donde A es la ébnﬂtantc'db: ién y Nel numcro"de'clcc-

trones (ver apéndice 1y ,el valor dc la A es

Aoz 41 P )° """"" (1.44)
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2 3
. b= o ? R L AT A S S
Y donde v » P =2 1
sustituyendo (I 44) f" (1.43) sc ticne
) ‘!l "Vflor 4\-(: (Aor)
fklc") "/11‘[1?(:,_)] y <€ ( )
cl exponente . cﬁblco se 1ntroduce debldo

fla rela~1on que guar-r
. i p", 8
dan el momento y 1a den51d4d i P &® f’ﬁ;'

Para obtcner 1a anrU1a total dc';un 5tomo con

nimero atomlco Z ,se lntroducc la aprox1mac16n dc Lenz Jenscn"

en la func1unal dc cnergia de: Thomas 

ermi. Bntonucs por con-ri"'

servacién de- energia tenemos

en nuestrocaso en’ partlcular no-se tomarnﬁ'cn cUéntH’lbs-fér-'

minos de intercambio y correlacxén los cuales irian anexados
en la exprcsidn (I.45);pero ‘mis adelantc nos rcferiremos a

ellos.De la ecuacién.(l.qé)jel términor Fre= %%; ,con m .y
P la masa y momento del eléétrén respectivamente;en el mismo-

sentido Fp ¢z E';v\ + Eee ',que son la cnergm de 1nteracc1on7

niicleo-electrdn y electrén eloctrén de manera rcspcctlva

e el modelo de Thomasi?erml el momento y 1a den--

. ’
sidad estan relac1onados; omq: .

la cnergia cinética promcdlo pa1a un clectrén 1nd1v1dua] sc re-

laciona con la densidad de carga "19" de la siguic ente mancra:

fr= Sqr .8
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donde ﬂles ipual a la densidad de encerglia cin&ticu,Pm el momen-
to miximo que puede alcanzar un clectrén.Ahora cxpresando &

Y dfen funcxon del moumennto sc tienec,

v

4lo
Fh o~ Q\M\ X~ J\

e 1nte5rando flnalmcntc obtcncmoq

f S AR . ST (1.46)
= owk TN E R
Para dar 1a densldab de cncrgla c1n£t1ca en tCrmlnos de 1la dcn-

i %

‘ 2 %
sidad electronlca tomenos en cuenta quc,v‘ ?_ "(1r) £
sustituyendo en’ (I 46) rcsultarf-ff o iil f % f l

Kot mmda -

haciendo las blmpllflcac1oncs algcbralcas pcrtlnentcs se tlene

f% ?ta (3,ﬂ) j: 'dondc“el cbeficinnte dc f%

es el mlsmo que cl de la ccuacton (I 25) pot 1o que flnalmcntc'”'

s¢ tiene

Sustituyendo en la expr0516n anterlor la dcn51dad:dc Leuz-,

Jensen,cl término de energia c1net1ca estu ;por'*

: , ‘ L
- -.3 .
ER:JL\ {-{-jm v% e ( m(m) )‘] <um)r

para efectos de comodidad” nmbnmos v G;Ydfiﬂblﬁ' R T

por lo tanto 1la ccuhtiénl(l“

. - M X Lyexy ----(1.47)
f,ﬂ(x\\lm? X“e ( XY



T

. oy,
A 1 P M c_;-x
[.‘h:’és e’ Lf+Cfl.¥'+lu(;x"+10(1y’-L’uQ){"f(’..‘.-( Jx
©

lesarrollando ¢l binomio a la quinta potencia y factorizando:

7 N ‘Wv.'}‘ :
donde Z {!«"—J«‘ "Z, ~7,con P, dado an’tericsrmcnte
[ymPY7 70
Tenemos pues integrales del tlpo :
o
AW : ~\\-
5 XM dx = V“ /f‘
efectuando operaciones sc txcne como ‘1

E‘h- 2’ [_"" f'g[{/b(-zflaﬁ ("‘)}u + Df‘

cidn de laconstante Cy .Sustituyendo-1
lo anterior se puede expresar como:

/’ A, , ) -I-.
(‘,-))/;fm ‘)(37') )\ /u'

Proseguimos ahora con el: c.ilculof

k=
_a en(‘r' :

gia potencial que consta de las mteraccxo_ucs elcctrﬁn -__-:'

clectrdn yelectrdn-nicleo.En efecto:
Fon=~ | gy dv

donde #, es el potencial nuclear.Sustitt

de Lenz-Jenscn y el elemento.de volumen, 1l

se transforma en:

E,. - —e'znv S o
LA e = -'—3—(-—(3 C (L“( X) JX

de manera similar al tCrmlno de encr;,ia c1n<,t.1C'x se dcsarro-'-'

1la ¢l cubo del binomio e Jntc;,r.nmlo se 1lcga d

_ : e iihen
Feu :-ﬁ%ﬁ(’%\* [«_1.3qu\)+3 a2l +c,_(z!)1
(%

Iy c. (sty_aC . & 46) G




La ccuacidn (J.51) es la cnergla potenciual clectrédn-niclco
calculada en base a Tnomas+ ermi y la aproximacidn de Lenz-

Jensen. - I'alta por calcular la cnexgid de 1ntoracc10n clec-

tron- clcx,tron «

de POisson para alcanzar autocon51stcnc1a (vcr apendlce 2), :
explititamente. dado por-

.
\\*“

(,o-—-WN(L gw)) G gcx)— e 4 a:,x“’
donde n es orden de aprox;unac:.on en la. donsniad de Lcnz- ‘
Jensen, que para uucs..ro caso cn partlcul'u' es 1gua1 a. uno (n'1)

Ln'la ecuacién (I 53) se¢ ha nccno uso del camblo de varlable \

tiene,

L ”“', 2 S (\ qm)e ( e res x+3c,x‘+
° B

donde 3“\\ Ay Q¥ +AL x4 0:*’ ,aqxv

constantes a],az,a3 se dan expl:.

Qo= G = ( e
uq- b?clﬂ'quq)

0;:.},: (?q 4 3c1)

3 .
[
\s‘ﬁ‘i B

con Po= 4 436 ¢, 14y (.2 t }qo»C, 'glcSL;ue_
bra llcgamos a la e\prcsmn

Eee Il>\)",\u D\3( (u)*gc

- BUF_ (ehe ('u)tfx
3 D’? :

donae las constantes A,B,C,D,E,F ,C ¥ H estiin dadas en la tabla Sy,
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A:Qc

:(\x‘f?)(tao

TR A3G 0, * 3G Go

"

"

h

8
c
D

E
F
G

o=

“En s-expresiones

’ 51),(1.55)
sepueden ecribir de RNl

a siguiente

para la energia.cinética),

donde \7.3((1)._ 'l (lzr,t ;/S/ é S
Q Y ()‘ ;j s

Y- ay,

cs cl radio de Bohr.
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A continuacibn sc expresari la cenergia solamente en funcién
de Aoy aplicando la condicién de minimizacibn sec.obtiene
el valor dc \,minimo.hstc se sustituye en la expresidn para
la cncrbia total Y asi sc obt:ene la encrbia total minlma

con rcspccto a lambdq

En efecto:
Sabenos de

Yy por otra p

'multlpllcando

derecha. por"

A
S (I 1‘.‘59)

1

~de energia cinética csta dado por

entonces multiplic

Nnemos @

donde 1la funﬁiﬁf

Entonces (1. 43) selgseribe: flnalmuntc como,

e

t'.o.. 4 .(?L)_t_x}/‘_%\ }:_; - —Z't («:’l )U E.
%
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de donde notamos quec la encrgla total ya na depende de las
constantes C1 »sino solamente de Mo

Para mlnunlzar la energia total se rcqulcre que
a Erar -5

L Th. T
por ta“to de-_las ccuacz.onc.s (1.45), (1. 59) (I. 60) se tlcnc

i
i L i ‘,
Sustituyendo este.valor la ener&la total

se tiene finalment

Notese que 1 230 61

H

C] Y. ,'lo (m1nlnuzdda) y

gia VS 1las constantes C. 'De donde para el caso de dtomo>

L \
neutros obtuvo cl valor muumo de la energ,ia para , ‘3{
1=0.265 y do=10.91 (tablai) i TE TR \
“Tabla de'vdlores _para C; Y A. para R
dlstmtos grddcs “de. 1onlzac16n.b :
v U
:' e | e | %
010000 0,301 ! 10Tt i b Ya
RGO R E S LN YR o
; TR | 0,086 \ 12,04 (fig. 6)
. 20,0857 0238 L L6 e S )
n 002308 0,375 1,47
! Cwt i 1,018 18 : :Il'l'l'
Atom0s neutr ~ 0 : X
ato;uob‘“uuung 5 00187 | “',{-f‘
! i d 0,02557 R L
: cl- I . 0,050 I nie

u=prado de ionizacidn ttid
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Ahora paracfectos de comparacion  se mucestran graficas de la
densidad de carga para distintos ftomos,como son:Ar,lly y Rb*
istas grificas muestran los resultados obtenidos por varios
tratamientos para - la denéidqd.de;chrga.Comb se observa,él
método de Hartreevdﬁila'eétruétura de capas

electrdnica, en contraste con los otros modclos (Lenz Jcnsen y

Thomas -Fermi) que solo ddh un comportamlcnto promcdlo.

. R N
i
|
!
: A
1 ‘:"'-)
- A
: 5
- . -~ i !
i ¢
i !
e i e e RSP |
-
!' \

L T S SN I TN N SO Y

'fi;”‘éia. : : e \

‘la“sobrest1mac16n dc (TJ-;) a dl\tanc1as

!
BE

““Conforme el
niimero-atdmico
aumenta el pro-

4,med10 es mejor.
TY T(L.J) esti
‘bastante de acu-
erdo-con-llartrce
sopara . distancias
- “grandes.,

\.\; . .

P

|

' Lenz-JLns
N S

FETEYS I TV TS U IV I Iy P B BV B R e
ks J

yoo- (3. W)
fig. 5.b.



Enlas figuras (5.a) y (5.b) sc observa una subestimacidn de
Tunomas-Termi para distancias chicas y sobreestimacidn para
distancias grandes.Con respecto a Lenz-Jensen el comporta-
miento es similar al de (T.F) paraﬂdiétancius‘pcqueﬁus;pcro

para las rcglonoa alc;adas del nuclco 10: resultados se

acercan mis a 1o> de Hartrce. ,'
Por dltimo 1las flgUlﬂS (S c). y (5. d) muestlan quc purd nu-

meros atomlcos mayores los resultados se¢ van parecxcndO“

mis a un promed;o con respecto a Hartrce en espec:al pala

d15Lanc1aspcquenax (5 c)

1 (5.4) se ve que para ﬁtomos pcsados la Lcoria dc (L J )

subestima con re specto a uartrcc pard dlsbdnc1as grandcs.'
' ‘ x=Cy ; y=energia.

NN 0% o gw ove g :
GLex o8a  fig. 6

‘\ // minimg de

\\ cnergia.

ot

- d e bt
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En cl presente LaplLUIO se. cstudla 1a 1nteracc15n entre atomo<

con densidad de carga esférlcamcnte sxmétrlca utlllzando la teoria
i

de Thomas-Fermi. Para tal cfecto tambxen se hacc uso de la apvoAl-
macién para las dcn51dadcb atémlcaq (traalape rigldo) propucsta
por Jensen (29). ‘ ‘ %

Se trata también el netodo de Gordon -Kim (35) para el calcugo dc la
encrgia de 1ntc1acc16n atémlca Lespugs se: usa la aprox1mac1on de.
Gunther (36) para calcular cl térmlno de encrgia c1neL1ca

Como punto siguiente sc propone un nétodO»altcrnatlvo para cl

cdlculo de 1la 1nteracc1on cou‘omb11

compara coia los resultados obienldos por Gunthe ~algunos .otros.




I1.A EL MOLMELO i GO RLOWN-KIM.

In el capitulo anterior revisamos la tcoria de Thomas-Fermi para
el adtomo.Ahora nos propondrecmos estudiar las interacciones cntre
Atomos dcsdc’el puﬁtg-de vista de ésta tcorla.lLa naturaleza de la
ccuacién de Thomas-Fermi nos limita a estudiar situaciones en don-
de no sean importantes los efcctos cudnticos o de ligadura, quimica.
Como vercios en elvcapitulo 111,el cqnocimieuto dei potcncial'db
interacciéncn:la rggién'rcpulsiva es sﬁmamentc Gtil para el estus-
dio de colisiones iiéﬁiCas,por ello nos interesard estudiéfipfin-
cipalmente el potencial -a la luz del modelo de Thomas-Fermi. Por
¢l momento nos 6cuﬁaréﬁos de-la interaccitn chtre ﬁtomos dé7§épa
cerrada cuya dcnsidéd clectrénica se considera,por consiguicﬁtc,
esféricamente simétrica.La tecoria estadistica de Thomas-ﬁermi‘para
cl dtomoes cn general vallda para distancias pequeiias e 1ntc'mc-
dias;pero no para una separacibn grande,sin embargo mis adelante

veremos las correcciones necesarlas para d15tanc1us mayores.

Como vimos ecn cl capltulo I la cnerg;a total para;un'

:

dtomo cn el modelo de Thomas -Fermi con: stcdesenc1a;mcnte'de

términos:

ii).- La encrgia d
iii).- La energia cin
clcctrones).
La ecnergia total es:

E=E —-me-o(I1.1)
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1

In este capitulo se trdtdra 1la cncrglﬂ “3» interaccidn ontre dos
ratomos que serd la energia del sistiia formado por ellos a una
-distancia "N';menos la suma de sus encrgias cuando cstéin separa-

. dos por undg distancia infinita,i.e.

Ahora definamos f
r
potencial electrostitico.

La energia a una distancia -"R"

n 2y ;C
b(,l?)"‘ ?R 3 SefLPCJt'-Y
+4$ff dt.

rasiguiente.

En 1932,Hans Jensen (29) ‘al plantcarsc el mismo pro-
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blema aproximd la funcional de cnergia total,suponiendo una super -
posicidn rigida de las densidades clectrdnicas de cada fdtomo,es

decir, fr.ﬂrfz donde ﬁ_ es la densidad del dtomo Zy v f,. la del

atomo Grﬁflcament(* da Ilgura AN, mucst_rn el arreglo para las

dens:ulades o

,P, .

de modo cue sustltuyendo la densuiad tot.tl L.n la "cﬁacién T

(I1.4) ,tenemos:

Eery = z,; AN t3 f( f’n—i’d (/’e “’Z’v j(..i.f+ k
+ '/?j(fu 91)57 JC’,I = II.S)

Considerando las ecuac1ones (I‘

dada por:

AF= 32" o 5"(&;5;’? VLT

+//?j[(5’uh) = f 'fﬁl‘z‘.i“ U



En 1972 K. G. Goxdon y Y. S. Kim (35) ,emplecando la
misma aproximacidén describicron las densidades electrdnicas con

funciones de onda Hartrec-T ock,haciendo las siguientes considera-

ciones:

i).- Se supone que no hay rcacomodo o dlsto*516n dc lasidensidadcs

densidad electrou1ca tota1 serd la suma de las densid

Jensen).

ii).
vidad de las densldades clectrénlcas. f'

iii).- Para 1la dcscr1pc16n de- las dcnsldddcs_ 
cogen las funciones de}ondaf de Haxtrcc Fobk Slater

La expresién (II‘6) s‘ DUy dc resumlr como la suma d

mblado el dtomo “I.Y""”

figura 8 cn donde

tivamente, sulamentc para facz]xtal ln notac1nx ,ubsccuento. ‘EY1 "1"
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y "2" ahorasc rcficren a un electr6n del dtowo A y B de manera res

pectiva.La figura ha sido tomada dec la rcferencia (39).

R » v. '1(7:'1;"%)
Ao

e ‘ R R
T o (RIS

(i 20004 83)

R [
1%gh
'
;..J}/ > V ‘
g ROEIRT
' |
1 b .
e i i b}\j
> ‘\P.“-l:.\N\; el
l& \\'\_ : L
N

g Y fig. 8
Ahora tomemos el cje Z de la figura 8 de la siguiente manera,

b tvadre . (= (fi) dv
‘ Vig !
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de modoque sustituycndo en ¢l primer término de (I1.7) se ticne 1la

e&prc51on siguiente ,después de hacer las convenciones que a conti

nuacién sc mencionan: ZLE T en J 2, = £, ; £, = fatv) , b3 H0v)
AF. - 2lee D Z?&m) I—P\,tm] Lot 4 h(aﬂ ard\’ #LJJ Satry fr,(r,)clfar,
R ‘}v Yn._ . P Yo
J) fw.\ ’ﬂ(n) Jv. Jn - Zoéj%(’ﬁ 5 ?56 fc;(m'c\\r‘. o

R

" por lo tanto,simplifiéaﬂdéfééffiéﬁé'finnlﬁente'A"" L
A . Tt e f}_‘:ﬂ.ﬁ&ldnén~zae fuads, ?bejf“",'““"-
ez Tt : - ~.T;a : : e
Yy b
por otro lado sabemos que para_gtomos’ncutros la condicién de

normalizacidén es:

Como ultlmo paso,cn 1a red cc16

cual hay cancclacidn entre term1nos separ'dos,p

la intcraccidn se tiene un 1ntegrando comﬁn.
» Y -t -t ‘ __ "
ALC_ ‘:}S foJYJ ?\,L‘(;} [R ,‘_\’;1_\1‘. _Y,:lénda
La expresidén (II1.8) nos da 1la enefgiA'déf nteraccién -coulombiuna
como funcidn de las densidades olectr&nich%'indiVidﬁalcs de .los
dtomos.Lstasse derivan de las funciones de onda en las cuales los

orbitales se expresan en forma analitica,dicho de otra mancra:

o
A : - L



Fudnnmisrrrn
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serdn 21 mdédulo al cuadrado de orbitales tipo Hartree-Fock-Slater.

Le acuerdo a»Clcmcnti ct.al. (38) Gstos orbitales tienen la forma

-_;w‘,,-c‘ Z otee Rig o Yop (0,0)
con p el nﬁmero cudntico y C el factor de- normalxzacxén.‘jf

Considerando un potencial esfcrlcaucntc 51mctr1co “La cxp10516n

anterior es solamente funcidn de "r" por 1o tanto..f}_

We, = C‘gz,x - Reo vy que serd la forma de los orbl-a

tales y de mauera mds cxp11c1ta

27

o 2w (T T e
AEb—Xﬂmvuv§§$w£a;w%jg%Sf“&d®X?wJ%bﬁﬁ§”'

Para un par dc atcmos 1gua1cs (homonuclenres) se puodcn
plificaciones en la ecuac1on (II 8),ya que se tlene'la

equivalencia entrc 1ntegralcs .
8 Biey Purva) dvdr, = Bf’mﬂ ?.,m) éwér,_

Ry ‘ S

se: obtlene a raiz de 1la cond1c16n anterlnr quc,
(&% vit-vp-nt)s (\«wz—avu)

Ahora la integracidn angular se uucde llcvar*

(I 9)

ticamente

para obtencr el promed;o_angular,u» 1a'ec

I= | oyt )ﬂomz‘s

ArEn

y por lo tanto cl p}omedioi$C»ﬁﬁﬂb5§Xp,esdi 60moiH

e @ .'

6 c 4 ook (VAU -\

I-_ N \ ‘l\*') S d\Pt 50\49\\0\ )QV\G\_(G-L (\\ - \')""J V;\,)
\(m.) [ ° Q
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Sustituyendo en {I1.9) se obtienc una expresidén mids compacta,csto

cSs

® o
AE - wa) I j,_r@tm.\c‘m, Sfbfr_a) Viidn =--=(11.10)
T Y el e e e

que es lainteraccién coulom
De (II.10) se infic're{}'qtie"'ésfim;,cscin‘dibl ca “promedios
correspondientes a "I",

Donde entonces para la scparac:."m 1ntcrnuclcar [
T :

277 afl ¥ L S
<R"‘> L" G2 ) dep, )J(fiju\\v\(ls, SSM sedo; (W L) = R T
o [} e e ':?'-::' AT,

y ahora para la distang:in electrdn-uGeleo

i 7 a -
> ‘cT)zS 90 ag. Ysendo, Y gmedes (og
cComo T4 depcndc del ax.bulo Oy ,dedemos utilizar la ley de los

A

= Ve 1R ok R Cos 60
haciendo el cambio de variable siguiente y sustituyendo obtenc-

cosenos (fig. 9);por lo tanto <yi'H=z (

mos finalmente el valor de _1a integral,que cs: U= Cos Oy

Vr.;-rz) l“,, \J_ \od-R\ \ch[‘\l

'1sos sxg,uventcs

Ie la expresidn’an
si r]a>R 5 se;t;‘kgv
si rla(R,en‘t;on,c
y por lotanto resum una sola exp-

residbn tenemos::

<t

Para calcular <Yia resultado .

es: RE T R
X : : O VGes R

Ra Yoy v ARG Gy CR
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El promedic (‘q.:’*> de la distanciua cntre los clectrones es igus

al a una funcidn F(R,Y}a, "al,) (35),entonces:
<\rl;-.l < F(R,WA'Y;L)

: .: ::.vi;(j,_:: 'Y'A: {_:, i ‘ .

?&\’\o\ +\I’\’ V’ml \e b <‘R ,f“’*}
Jl;f-;; (E4n) B
oL R -.’,:lR Nal< R AR Ne

pa'a . Y5l7> 4 e

oo * 5
R“'F( "‘M ‘5 - Rivia CIRa]

para el caso de atomos 1gualcs.; :

Por lo tanto ,la 1nteracc16n coulomblana quc inalmente

gﬁn 'Gbi"d on<Kim.

h'Leronu' lbear'es) se tlene despu

Para atomox dlfere "tes

es de tomar en,cuen,ta,,,lo,‘s: ;:prq edi antes calculados.

ol Sl e g e e Ty
dE=im) J‘“"‘)”""ﬂ ‘be("?),"?f‘z'ﬁil\i e B S h)= G Ryt \R-1: ) (H:12)
© S e ETRES

Gordon y K1m ba_)o el mismo procedlmlento calcularon
tmbién la 1nLeracczon entrc un par de Jones En. efecto‘ ; : i
Ssam o 2;-1,  Uon positivo)

S?\a(‘” dv = RTusad (ion negativo)

y la expresidn final es:



UFc = - R-"-‘A&Bmm Pty | Zedu ti + ‘ru - zL =

L -(I1.13)
o1y (2t ) Y\b - E \’;4_ \J\ J/

De acuerdo a Go‘rdon hlm los calculos tanto d(. 1'1 ecuac "6n (II '1 3)

capa cerrada. -

81 que

7); con AL—; dado en. (11 11) (11 12 .0 (‘11.13)

Entonces ila energfia total de interaccién es:

Fr= AFc + 8 E + Eeven S ’-v'-----(I.I‘.M)

dc Exclusibn de Pdull y de 1a 1nd1.,t 1nu11b111dad dc dos: clcctroncs

Este principio ascegura :ue la funcién de onda de los elcctrén;cs



¢s antisimétrica (40).La ecfecto:
Usando los resultados del tratamicnto de un gas de electrdnes

yel de la partlcula en una caJa de potcnc1al ia ‘energia de inter-

cambio se: puede escrlblr—(IO}

donde Iéri-rzj Las varlables r1
respectlvamcnte Sumanuo sobre k

integral- se tlene.

de intercambio que al integrar.

energia de intercambio.

das de forma analltlﬁa por mcdlo dellas f

Fock-Slater dadas por Clementl_(aﬁ)

Los resultados obtenldos se comparalrco

El acucrdo cntre tCJllﬂ Y cxpgrzuunto’es,excelcntc como:-lomuestran

las figuras que a continuacidn sc exiboen.



VIR fou}
-5216°
. +10 210"

15167

SR fig. 10 e Tl g

Potencial He-He : : Potencial . Ne-Ne :

o 5:_ gi%fu%gi)dc Gordon kl?' ~ ——).- cdlculos de Gordon- Kim
++ ).- rof. (42) . Jed)i= ref. (44)

N : © T e0e) - ref. (46)

°° ).~ ref. (43) . XX )= TizfL (47)

ced)e= ref. (44) , 000 ).~ ref.‘(48}

AA ) .- ref. (45) AAL} - ref. (49

En la figural0 se nota un desacuerdo bastadte notorlo entre la




1 -
W \
10— N\ -3
S\ 3
\
> \ 1
- 1 -t
: 1 3
- ]
i
I ! )
el !
S8 v
s i -
. il
i i
s b
g %
O-o--

*;QPotenc1al Av-Ar:

Tj:— cilculos de Gordon- klm
N

-ref. (50}

- ref. (513 “5 i . — v;\ L

o s

o Qxx) - ref. (47)

| ”
En la figura 12 se nota un minlmo ya mds pronunc1ado adem S, confor-

me cl nfimero atémico aumcnta ,su Hrofundldad va, 51endo 15 pequena

P .
con respecto a los prerlmcntos Tamblcn se tiene una convcrgenc1a a-

cero mis ripida .

Una ventajadel metodo,d GordOh Kim- ps;tﬁi%diQSVSe.hdcen

en un tiecmpo de cOmputo bastanteicorto

no hay complicacién ex-
tra parasistemas con muchos clectrones. '




!
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11.B AP FOXIMACION 1% GUNTHER PAIRA EL CALCULO IEL
TERMINO IL ENERGIA CINETICA.

La evaluacién analiti

;dclltcrmlno de en01g1a c1nct1ca de (11.5)

: 5,
nos prcscnta la dlflcultad de 1nte51ar cl Lermlno QV-*Y;) 2.

Glinther 66) en 1964 1deo un metodo dc aprox1mac1on para el calcu-

lo de la cnergia c1nét1ca el cual sugﬁn mostraremo . _stgr;ormcn-

te es bastante bueno En cfecto‘

Considerando f: donde -2 3 /6-‘<\

y sea x= fip

X<y

Como

s.désarr o

,entohéé: : ‘, ;}~f‘., Vu i -.\
(f‘—h) }.\P/jrl‘f ?’.)+/x \ /cz T)]‘

si sc toma en cuenta gue: ﬁ <? entonces 97
w ’

cer orden

haciendo simplificaciones',sc 11e5a finalmente a que e1 lntegra-

ndo de (II.15) es igual &

La expresidn (I1.17 ac her p ér-

mino de encrgia cindtica.Los’ valoxes dec las constantes s
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/\\,‘;..__O.q,u.(, / Agz ~lobi?

© - N
Syzo.4zt Boz 0.555

londc 145 valores Ag Bg son los obtcnldos por. Gﬁntncr y Ay, Bo

son 105 que se obtlcnen en c1 calculo recién dcscrlto Mas adclan-
te se mostra;a quc csta dlferenc1a entre - las constantcs no es
51gn1f1catlva en_ 1os calculos

Es muy 1mportante recalcar que se ha consxdc1ado fﬁ_ ‘ por lo

que la 1ntegrac1onde (II 15) se‘lleva a caao solamente sobre la
Pk
R
B

~-L(11i18)

AET- 2 AES

tos,cn una situaci
P
S e

constantes CI y C2 tlcncn cl Vi

16}\ 2
SRS ¥ T T
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donde A=>y ,con ¥ un factor de cscala dado de tal manera
. . L . <N
ue se satisfaga ¢l teorcema del virial, i.e, P e ey
q ¢ ) Vaios 755
La funcidn dc onda cscalada sc obticne a raiz del modelo de pzu‘t_i_

cula 1ndcpendlente entonces los 01 bll.ales ;’4 “) - C v3/x e

describenal i- c51mo clcctrﬁn Le tal xnaner'

quc ]a dens:mdad cst.dla
JV\G g

dada por: '\9{,’(1)7\ : y e ' ;al,_comp_‘_l_
rar - con GUnthef S '
Para el llelio “se: tlcne que

A= 3,7 (a u), que es Justamentcke

-

tonces:

1 (o=
4 Fr = -A‘{’ {g— C?”Cd&d'&'»

.

ente manera

L %dtei g - R v

5oy e ‘.,..-’é';his1'cda’ff_¢mc"

nadas _de.'_db

lemento:de-volumen

Y tomemos en consideracifn que se cstid integrando sobre la mitad



del espacio. Iebido a2 que el espacio se ha dividido en dos regio-
nes los limités de integracidén cambian de.la zona [ a la 11 (fig.7).
En la zona I dondec sucgde que ﬁﬂ(ﬂ los 11m1Lcs son:

L &m 5 ostgyko o pay

Para la otra zona (II

Ley Lo
lbspejando'q}y
se tiene: -
Por 1lo tantd;l
términos i ‘

= 1f J(‘f‘w)dsa»\'ie Ve
en la ecuacidn anterlor dcf1namos las 51guxcntcs constantcs
Saz(irdeinry €\\_(J,->\-§AZ)R-'

Intcgrando tecnemos el siguiente resultado:

~da+€, -5 -5 - £ ¢ . A’ -5
x=nR )€ e wtbe - g ,_a.ei; ‘Jeg'” topgttee e
1 € S\z 611 Y c"ls“l € §ia St 5\1 'b'; iy él:: R

Enseguida 50 calcula el término (I1.21)

p= Iz j(‘s’ W) sdn e»;}'“"wf “’

integrando se obt;enc finaimente;f

o "/lx. o=
ic?' inum—&

donde  _tly= Z2qR

2

3 -

N ’": .Sks,

y sean  2::
to. i

0= 773



- 00
integrando,la expresidn final cs

-T At
M:'..T_'.?.?{-g———-l + 2 ¢ :

-~ ~Liq~Win R ARV -
e 2€_ae g RN A
Wa T)y w“‘—,G‘:- i ?"li Wi, T3 w, T3 Tl Wy
N 2 LT~y . _ij';zt‘:“h.a
vz G i U).zz,
Sustituyendo los valores de o« ,

B &

AE, ,se tiene como resultado final para el primer término de
.

en la expresidén para
cnergia cinética usando 1la aproximacidén de Gunther.
A Ele /ft’{

5 4 €,
gqé((vn)[ B

. 1@-5-7&&2- ~Sia "‘;"l—_ a 2 Y5 .
S]‘_ elt. g|z e\1$l1 GILSIi €11SI%.
S\-_\'&én S5 4 € [ -4 I
+a€ _2eiTr g ﬁ-_._ AGT l - o+ +
G\z g\l etz-... Sia Glz.* ‘2 B ( ) - ﬂi}i& '
“'(; : 8 _"_ v
188G ‘ci(T-Q,ii‘) E e T LAYl P'w'z -4 ("1'23)
i o Gia v, '(“',7_ n'l;.‘,_ U.).v_ L’”‘ !
‘l e‘m'l‘u‘\l Y 02 -‘u lU, ~p'n
Wa 'G"l ~ 'Gn,wn'a wtz'a T

W, B Y
tr\, w’

Analo;,nmcnte ,se ob'tiene“el Valor para A Ek

LA
S |
o \
) b 3
/‘_\F o | 7R3 5 :/, 5l
k= A (TR ) G Q[

g

~Donde: ‘i
S AR 4 €Sy
- +3»._€,—- 2;1_.-*3_36 e
G\'L S\z_ "L (S:'J é'\2- (gl":) ("’L (&;_)2 H
~€0-5) . . <3 - e -
_ :)'2 1' 12 _9é 5,-,,” +3 Sz G‘t Ju. Gn:_& Acg/,le (:‘W)E
¢, (Sny S.,_(éu) S LELY S.;(e'
- a',‘ "t;‘ - "c.": ‘“"“-"6«1 w'\"l;' _"~"' 11,24
+ BCJJC:[L— 9'@ : faﬁ"—b‘pve T\ & -:_ ( )
1 tn_ U.).1 (r,'z) wh AT BT W (T
; 97\\*"—)2\\? / /0(1-—-—)’?
?; ot ( -},).‘\4)\ \R 7

= (%> »MR
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Entonces la encrgia total-estd dada por la suma de (I1.23) y
(11.24).Para e’xtomos"'distintos ‘

En _cl caso 'Ic atomos 1gualcs cl tnrmlno de oncrgm

cinética e“s‘. : "145,, cxpllca.tos.

E“'&" |2 - ?2R
5\1;—8\: < kQ‘

Sustituyendo en (II. 23)'.,}"'-' ‘hacviéynrdo W ARsdespués de- algfmds ‘

manipulaciones algebraicas’ s¢ obticne finalmente:

T ) ; :
AEJ&:;’S—_J\‘C%%{CG K_..-S(,’ AR ")\m,'_;,

2 ‘IS: ?
> 3 . X
+(‘3("‘—*3[]:'. 4/;_:_%)_‘_(4}_,,335,0 3 “’K*e Bs“;*’”’) N
--(11.25)
- .5‘. . - Bt LB B.6
('L‘ : )'(3 7-«"+3 ;b)L *'(:«c- ¥ 3?0&

AEQ _-_35 h ¢ {(._ ¢90. nvoq‘/*aa.an??!’, -

- - W ~dw) .
(5902 o _losasyst, 0.955013\8 --(II.ZG)
-
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Este término es justamente el reportado en (36) para la energia
cinética.

" Si sustituimos los valores Ao..y Bo,ya antes estipulados ;14

energia cinética cs

; »(&.c#/ovs«/!

diferencias aprec1ables,por 10 qud pod
ellas alternatzvamente. o A o
Cabe sefialar que las expresxones ante110ros 'son vﬁlldas para 5
cualquier par de ‘atomos iguales, solamcnte basta sustltulr lar A
adecuada. , ,

La ventaja de haber desarrollado laskintegrales mediante
la aproximacidén de GUnther, es que no solamente podcmos obtcner

el término de energia cinética para dtomos lguales,'51no que

también para dtomos dlstxntos. En contrastc con: el trabajo de

orbitales de Hartree{{ock)gy as; tepd:chSa;dea,dé

dad de ésta.
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Emplecando ¢l método de Gordon-Kim para calecular la cnergia ciné-
tica,se debe construir la densidad clectrdnica como P: q)*%’

" donde las :{Zum,loncs de onda \{J ¢ stén dadas en(38),tcnemos

entonces des

”-_i-;k('ii}zs)

Anora ,como Goulon K1m suponen 51metria esi‘érlca,
debecmos promcdlar sobre los arm6nlcos esféricos de las funciones
de onda para tener una depcndencm puramente radial de las densi-
dades,efectuando-el-promedio resulta un factor de %,,—, .Ionde se
ha tomado en cuenta vlé ortonormalizacién de los armdnicos csfé-
ricos. '

La expresidn para-la densidad es

M ,‘-')_'vi b

 eeanas)

las constan-

(k?, \,,F-J (§+V\)
*»,_..(:wf f-s (s :rr“z

(11.31)
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Entonces sustituyendo ia suma de densidades (I1.31),1a dendidad
individual respectiva (II1.30),y clevando a la 5/3 respectivamente
en (11.28) sc ticne una integral doble que sc evalud numéricamen-

te una integraciénvdc;Gauss-Lagucrre y Gauss-Legendre con 15y

20 puntos_dé manerafféspéctiya(vcr apéhdicél@).

A conflnuacLén se prcscntan tablas de- Va101cs de 1a
energia c1nét1ca to;al para los sistemas: He-Hl ’ H- H y He Hc.
Estas tablas t1cnen como finalidad pr1nc1pa1,comparar los c&lcu°-

los hechos con la aprox1mac16n de Gunther con los efcctu*dos por

un método mids exacto como cl de Gordon-Kim.

En la tabla dos se compdran los térmlnos dc enrrgi””

pectivos paxra el sistema. He H.En la tres para H- H

tenemos el He- He. bn ambas tablas secve:

Gintlier y Gordon- Klm.'

Cabe seciialar que los valorcs de~f k se h1c1eron c
ma (SZ) para las func1oncs de Clementl(SB)
"Con el propdsito dellndlcarfelfcfecto,dcl tamauo

ada sc muestra la tabla cinco »en la que se dan 1

la energia cinética del 51stema He= He calculados

y (BC) ,donde a 1la ﬁltlma se lc deuomlna ba c.co

ve un decaimiento mis pronunc1ado para 1a S.

‘entonccscs de esperarse que si comparamos 1
dos con la base completaﬁy

apreciable.

En la ccuacién (II 14) para
mino de 1ntcrcamb10 elcctrénlco Est ' ido'Apdstcriori.

Con ¢l fin de indicar 1la corrccc16n 1n'olucrada al término de
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necesaria en cl cilculo de Glinther,al introducir intercambio.
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II1.C METODO ALTERNATN O P JOPUESTO PARA LL CALCULO
IE LA ENLIGIA COULOMBIANA.

,Conjlq;que‘ré pecta al término.dc,lntcracc16n coulom~

calcula por un met0~

w A
L ----(11.32)

i

A

- :es"é& .dadajpof’wFXQ ,con A 'dei'l\nlrda

]

en la seccidn de dlscu516n del térmlno de 1ntercamb10 y R es

donde el parametro U
la scparac16n 1nternuclear. L : 5 "“‘-.'V

En rcferenc1a al método de ‘Gordon-Kim se¢ 1le pucden
atribuir algunas desventajas como cs el suponcr siecmpre una
simetria esférica de la densxdad electrénlca Sc&ﬁn los calculos s

efectuados en la seccibn (I A) tienc otra desvcnta;a y cs que

se tiene que dividir el 1ntervnlo de'lntegrac16n. arcce de una

expresidn analitica para calcular la interaccidn 'cbc

efectuar numéricamente.

\
24
A
E

Considerando la cuestifén antcrlormentc dcscrlta )roponcmos un

método alternativo para c1 c&lculo de 1 1nteracc1on coulomblanﬂ

a una ciecrta dlStdﬂCl

cién de interaccibn comun y-corrientc cn electrostiticaji.e. en-

funcidén de 1la dcn51dud clcctrénica,el potencial - que siente ésta
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debido a la presencia de ia otra distribucién ¢ integruamos sobre
todo el cspacio.Se opera introduciende la funcifén delta de Dirac,
la transformada de Fouricr y la transformada inversa para ¢l po -
tencial y la dénsidad.elgcpréhica,adcmﬁs‘se pide autoconsistencia
entre éstas dos cdntidadés por medio de la ccuacidén de Poisson.Ob-
teniéndose asi una‘exﬁresién,que c¢s funcidén solamente de la densi-
dad electrdnica. ‘ v

Fefiricendonos a la ecua01on (I1.7) descrita a pr1nc1plos dc estc
capitulo,se procede a. obtcncr la 1ntcracc1on coulumblana total Ln

contraste con-ecl metodo de Gordon K1m en-cl: que hay quc evaluax

término por término.- '_"_,‘~,}=_ 3 ;; Fol T“;v ﬂ ,§

La electrostatlcaics n”fynomeno que envuelvc dlstrlbu-

ciones de carga y. campos ludependleﬁtes del tlempo hlstorlcamen-
te se desarrolld como una clenCLa‘de ‘los fendmenos macroscépicos.
Las idealizaciones de.cargas puntuales y de campos cléctricos en
un punto se deben-ver como concepcioncs matemiiticas que bcrmitcn
una descripcidn del funomcno a nivel macroscbpico. Cualltat1Vdmcn-

»

te la ley dec Coulomb- concierne fuerzas. entre: cuerpos. cargidos cn

reposo con respecto a cada uno de los otros.»'
Sea pues la 1nteracc1on coulombland AE} ::\A/.,gi
W es la encrgia de 1nteraCC1on electrostatlc’

buciones de carga f "1"',y""2"‘(f1g 13)vEsta

Entonces:

donde (P(IRyry]) ¢s ¢l potencial que siente la distribuci6n "2" de-

bido a la "1',
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/7 ., ™ a4‘(’&/ S N
Ry —_— “(’L \
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R
\ 25_(’_ } ii \ 'Z"e /

' Introdu'éi"gnd‘,

S(Rwr\q) ‘\ar') 5(\31? €

entonces sustituyendo en (11133)"

--14(11.34)
y el potcnc1al

11ta cn el ‘es-

1 potcncihl;y la

Je la ccuacidn de Poisson sc tiene:

([2( Te) :i{\;;?- S)(l;) - "/(7;;”)’, SA‘F e(?) €



cntonces

L,ﬁ(\n\) ‘(l”' = lf(f() (>7)

/a\Y
( !
S )\" (‘Pl\V\\\ G
y sustithféﬁdb:
)’/ >‘P 7’« f("é) e—‘k“”i'S gr;.“f('fz) e - ---(l.3%)

En segulda dcbemoe calcular las 1xuegrales correspondlcntes

sutituyendo: el

o . W . . S il P S : "
W= 93§ 3 Yr’}}(‘k St AW}( e(:&.(osn
"o Ju ‘ w '

)

Integrando y simpl;ifilt';an’d'd ‘obtenem

coulombiana entre ‘dos

)
37 s
- 27 N1y Seqks
R o 0

Antes de considerar denSJ
Hartreced ock, probcmos quc
a resultados acordes con 1'1 11

itomos con densidades e]cctrdnlcas t1po Gunthcr



. . - (- g 8N €= =223 L (ivag
Es decir P =19 / J ) S8, por lo que la
densidad total dcl dtomo e¢s:

?r(r)- Zre & () '—f(")

donde e S(Q . es la dens:Ldad'

dc‘-'c‘ar’g:a m‘xc‘lear y o ftr)oes

la densldad electrénlca

S \a R 5 ;
W= 27 S R SR }Ar, Jereson sk ar,E;eSrv,) e 3\3 ey,
R J, R 0 5 Rttty o
'i'hieg'raxids'" R '\\
® , eyl ok
r (27 el 2:(’(11 Zict kR [adk GECy ( Al
W= "él'\ h 3upe I\«mﬁ ((m AT
o

0

.i H AN
. _\_ YOG AR K 1 3 N
OFeR) (A He‘) \

Efectuando las-integrales obtcnemos MRB P 216‘51[) ().Q* —) EI

_tw et gmiel - .'1
W= = R R * Y.A’ 3) A'i
y 135 70 ,\.>L'S_(,’}‘,;AklR§ --(1\1.37)
. R i
donde ’%“ 2 é"') R v L \
A BeakR L
S(Ai,)z,R) " S (Xz”i)z()z.“‘\?) | \\
Ie la ecuacién (II 37) debcmos d15t15u1r dos casos: = 4

a)- Atomos 15uales""

Rz \n\\ +qm>\ nacmx;w &
y por lo consiguicnte ! :

> ’ "wea
TR = ) K‘be (Ul,—’ahm%\xnn;ﬂ,-))



Sustituyendo en la cxpresién para W ,tomando en cucnta que
= i y simplificando
S 2,2
W= Tt D E-nm L(;\m—i— (AR) _16

y hac1eldf 1a sust1tuc16n acostumbrad WaAR tencmo'*f'nalmcntc

un método de ,,cél.cuio mu)' d1st1nto al cmpleado aqul :
Una vez quc hemos comprobddo la validez dcl mctodo '
para atomo§ igua_le; ,podemos calcular- con confianza 1a.m1;era-
ccidn entre 5t_6mds. diétintos,para cl mismo tipo de dcnskidadi\
usada en el cdlculo anterior. § | y

Para z‘u:omos dlStlntOS caso {b) las constantes A, y Aa son d1£men

tes al igual que los nﬁmcros atbmicos 2y Yy e .por,\lo tanto

también lo serin C,‘ Y. Cy o ’ ‘ ’ R \\"
En estecaso la 111Leg,ral 3'(;\‘ Ay R) e !
) J conk R 7 Q.‘_ xcf{‘ cpu R R
('\\ /\1 R "X '“', 20N 'y ) ey k: t
3 1Ay ki “{l)"()‘?{-lg)’-: , Rt ¥ (A i—k)
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sustituyendo en (11.37) y hacicndo ‘una seric.de simplificacioncs

"obtencmos:
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MR- Lo - RN
\)J:ZL%:.QE (A71<+1\)€ R._ ?._g_f_;__‘(’;_z(,\|{?f;-)e ¢ t’_':(':\;_,\_s_f\_g x .
2R 2R 2 R(QO-NG)
- -3 . - - ~3.3
e TEemi v M= AR OTAIRY € R (At o0

Y factorlzando se¢ obtlene finalmente la expre516n para la lnt01-
accidn electrotatlca entrc Atomos distintes. '
}‘ ‘/ 3 "’)1‘2
W 2t I\Amiz)emnt (e e, Gafzex; ~‘—-""JU ’ﬁza‘”‘g)
z"l

AR ) :
(1,\1—421()?%%%;4/\1))@ '\S o ---(11.39)

i
$

Se debe recalcalcar que parn los CdlCUlOS de (II 38) y (11.39)

sc usan densidades construldas en b , func:.one'; ludrog,cnoulcs

Inseguida procedelcmos a calcular acc16n coulomblana de

una manera mis gener al 1ntroduc1endo los orb1ta1es dc l{artree-‘

F ock-Slater (38) para la func1onal dc den51dad

Ahora tratemos ¢l caso general de dos dtomos cualesquie

ra. Entonces definamos la dcnsidad de carga total,

' 3,..; L ---(11.40)

y % (r ) es la dens:.dad por orb:.t'\l. -

Como estamos tratando cl caso gcncldl .a ?,(r) estar’ dada por

cl mddulo al .cu:xdrado de 1los orbitales Hartrce-Fock-Slater (38).



Por 1o tanto:

. - 2'
Feegr= | @) ceee(I1.41)
. “ o -t "}p“ ™
donde Whrw (FYV 3 Z Pp & T8 g7 X (6,4)
con . €p wn, ’SP_' N parmetros variacionales y
“’“ﬁ la constante dec normalizacidn.

. "  | “l/l 4 ¢

1= Tt T (o4
" Los orbitales recien introducidos tienen decpendencia .

angular;pero si exigimos simetria esférica en la densidad gléctrg

nica,debemos promediar.sobre los. armdénicos esféricos;

- S‘l"n* Yew(("t’l’) :

L/’?-

Vo) =

,;Qﬁf,yqvque;cstosrsqngfunglones,

normalizadas, ... -

imnlifiqqf;la'
L e M,

P
-7 \“ _
\)\) - nR o] e



entonces o
We 27 B.\h ~MU’)Jr E? elte)~ fzfr)lrsmv S‘YtU-’ ()~ ﬁ‘"‘_&ﬁ Senkr
TR b W

después ‘de sustituir explicituamente las densidades electrom,cas
uno y dos y ademas considcrando que .

34{ Sev) rccul?r-.:‘)—-?;

efectuando el 51gebra resulta. e

, e [{eswbn ‘
W-_-_3_2_Ri/, {%Jdbﬁmlax‘e_g‘{i ’t’ TI'(H'

X Sew (ox) dy ":
x(prex?)

y después de cfcctuar las operacmncs pertlnéntes se,vobtlenc‘.”
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Todav1a queda una 1ntegral por rcsolver la cual ‘ataca-
mos por la tecnlCd de fracciones pdrCJalcs para reducnla a una

forma conoc1da Obtenléndosc como 1csu1tado

: ,fi'
S p
K&lk saihw \( m‘" ,1 \ (‘ ém\\ﬂ)(;'\"(
Yo p“\r;*kl)(v\ *El) (\‘\rs b V\ » {:\
la cual sustituimos en (I1.44) donde fumlmente setienc: "
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Para calcular las derlvadas utlllzamos 1

formula dc‘
Leibnitz para la n- e51ma dcrlvadd dc un producto agregqndo 1a

derivada de orden cero dCbldO a que existen constantes. Y es as:.'

como finalmente se obticne el rcsultado 51gulcnte G
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donde htYﬂri]y hasta aqufj se ha llegado cn el tratamicnto de lu
interaccidn entre dos ﬁtomos cualesduiera La dificultad se encuen
‘tra en obtencr una cxpr0516n op01ac1onal para cl ﬁltlmo término
de (1I1.46) cn la doble dcrlvada. :

Para dtomos iguales: 1a ulflcultad estrlba cn qucz-l-UlﬂSZ%~WVﬂ?'~"“rn
existe otro camlnoag;terpgtxyp~parn éste caso,se debe hacer el
cdlculo numérico déjkjf?siull& antes de integrar;pero
ésta es una funci&hﬂque'oscila muy fuertéhcntc y se tiene prb-
blema con la preci 6n ya que se nanegan niinieros nuy Lrandes.’

La soluci6n del problema por el momento no ¢s posible,pero se
seguir2 trabajando en esta direccifén hasta llegar a su soluciéh.
Y alin wds se introducird el formelismo para tratar itomos dei
capas abiertas.Esto es:considerando la depcndencia angular de

la densidad electrdnica.



Enscguida se discute cl potcncia] de interaccidén  H-H,He-le y

He-11 como CJLNPIO de calculo dc 1ntcr1cc1on.

mucstran 105 valores dc ]a

energia c1nct1ca de_\ntercanblo,y'coulomblana Lsta‘ﬁltima dc

acuerdo alresultado dc GUnther que como ya bc mosL16 anLes

coincide con cl dcsaxrollado en el prcsgutc trana,o

También se dan los valores para la-. cnergia totdl dc los'N;Stémés
, e

H-H y He-He rcspectlvamcntc.

En cl apéndice 4 se cxiben los plogramas dc célcﬁio,
asi como sus dlaglamas de IIUJo respectivos, pala < davi
telmanahEnClonddOS en el pdrrafo anterior.

A continuacién sc presentan en lnftabiéiﬁ'if Vaibres

para la energia total de intecraccion de He-il.

o

-4.4019 Db-U0
-2.2139 D-00

R (a.u.) Ee=Btoxentteoul
0.5 1.6013 D+0O :
1.0 et 3.5953 D-01
1.5 1.3093 D-01
“2.0 5.5089 D-02 , B T Y
2.5 2.3105 D-02 R \
3.0 9.1961 D-03 RN p
3.5 3.3896 D-03 Fabla 9
4.0 1.1125 D-03 ‘
4.5 3.3870 L-04
5.0 2.8830-D-05
5.5 -3.4169 D-05
6.0 -3.6438 D-05
6.5 =2.5506 1-05-
7.0 -1.5285 1-05
7.5 -8.4261 D-06
.U
.5

oz
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En la figura 14 sc grafican los valores correspondientes a la
tabla 9 ,dondc ¢l minimc de potencial se cencuentra a seis(a.u).
Ademds es novedoso encontrar una regidn atractiva(configuracién de

equilibrio) mediante el método de ThomasF ermi.

14

gla (s.u.)

L& Ener

3
L
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Nota:Ln e¢ste trabajo solo sc toma c¢n cuentya el singulete

por compoaracion can (Lig.18)

1.0

.iolccu*a Hl .

_feporacioh Internuetear (o.u.)

x-]

o Esere Tetel {e.u.)

.

CEL potenc1al H n (flg 1b) 10 comparnmos con las curvas

obtenidas por calculos méS;exactos como son los ab initio(40).

londe entiendase por ab 1n1t10 como ¢l txutum;cntO'mCCQno-cuﬁntico

de la estxuctura clcctronlca.~

El término ab initio es 1o opuesto al scmle'

pirico,esto implica..

que no nayzmrot1mac1oncs y se usa

or e14mutodo d Thomas F ermi: en:

con

un solorc]cctx ngresultadol oft on-
trar anit conflbula 1on

de potencial mediante el m&todo dc Thomdq lcrmx.



!

s . T

Foteancial de fnteraccibn  jle-he (82)

- -4¥.x‘-llﬂumr

=ee-ohi=lhitlipson 7 » :
@)= dadur -Euckinghan e ety
e Fh= - Nuustro s . v ~;,~ .

i




Potencial de_interacceidn llc-ile.

1554
S $4508
SN RND COLGRIE 196)
3 LLSWRS  jeny
v (0 fMDUR 149467

3.

B

ey B
HESTE. Término de

1
HFS .- "

el presente trabajo (
la regién de potencial repulsivo se subestima la interaccidn,pero

para distancias grandes o¢s mis bien un promedio entre las cotas
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dadas por (fig.18),centonces IFS subestima y HFS" sobrestima con

respecto al cdlculo hecno aqui.Sin embargo nuestros resultados de
la figura 17 cstin dc acuecruo con los prc5cntados por Amdur y

. Mason en 14 £15u1a 18.Los ro<u1tados dL Wllbon y Blsson compara—

dos con- 105 uc bﬂntncr y Phllllpson (50) coluc1dcn dc mancra accp~

tablc

Los potenc1ales de lntcraCCJén cntrc un nﬁmcro de dtomos
de capa cerrala sc ha- calculado por lo> pTOCGd1m10ﬂLOS ant?; des-:
critos .Las func1ones de densidad electronlcas en el modelo dc

Vo
Gordon-Kim,se calculan por medlo de las funciones de onda dc{

Hartree-Fock- Slater dadas por Clementi (38) » i 3\2
Los resultados se presentan en las figuras 15 -18 Junto

con sus respectivas tablas de valores Obtcncmos resultddo razona-'

5 i
blemente precisos comparados con 1os exp r mentales Txcepto

para el H-H.

Debido a st simplicidad nuestro cdlculo toma un’ tiempo de cdmpu-

to uuy cotto.



CaPITULY 1l

Inwommmn u;‘ PO’
m cuuolo.u_o'eATu.uuxa.

RESUMEN

En este capitulo se hace;' f,féQiSiSﬁimonogrﬁfica sobre. ia‘impor-
tancia de los potenc1ales 1nter1t6m1cos Plantecandose: cl conccpto
de frenamicnto nuclear y frenamlento clcctronlco rcvxsando tam-

bién los aspectos afIHCb a tales fcnomcnos Sc lccalca la 1mp01~-
tancia que tiene cl uso dc potcnc1alcs 1callstns a baJas encrglas
fundamentalmente.En- base a la teorla de blrsov se tratu el frcna-

miento ClCCtI‘OlIlCO CXC].US 1vamcnte .
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ITI.A CONCEPTO LE SECCION EFICAZ

bupongamos quc tencmo‘; un haz de proyect_] les que inci-

gulo' 5011(10 en un

tre un proyectil y-el- blanco i suponemos,, un potencml 1sotr6plco

¢l nGmero de particulas que 1nc1den Y atra\rlczan el elemcnto de

superficie de¢-an

Ocunt § Bewn PO
entre \, y \_,*gL
entre Q,M § meg ‘M.'hva.

s rﬁ dlspcrsado entre un ﬁngulo @(M 4

tanto el nfimero de particulss 1nc1dentes

gual al n.xmcro de particulas dlspctsadas

‘;x,. ¢,, L,Jl, =37 o’cf\)m) sm&M d@,.,‘

Esqucmatlcamcntc tencmos la’ 51Luac16n sxgulcntc, T T

AL

%

‘ flgura 19 ‘
donde Z; es cl fluJo de pmticulds que 1nc1dcn y G‘(fm«) es 1a

scccién eficaz diferencial de dispersifn cléistica.
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Despejando G* de la expresidn recién cscrdta,tencmos:

. \o d b
(6)(“;\:-%——’- ‘@:\ ---- (110 1)

G+ B

La ccuac16n (III 1) esﬂvﬁllda solo 51 tenemos un potcncial dis-

persor monoténlco La'secc1on total de dispersidn elistica ecs

entonces, ~;-

f;ﬁ_:,(@@) da B === (111.2)

La seccidn eflcaz selncdc 1nterprctar como ‘una med1d1 de la pro=s

babllldﬂd de que un clerto tlpo de evento oculza En nuestro caso
dicho cvento :se reflcre a que cl proyectll plcrda una c1erta
cantidad de cncrgla en ld collslén y que--sea deflcctddo a-un
cierto dngulo con respecto ‘a la direccién de 1nc1denc1a.

Como ya se menc1on6 antes. en este concepto cs de gran 1mportan-A

cia la forma del potenc1al ue 1ntcrﬂcc16n.

lentro deun proccso de dlspchLGn el proyectil puedc sufrlr

una colisidn elistica o inecléstica segun sea el cstado f;nal_dgi
éste y el blanco;la*pérdida'dC‘encrgia’se-puede daf?en dos
proccsos difercntes segiin el t1po de 1nteracc16n:de

que coliden.En este sentxdo vamos ‘a: tratar con dos

colisiones: elastlca e 1nclast1ca',

cvento,y qlmplcmcntc se.

Iin luas colisiones 1ne1astlcaq la 51tunc16u cs’ dlfcrcntc Ln cstc

tipo decevento ambos (proyectil y bluanco) pucdcn experimentar
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cambios en su encrgia interna despiics de la colisién.

El concepto de scccidn cficaz diferencial permite
calcular la probabilidad de quc una fraccidén do particulas in-
cidentesisobre un--blanco fijo:(53),sufra una deflexidn(colisién
eldstlca) cntre un angulo Cme Y Ot v d Gemq “Es evidente que

-cada collsxon el proyectll cede “una-parte de su energia cindti-
ca de 1nc1denc1a,csto es;conforme penctra en el blanco sec va fre-
nando.

El interés. aqui«s calcular la pérdlda de energia por unldad de
QIC
dR
Para dlsper51on eldstlca existe, una rclac16n dlrecta entre ﬁngu—

camino recorrldo, que sc Jlama:poder de- frcnamlcnto.

G’LE T‘)--,___ JT
d7

donde E es la encrgia cxnétlca 1n1c:al del proyect 1

energia transferlda cn la. c011516n.f

La seccién” transvcrsa' de frenamien

¢l cstado de movimicnto de los dtomos blanco como un:tedo.En
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Cste caso sc habla de poder de>frcnamiento nuclear.Por ¢l contra-
rio,para colisiones dondé la estructura clectriénica cstd invo-
"lucrada,la cnergia:se‘trdnéfierc a los clectrones y la pérdida
de ésta scra 1neld5tica Lntonccs hablamos del poder de frena-

miento clcctronlco.

III.B JENAMIENTO NJCL‘AR.

Las collslones elﬁstlcaq nuclearcs se ‘tienen como fuen« =

te domlnantc de 1d pérdlda de energia Lsto es:conforme decrece la

veloc1dad del proyectll,éste tiende a ‘ser neutralizado y la-inter

accidn coulombiana tiende al minimo.En esta situacidn el proyectil .-’

seri elasticamente dispersado siguiendo una trayectoria regida por
el potencial de interaccidn con los 5tomos del blanco hasta que

este sea Lermallzado o] atrapado en c1 mcdlo Entonceg el :én sc

habra frenado.

Ahora'nOS'preguntamos:cdé es'la func1on e 1mportanc1a

del potencial 1nteratom1co cn el ‘cas namlento nuclear.,*

En unacollslon blnarla (dos cuerpos) proyect11 1nc1dc sobre un

blanco que actha como ccntro dlspe sor, cstn 51tuac16n obcdecc a

de proyectil y blanco,la energi:
macidn del proyectil::

le tcorfa cldsica de.

directa entre elifdngu

o Ve o v
Eve
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con l;el: A M fh'M) s Y fz es 1y distancia de miixima uproximn;
< ey .
ci6n deda por la solucidén de la ccuacidn

Se ticne ta;

eldstica es:

donde M, ¥ Mr son 1as. masns del proyectil y blanco“*V' tive nte

E. 1la enelgia c1nét1ca 1n:c1a1 dcl proycctll

Si tomamos cn-cucnta que la:ecuac;QnJ(l_' ¢escribir

COmo :

dE
Y' évz

entonces utilizando (III'

S (I11.7)

'lidita ‘del botcncial en

(1I11.5), cs pOSibléTé;éIUJl Atransvelsal d1£crcnc1a1 -de-

dispersidn elistica. Y}énthces d cucxdo a (ILI 7) la sccc16n

transversal de frenamiento nuclea

Es de es
analiticus éd”id

numévicamente.:
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Una descripeidn mis realista de la seccci6n transversal de
frenamiento nuclcar, estard dada por el uso de un potencial nmis
rcalista comO"Ios cllculos ab initio'parn potenciales repulsi-

vos: los.: cu11es quglercn que una descr1pc16n adecuada 1a tenemos

tn terml os de la Born Mdycr mas un término dc Cou]omb apantalla

Camn

ab initio. Y ae el
Al igual éuérla exprgsidn’qnpcriqr:cxisieﬁédt§as_aproximﬁcig
nes al potencial como son las.dé: Lihdhnrd;}S¢hnrff and SChiﬁtt
(61) y mis recicntcmcntc,Wijson'éti.al‘(Si)vintrédujcréh_ﬁn fdrmg
lismo mis realista cuya expresidn p.fl'l_'ﬁ la srecci.‘én de frenamiento

nuclear cs,

/a'v-y"
Qzﬁ. I?):Li_f:

Su= & (?'%2 %m/(p)m fmr)‘,

.3?:‘/'/)1- donde ,{ sc dcflne como

con (SV\-O S'LV\'(t-&.Q\(.H-O.lO?lS'e

j'_z‘, z, ()A\,+Mr§ (?’/’ /5) 1

En csteﬁcnso Sn esta dada cn unldndcs de 10~ ]5

cm /utomo

y E es la cncrgr

IIr.c INTO . ELECTRONICO

La gran mayoria de procesos de colisién en la naturaleza invo-

lucra- transferencia de energia del proycctil a los clectroncs



del blanco (colisidén inclistica).

Dentro del rango de altas energias existen vavias tcorfas
para tratar el frcnamicnto electrénico, como son las de Bohr y
Bothc,,51n cmbalgo cn. ellaq se'supone siempre traycctoria recti
linea; i, c._cl potcnc1al no importa. Pero para mis bajs encrgias

se espewa* quc elﬁpotcncxnl tenga algin efecto.

Ex1sten cxpe:1mcntos (57) donde sc¢ muestra: quc cunndo un idn

1nc1de sobrc un tomo 'y es dispersado por. éste ultlmo, cl estado

de cargq del proycctll genernlmentc camb;a Ellcstado final, para

un c1erto ﬁngulo de dlspcr51on, tlenC'unn’fuerté'depcndcucia de

a otro dtomo blanco, flnnlmcntc clixé




decreceri muy répido debido a la transferceucia de momento del
proycctil al Dblanco.
De acu01do-a Boh), la transferencia de energia en la colisién

para los: elcctloncs 11brcs, 'se dcbc;a;quo-el ticmpo dC»interaccién’

es mucho mﬁs pcqucno quc e] pcrlodo orbltnl del mov1m1cnto dc los

elcctrones. Sca v y V; la vcloc1dud dc] proyectil y dcl clcctrén dc

las ﬁltlmas cspﬁs respcctlvamcnte Entonces se dcbe cumpllr la si

qu1cntc'slt_ n v §>Vo, 51 Végvo el ticmpo de coliqxén os largo

y permite 21 reacomodo de los clectrones cn su movxmlcnto orbxtal
Y por cons; 'ftc absorben mucho menos energia en la. co]xslén.

‘. .Bohr: también propone. un modelo semi-mecfinico del ﬁtomo;

para efectos de explicar el frenémeno de frenamiento clecffénicd}ffumﬁ "
el cual considera al ftomo como un cnsemble de osciladorcs armé-

nicos cargados cx1tados por el campo uniforme del pxovcct11 e
considero los efcctos dc cnlacc en los clectrones. Bajo éstas i-

deas Bohr obtuvb'finalmcntc'una expresién para la seccién transver

sal de frenamiento electr6nico, dada por:

Se = 47222 e? | !IJ?\M:’W} o
vy w 2o > A (III 10)

donde la frecuencia, caracterlstlca promcdlo (Mf)cs und mcdla gco—

métrica definida como‘

con [- ln>magnitud deoscilaci6n dc unkgrhpd*dcchCCtroncs)tal que

1
2f-=
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ILste fuc el primer tratamicnto tcdrico sohre la colisidn de

una particula ripida cargada y un dtomo blanco, donde la transfe

rencia de cncrgia sc debc,dflnfcxitngién de los grados internos
de lihertad de] dtofi F1.modelo es. pul ' v
dc5d1r0116 antes de
dedor de 1915

Cousiuergvu ct zac16n de 1a cner

gia, indeterm: la Ioéaliiac16n lvmomcnto dc los clcc-

trones, éé‘traté-dé niroduc1rlos ‘en- el trnfamlcnto dcl problch
y fue Bethe qulén d16 so]uc16n 1 problcma (1930) al dctcrmlnﬁr

la soluc16n cuﬁntlca al ap11C1T 1a plecld aprox1mac16n de Bohr.

Bethe considcra la transfcrcncia'dc momento como un efecto
dinfmico, en contraste con la tcorfa de Bohr la cual tienc depen
dencia del parﬁmctro‘dc impacto con la transferencia de encrgfa

i.e. distingue cnt1e una c011516n cercana..y leJana.

Se propone el hamlltonlﬁno p ra cl 51stcma complcto como la
suma de tres termlnos que son: cl hamlltonl no para partlculn 1i-

bre (proyectil), p 7b10 y 1a 1ntc11LL16n cntrc pro-

yectil y blanco. Dondc éstc ultlmo sc tratn como una pcqucna pc1~

turbacidn al 51§tcmn pr,yectll dtomo. Slgunendo con cl t 'Uamlcnto

usado cn tcorlf’d P 1tu1bnc1oncq sc t1¢nc~£inn]mentc ]' >Xpresidn

para la seccifi ,1ns,crsnl de dlspersaéu atngel.frenamzcﬁté"clcg

trbnico on la teori

f(iII;1l)

donde 1a suma sc hace sobre todos los cstados atémicos y {, es la
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seccidn transversal total ineldstica, Iie es 1a cnergia del estado
basce y 1 encrgia del estado n, c¢s cl ndmero de dtomos por unidad

dc volumen.

Explicitament en Lérm1nos'dc~1’

funcioncs de onda atémicas
sobre las cogrde

trénico es; -

Finalmen e ‘Bethe par frenamicnto electrd-

nico es:

E’P ? 67 l 3\“( ’vo
V“€V2

potcnc1a1

energfa (Lohi“
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111.D. IMPORTANCIA DEL POTENCIAL EN COLISJONES A DAJAS
ENERGIAS

Los potenciales interatémicos b wdos_Qngellmq'QIp;c

tico del ‘5tg‘mo‘ dé "Th'oma'

érmino

Coulomblano multlpllcado p01 un func16n dc‘apantal amiento elcc-

1otdbleq dc ellas

trénico, 1as mﬁs la aprot1m1>;§ﬁ dcfS§mmér-

feld, la de Mollere y el potenc1a1 dc Bohr Dc ésta hhncfh“id'iﬁte
raccidn se pucdc apllcal dc una manera un:vc1:al 51’ Iunc16n de
apantallamlento se conoce. Lste formallqmo ‘tiene. tanto VCthJﬂS

como desventajas, 1as prlme)as son: la unlvcxsalldad scncxllez,

etc. en referencia a lds segundas podcmos menc1onﬁr la p' prc-
cisi6n del métodd,,;

E1l método mis ﬂ_'" ' :f; 7,v f Tt ) algunas cxten-

1nte1dt6m1cns, en contrnste con el “‘cero

para distancias grandcs, pero cA1<Lc una i 3 ':ionnl

clear.

Se emplcn cl mctodo d"

el nivel de pxosxulén de 1os mé Qdo Hdrtroo Fock
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Las densidades electrénicas se calculan usando la aproximacidn
de elecctrén-libre, introducicendo correcciones mecano-cufinticas en

la regiodn de trﬂslcpe'paru la encrgiu cinética y de intcrcnmbio,

Gordon y Kim toman tnmblcn un término de COTlClJLlﬁn.

Los xesultados cxperxmentdlcs mucstran quc cl uso téhtig

109 estadisticos cn

estfn en un error’d
pueden rcduc1rf

tas.

Por ejemploitd bt pptdhdia1? 

Z

- V& R\ (111.14)

donde R c¢s la scpaxucxén 1nte1at6mxca e la carga del clectrbn, y
1, 2 son los nﬁmcros atémxcos de los elementos, La funcidn ﬂf}q

es la func;én ggmqpqnpallqmlento dadn por:

@/(R) = é_c\ » “>kn,’(IfII‘.15)
CCm P : : E : P

/ ".’2 "2)3 cl r-\dm dc apunt llnmlc‘ to e

con Q= 0. ?353, a';

cfici
inazde las
sipara

a
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todas las interacciones de los ftomos neutros. Se¢ consideran &s

tos valores promedio de los parimetros para representar una fun
cién de apantallamiento rcalista en los cidlculos universales del

poder de [renamiento nuclear,

C ) Cs by - bs by
nc-B§ 0.024829 | 0.827418 | 0.147752 | 0.103251 0.749127 2.905352
He-Mh 0.289907 | 0.429335 | 0.280758 | 0.322526 0.770095 2.432938
Kr-C 0.190945 | 0.473674 0.335381 0.278544 0.637174 1.910219 |
He-A1*** [0.142110 | 0.661703 | 0.196187 | 0.601562 0.601562 | 3.460900 |
Promedio |0.006905 | 0.166929 | 0.826165 | 0.131825 0.307856 o.mmoo‘
Molidre |0.35 0.55 0.10 0.3 1.2 6.0

Ahora para el calculo dcl podcr dc frennmlento nucleal tomemos

en cuanta- las ecuacxones (III S) y (III 1) que nos repxesentan la

ecuaci6n de la t1ayectorla y 1a secr'én transversa "'1f01cncia] dc

dispersién respectivamente.

El poder de frenamienot nuclear: e obtienc de

J:I_
d - S

2

(111 16)
Y A= 4 My /<M.+M;3
sal de¢ energia tlansfcllda

Tw=¥E, N

versal de txansfcrcnc1 dc cnergla cs

(11Ir.1 7y
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donde laanergia rcducida € es:

é_: = 0 M?_ E/‘7'?1 ’ez € 4 Ay) (111.19)

con "a" el radlo de apantallﬂmlento Cuando se conv101tc ld ener-

gia "E" en la cncrgia reduc1da pdra ambos lados de la ccuaglon
(1I1.16) se'debg‘reduc1r'tamblén el pardmetro R asoq;ado a e».

Entonces:

SD:;ZfazJJ AVAQ

Por integracidn numer1ca de la ecuacidn (III 16) cl podcr de frc-

(III 20)

namiento nuclear reducido Snﬁs),se ha determ;nado po; os:‘poten-

ciales Fnomas Ferm1 (Sommerfeld) Moliercy Bohr.

P S

| Thomas -Fermi

)l!!llll P J.Jslul

[N R R T N RaT W ER R Y E1 1
3L A S

TS | e

Maotitre

fig. 217};“

o ALY AL 4

A
i AUAL .
Ly \
o 7 Nt
?/Cf o rqA .
o
” . -

y v D . - . "
I 4 R LTI U N N L LV TP N S R} V) ey SR B R LTE 3 LU s B 55 SR 2L

m4 10 N w? & ot Ty
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En la figura 20 se muestra Sn(E) Vs &€ para los poten-
ciales Thomas-Termi (Sommerfetd), Molicre y Bohr. También sc
incluyen dos resultados para la aproximacién de electrones 1i

brcs dc Kr?Si, los potcnclalcs promcdlo y los. resultados a

prox1mados de L1ndha1d et, al (61)

Nétcse que el potcnc1n1 Thomas' v(Sommcxfc]d) prcd;uc

un 1lto )oder de frcnamlcnto.vLo mlsmo quc Bohr dd una Subcstl-

mac16n dc_ podcr de frcndm1cntq.‘Los 1csu1tados de Molnclc sc

encucntrnn ent e los dos extremos antel1orcs y un pcco mﬁs a-
rribad resultados p1ra cl potcnc1a] TCﬂ]l ta dc hr C y

Kr-8i. Es os'dos Gltimos dan tesultados nuy ;emcgdntcs.

LOS'fésﬁitndos de Linhard~et. al no se aplican a bajagvéncg
gias, pefé sc¢ usan aqufi por’propésito de compnraciénﬁpnra é;;oouz.
El poder de frenamiento. claculado del potencial promedio tambidn
se muestra que eétﬁ de acuerdo con los resultados para Kr-C Kr-Si

Los efectos del estado de carga en cl poder de frcnhmicnto a
bajas - energias es. b1stantc 51gn1q1cnt1vo (fig. 21 )_ﬁ6tcsc.ppr

+ 4t +44
-AL™"", entonces

ejemplo:. los. s;stcmas A1° AL ¥y AL

frenamlento dccrcce y para Z grandes;aﬁmcntd;

cogido-y-que: la. aprox1mac16n dc,Molicmc7 éfcnqpcht

CcTCﬂ,erﬂjCUrVd'tCGTICd dcﬁnxlollddn
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E1 rango de validez para la energla veducida en cste método cs:

0.03£¢€£0.3

TI11.E. - IMPORLANCIA DEL POTL\CIAL EN COLI IOVLS DONDF
- : EL PRINAMI!NTO llLCTRONICO LS DOMINANTL

. El modclo dc Fxxsov pnua cl calculo dc ln pcrd;d;‘dé‘énbfgia
1ne1ﬁst1ca (frenﬂmlcnot clcctxénlco) sc basa- en quc cn cada choquc
entre cl haz de 1oncs incidentes con los utomos blunco hay una
desacclerac16n dc las pnrticulas 1nc1dcntcs dcbldo ala £u01za de
arrastre producida por el intercambio de momento entre proycctll y
blanco. Esto sucecde cunndo plchCtll y . blanco sc¢ acercan y sus den

sidades electrénicas se traslapnn y puede haber intercambio de clec

tronoes con una cierta- cantldad de mov:mlcnto 1nd1v1duq1

En este‘modelofla~f00rza dcfarrastcr se culculcrcu términos del

flujo dc momento debido a los electrones del sistema (proyectil-blan

co). S

El'fiﬁj‘, '-dé;hn}éiémcntd de area

et

dA c¢s:

donce " n"es 1la dcnsidndfdé;Thdmd fr(V)é:vclqgidhddptbmodio

de los cloctroncs

La t1un<£cxcnc13 do cncxg1 ih¢]ﬁsti¢a (€) en funcién del

parimetro de 1mpacto (h) cs

-



é(\»:m&'ﬁ-éﬁjc\d (I11.21)

con m y U la masa y velocidad relativa del eclectrén, R es el vec

tor de posicién relativa.

to clectrénico sc define

donde el 1%

cleo (flJo) y al proycctll en ]a 1cg16n cn donde los c]cctxoncs

sienten el minlmo de potenc1a1;

Para evaluar (III 71), tencmos 1a rclac16n SJgULCntc_

7] — Al (= VR /6 ) AR S con la vcloc1dad del 1§vcct11
Ued7 = 4 ¢ o ,u., : proy
L4~ VeR) /Bt - b‘/R‘I * | | -

en cl sistema de laboratoribI7 el : r Jaﬂvhbr
E e S
[ = b4
vel = CHprlit)

potencial interatomico:

on}pdblu-

Ls Ve /6, Td R 5
g, L VIR ~——}V" v

l/),\ c//-\ 5._,.,("1':’1.[,.2;3)' ..
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con R, la distancia de mixima aproximacidn que es solucidn dc,

Vel b
= 2=y,
- Eul R*

La expresion (I11.23) contiene una singularidad,la cual

debemos remover para poder integrarla,segQn Latta y Scanlon (63)

Ty

e 1nt10duc1cndo 1os orbltnles Hartlec Fock Sldtor y por Gltlmo

siadoptamos la variable

1ntegrando sobre cl pldno dc Firsov,sec tlcne por resultddo
é; (\o o) ..-‘—bW\'Uu i Wy <UD X

x l V((\q\l)} wer(\-*{‘) CHT \.(V,V\)d)
ta k +§;,—E:(V(m) V(e ))yz

oo Vetnr= o 32) S LERT

donde las constantes w )')) se-defineoi comos W= %vf?@» 9 “P‘“"
el parametro o( 1nd1ca la p051c1on del plano. de FlrsOV.g.f; fQ

Iotese que la ccuac16n (III 24)dcpende dc 14 clasc dc‘

"sado

potcnc1a1 1ntcratom'"" ,asi como. tamblén dc la poslc'én dcl

plano dec Firsov.

Evidentemcnte la»cantldad dc 1mportanc1a contral en.

cualquier cilculo de trayectorlas e ;cl;potcnc1d1 de . 1nterncc1on.

Anteriormente se usaron (y aﬁn,se usan) los potcnc1alcs‘Thomaa-b

Fermi'y alguna ver51ou dlflCdda de ellos y tamblén los dcl tlDO

Bohr, donde por 10 antes tratado sabcmos quc los pr:mcros sobrcestl-

manla 1nLcracc1o‘ y los %cgundos 14 subcstlmnn.

han utlllzado potcnc1ﬂ1cs 1epu151vos mas TCdllbtaS ‘como. son 1os
ab initio, 6 alguna qpr0\1m3c1on a través de 1a func1ona1 de dcnsx

dad como son los orbitalcs IFS.
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ChPITuLU v

CoLosiones

Para tratar un si%tbﬁé’coﬁ‘uﬁ gfén nﬁméfo?dc?pafficﬁlés se nplican
frecucntemente los métodos estadistlcos Bste t1atdmlcnto para 1os
atomos ha conducido.a d15tr1buc1ones clcctron:cas quc son, aunquc
sorprenda,bastante buenas. en vista del'pcqueno n&mero‘dgfelcctro-
nes que 1ntcrv1cncn." ' ' k

En este contexto el método de Thomas Ferm1 no mucstra 1as caracte-

risticasmis flnas tales como. la dlstrlbuc1on dc loskclectrones en
capas;que esuL:Tesu
cl de liartree- locL’
El métouo de Thoma54=crn 105 dd una d15tr1buc1on promedlo dondc

solamente se mucstra la: ma\lma concentrac1on c]ectronlca.

Se rcqulerc unidctallado Lonocxmlcnto de lo< potcncxalcs

en un amplio 1ntcrvalo dc separﬂCLoncs lnturatomlcas Ld prec1516n

los culculos-est’

minarlos. Los rusultado

cas de los gascs: cdtcs-cnacristalcs;luc. 01 estudlo de dcfectos

cristalinos.

Tawbién es de gran importancia el conocimicento del potencial para
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calcular cl poder de frenamicento nuclecar y clectrdnico,como se
muestra en el capitulo IIL.

El uso de¢ potenciales miis realistus como los cilculos
ab initio:nos da los.. 1esultados mis, p10C1bOb habta ahora conocidos

para cl potenc1a1,pero son dcma51ado COStOﬁOb y no tiencn la carac-

tcristlca de un1vorsa11dad como es ¢l caao pdla los Thomas-Fermi.

Es decir: los calculos se haccn para cada parcja de dtomos.

Elfmétodo de Gordon hxm prebcntd ula manera alternativa
para el célculo ucl potcnc1a1 entr ntomos de capa cerrada,usan-

do 1la aprox1mac16n‘dc Lenz -Jensen para 1a densidad eclectrénica.

El método G-K es una mancra barata ¥y ut11 para cl cﬁlculo,dc‘poten-

ciales més prec1sos que los. obtenldos por Thomas-Fermi. simplemente.

hlvtcrmlno de encrnia c1net1ca ,Glnther lo chicdiafﬁara
atomos 1gua1es usnndo denbldades electrdnicas simples. y resulta
una cxcclente aprox1mac16n conpnrada con los cilculos mis cxactos;
como son:cl uso de las dcn51dadcs electrénicas calculadab en base
a las funcxones de onda de Clementl.‘

hnaeste'trabajo la aprox1mac16n dc GUnthcr hd 51do

extendida para podo‘ tratar'atomos dlfcrcntcs.

El método propuesto para el calculo deéla enfblaﬂ.i

direccidn.
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La primera parte de esta tesis ticne la tendeacia de servir como
material didictico al lector,ya duce sc huce un extenso y detalluo-

do anilisis dcl modelo de Thomas-Fermi.

1nvcstlbac16n.
Con respecto al capitulo III se

las apllcac1oncb del potenc1al 1nteratom1co.,
Entonces cn resumen el prcscntc trabajo tlenc las tres

facetas: ‘

a) .- Didactico.

b).-~Investiga acién.

c).-Aplicaciones:
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APENDICE 1

CALCULO DE LA CONSTANTE I3 NO RMALIZAGION PAIA

" LA DENSIDAL DI LENZ-JENSEN.

Se tiene’:

explicitamen
donde  Co=1, mos . cn. cuenta _que: Lgnz?J" Ta-
ron buvna aprox1mac16n hasta 1-T'EntonEeSJ

( f(‘ (\r)y‘)

y por lo. tanto

: ”t’ ::

(4 +q (\v)a )

A,,v.3
fg_—x (Y\ -'/_T \ Tk )
d Ly A lulconstante. de nor-.

con N el numcro total

malizacidn.

Se dcbe cumpllr 1d 51gu1ente relac16n % : ; :
M= Sﬁ-lm'}‘ ~/VS\‘,-?/ eM(“‘(L ,\V)V)(q“r?)zly-::--'(‘ 1)

ya yue con51dcr1mos dcpendunc1a radtal en. la dcn51dad k k

b2sarrollando el termlno al cubo y d1v1d1endo por N ld_‘r

ecuacidn (1.1),se tlene

=Y vk “j(uar or)u-aqov)u,_(m)‘l) *’Jv- .:_";'_,"‘(-1'2)

hacicendo el cambio 1ntebra do obte-:

nemos cntonces

&- N 4[17' LI
A ‘X&

y sca \)(‘(0— i} {

elvalor de la cons

onde’ finalmente

- </7‘ [) \—)(“\-‘&
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APEN LICE 2

SOLICION DE LA LCUACION 13 POISSON PATA LA
QENSTIAD JADIAL IE CAJGA DE LENZ-JENSEN.

La ecuacidn de Poisson

con dwn el p tenci

de carga,y f(v) afden51dad‘

lel operador 1ap]ac1ano Lomarcmos ﬁnlcamcnte la pdrtc radlal ya i)
que tanto <@(ﬂ como. fﬁr) tlcncn solamentc depcndcnc1a radlal

(por nﬁberlo supuesto asi) susL1tuyendo en - (2.,) resulta ”J”;f;;b

-év K\,m Qw)’ :‘_L‘“eg (\,.) : 7 o ___-(2,2) L

si multlpl:.camos (2 2) por : ,'rz e 1ntcgramos cntonccs

x> b
2 dx ‘

donde aparccen:
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Efcctuando las integrales y hacicndo algunos pasos alge-
braicos como son las sumas y .,unpllflc..u:loncb ,ordenamos

ar

los términos en potencias de X para obtcncr 3

_ e ax I?(m b-?(ld)( e
?(ft) :

Q) _SVA;L_E" v”éq E‘
c\K \ ?(&\ o

¢Cx)"'—_>'_0___ﬁ. e
X2 PC(;\

i).- ¢ nt): “'bo ©cuando . X"f’ °° i

s cuando




Pero A, de la Glitima expresidn es igual a
siaplicamos 1avpfimbrd‘coud1c16n de
que A =0, Por 1o tauto

~cero.En cfecto,

n:(2.7) implica

donde 1os térmlnos

b SJ:'L_n, i
la X

donde 1os_coeficiéh£¢$'de
en la vef.(11) pp. 74,

~obtenidos

P e ik R
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APENLICE 5

METO 1O 15 CAMPO A TO-CONSISTENTE 1E HAK REL.

En el estudlo dc la estructu}

;dc un atomo compcho ,de una molié-

cula o de un crlstal se tlcne'genc almente un hamiltoniano bas-

tante compllcado donde fl&urdn y entran en jucgo las coordena-

das dc todas las partlcu]a nuclco y electrones,que constituyen
el sistema. ‘ :.’ ; ﬂ'> )

En dtomos pesadoss(aduéli05 que tienen muchos electrones) se:prc

senta un problema de~1ﬁtdfdb¢ioncs en cl cual toman parte un

gran ndmero de c]ectrones estos electrones interactudn entre
side acuerdo con ]' ey de Cuulomb,pox lo que para dar solu-»

cidn al problema:ue'debe plantear el hamiltoniano total quc

involucra 1la 1ntcracc10n de muchos cuerpos.tn el tratan1unto d;
dicho problcma se han desarrollado distintas tccnlcas dc dproxl-
macidn que cnuducen a buenos rcsultados sin cmhargo.cstoq node-
los sueclen ser bdstante complxcados chsu fornulac16n tcoxlca,y
¢S por eso,que eucralmcntc se opta por - unfmctodq'menQS':xgu-r
roso matemfiticamente nablqndo‘pcro quc‘siu'GMbargo pérmita
predecir prooxedadcs 1mporLantes dc los tomos

Como primera opc1on descrlblremos cl Mutodo de: Campo Autocon-~

sistente de uartree,*l'cuaL=es«cscnc1a’mcnt*=un uroced;mlcnﬁo-

de aproximacida qud

,pcrmltc 0£ectuar calculos p 1cfitos,50href

la cstruuctura dtomlc..bcncrdlm ntcvtxcné; n'ma1bcn p qucno

de error.con 1espcct

linlos traha;ox nAmtJ_ 

logrado dcmos'rar quc el finico prob]cma atdnico cxactamcnt
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soluble (resolver la ecuacidn de Schrodinger) ces ¢l dtomo de
hidrdgeno,y en una buena aproximacidn los ftomos de helio y

litio (31).

Se discutiri as! paglnaS'Slgulcntcs la aprox1mac16n a-la

donde’ cl 1t’no térmlno rcpresenta da encrgla d repulslén

electron eléct16n Y Justamente es cl rcsponsable de quc la‘

ecuacidn- dc Scnrodlnger no . sca scparable en. un hamllton ““9j”7

que actle 1ndepcnu1entcmentc sobr cada una dc 1as pdr culas,

co L!llt'l' >

¢cs un potcnc1
ctrones y ¢l N csnmo c]egtrén cn un: campo

plo de los N-1 rustantcs.du manera quce en 104 dtomos cuyd u111m1

capa e¢s cerrada se tiene un potencial que ¢s esférigamente simd-
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trico.Lu funcidn de onda pura N electrones,en la aproximacidn de

campo central,se pucde cxpresar como ¢l producto de N orbitales

sinples, gﬁ;({).

electrbn.
Lefinamos anor:

y sustituyendo en

A o

L:’? e ,
(£ Iy T ; -

El uso del potenc1al R 3 p»rmxtc que la ccuac16n (3 5) sca separa

-ble en términos de. las coo,

H |

integral

debido w yue

operador

ae -1 q Py - c aTman - *FETY. -
domle las funciones %ﬂm((Q(VT) son los armdénicos esféri
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cos y Rivy 1a parte radial dc cada orbital.Por suponer cl poten-
cial (promedio) con simectria esférica ,sobre los arménicls esféri-
cos solamcente sc nace un promedio quc da una conbtantc,por lo quu'

. si lo&ramos detcnn;nar la parte radldl de 1os’orb1talc

\\ . = ‘ w\\.‘); ‘ r \\ “,)‘J)>

Repitiendo

por Lo que

yentonces cowmo antes resolvemoscotra vez la ccua016n “de’ 36h10dlﬂ50

. R 3 . — (2) ‘
para ¢l nucevo aamiltoniano. ﬁh) 95;”(():: ﬁ} 955“(() R
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de donde resulta un nuevo conjunto de orbitales E 947’Lw ﬁ

E1 proceso sc repite hasta que:

Awl) . Acer
H(Uﬂ H((\“ Hl_

En este punto 1os orbltalos ?é?(? son tulcs que las distribucio-
nes de carga rcs'ltﬂntcs de cllos reproduccn el campo de potencxal
y por lo tanto cl conJunto {Qéﬁ”‘()f no dé el conjunto

fusy

en un zampo Auto Con51stente En 1a 111cra*ura se le encucntra

: .Lntonccs se dice que los clcctroncs sc. mueven

también como campq Auto-Consistunte de Hart:eeré (SCE) y al conjun
-to {Qﬂz(;%» ‘se le conoce como orbitales dﬁémicosrdé cam-

po Auto- Con51stentc 6 (SCF.A0).

Entonces como conclusibn podenos dcc1x que el' étodo dc campo

Auto-Consistente de uartxee es bési dmcnte'

lar una funcibn de prueba (AO) aprox1mada,1uego sustltulrla en

Cabe sehalar
ficativo ,que
(3.9) 4ue por
por lo quec sc d
cigenvalores (9)

De modo que una: vez: quc se han dctclmlnado los: (AO

ustituyen

N r g Tl N »"\q K
en (3.3) para obtener la func1un de ondnrparu los= N -electraes

del dtomo.



Ln conclusiﬁﬁ jel métodb'déf vAuLokCon51stcntc de lartree
(SCr) reemplaza la Jnturacc1ou dc un clectron y el resto que se
cncucntran cn el ~atomo- (1nLcracc16n de muchos cucrpos) por la

que rcsulta de una carga cspdClal ‘promediada con51derando adicio-
nalmente que‘os cqfcrlcamcnte blmétrlca.hsto tiltimo resulta ser
una hlpotc515 £151camente razonablc ya que,la contribucién nu-
clear al potcnc1a1 es dcl orden de Z veces la fluctuaciéﬁ de-
bida a dos elcctroncs quc sc aproximan cntre si'dé tla manera quc
para atomos mas pcsados (z 51ande) tiene mayor vaJlJez 13 h]potu

sis de campo central.

Nétese que la func1onde ondd mouoelectxénlca no cumple 1os reque-
rimientos-cuinticos de antlslmetrla (53 34), esto 1mp11ca que la.
funcidén de onda completa tampoco es ant151metr1ca,ynoL‘pylnc;plo
de exclusi6n de Pauli'no se‘satisface. S :

En el procedimiento de Hartree se relacina 16 siguicﬁte fia

la ccuacidn de Schrodinger: , i ﬁ, ,.,'”z
i) .- La funcida Jde cnda"bara un;&tomo de N felctrones.

-

ii).~ La h1p6tc51s de campo ccrmral o‘modelo de partlcula 1nde—

pendicnte.

iii).- La densidad a cdr;a elcctronlcn
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APENDICE 4

Ln este apcndlce sc dﬁn los programas Y dlaglamas dc flu o para”

el cdlculo de los pOtenCldlcb y 1a’vncrgia c1net1ca

El programa I calcula el potenc1al de lﬂtCTdCblén pnra atomos

iguales.E1l 1I hace elczso‘de 1t tos d:furcntcs Y por ultlmo

el programa III calcula 1a éner;ia'c1nét1cu a’ la Gordon Klm.'
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