


 

UNAM – Dirección General de Bibliotecas 

Tesis Digitales 

Restricciones de uso 
  

DERECHOS RESERVADOS © 

PROHIBIDA SU REPRODUCCIÓN TOTAL O PARCIAL 
  

Todo el material contenido en esta tesis esta protegido por la Ley Federal 
del Derecho de Autor (LFDA) de los Estados Unidos Mexicanos (México). 

El uso de imágenes, fragmentos de videos, y demás material que sea 
objeto de protección de los derechos de autor, será exclusivamente para 
fines educativos e informativos y deberá citar la fuente donde la obtuvo 
mencionando el autor o autores. Cualquier uso distinto como el lucro, 
reproducción, edición o modificación, será perseguido y sancionado por el 
respectivo titular de los Derechos de Autor. 

 

  

 



RESUMEN 



LISTA DE TABLAS 

Página: 
Tabla 1 Valores de la amplitud y fase pa-. 

ra la.expresibnasintbtica de la 
densidad electrónica para difere 
ratt6s presiones. 47 

,.. 	Tabla 	2. Valores de la segunda derivada en 
el primer mínimo del potencial. 4g 

LISTA DE FIGURAS 

Figura Página: 

I1.1 Representacidn esquemática cel mo 
délo de Drude. 5 

II .2 Distribuciones de Maxwell-Boltzman 
y permi-Dirac para metales a tem-, 

¥.. ratura ambiente.  

1.3 El ©ctanLe positivo del espacio 
de vectores ` de onda .' 10 

III.1 Gráfica del potencial coulombiano 
común,y el potencial coulombiárz _ 
apantallado. 21 

zV.l Gráfica de la densidad electr6ni- 
ca del potencial, con rs, 50 



F ,cura' Página Yay 	f  
IV.2 Gráfica de, la densidad electr6ni-,  

ca dw_1 potencial con rs, . 51 

IV.3 Gráfica de la densidad electr6ni- 
ca del potencial con rs, . 5,2 

IV.4 Gráfica de la densidadelectr6ni- 
ca` con rs 3  . 53 

IV . 5 Gráfica de la densidad el,ectr6ni- 
ca con rs o  . < 54 

IV.6 Gráfica de la densidad 'electr6ní- ,. 
ca con rs5. 55 

1V.7 Comparaci6n,de las densidades'co- 
rrespondientes a rso  y rs5 . 56_ 

IV.8 Potencial interi6nico correspon- 
diente a rse. 57 

IV.9 Potencial interi6nico correspon- 
diente a rsl. 5a 

IV. 	10. Potencial interi6nico correspon- 
diente;a rsa. 

IVI. 	11 Potencial interi6nico correspon- 
diente a rs... 60

.  

IV. 12 Potencial interi6nico correspon- 
diente a rsy . 6.1 





INDICE 

Página: 
CAPITULO I. _INTRODUCION 1 

CAPITULO II.. EL GAS DE ELECTRONES 
II.1 EL MODELO DE DRUDE  
11.2 EL MODELO DE SOMMERFELD 7  

CAPITULO III. EL GAS DE ELECTRONES EN PRE- 
SENCI'A DE UN POTENCIAL EXTE- 
RNO. 13' 

III.1 EL METODO DE HARTREE-
FOCK 

 

111.2 EL METODO DE THOMAS- 
FERMI 16 

III.3 APANTALLAMIENTO DE 
LINDMARD 19 

IIT 4 EL METODO DE H.K.S. 23_,  

CAPITULO IV. EL POTENCIAL INTERIONICO  
IV.1. EL POTENCIAL INTERIO- 
NICO EN RESPUESTA LINEAL  
IV.2 MODELO UTILIZADO 

IV.3 CAMBIOS CON LA PRESION 40 

CAPITULO V. CONCLUSIONES 65 

CAPITULO VI. APENDICE 66 
REFERENCIAS 68 







3 

na redistribución de carga negativa alrededor de un po 
tencial.externo,pero a: diferencia de los tratamientos 
•anteriores incluye un término de correlacián.El forma- 
lismo esta .basado en la densidad electr6nica,esto es, 
la densidad.electr6nica juega; un papel central.` 

El. potencial interi6nico es tratado en el capítulo 
TV,por medio de la teoría de respuesta lineal,en la cual 
incluimos la teoría de pseudopotenciales;esta es expue 

Brevemente y se. pone en manifiesto la desvenj sta ¥ Br   
	taa de 

esta teoría que depende mucha¥si veces ,de parámetros ajus 
tados por medio de resultados experimentales,que no a-4 
rrojarí en algunas ocasiones,congruencia en' los valores 
de los parrimetros determinados. El modelo utilizado ,pa- 
xá.calcular los potenciales,variando'.la presi6nse desa 
rrolla de primeros principios utilizando un metal con dos 
impurezas que producen rédistribuci6n'de carga alrededor 
de ellas. Se calcula esta `redistribuci6n,. utilizando el for 
•araalismo H.K.S. y se resuelve el problema del potencial u-- 
t lízando el teorema de Hellmann-Peynmann. 

Los resultados obtenidos se comportan bien 'ftsicamen- 
te. 
•Existe un apéndice en el cual se desarrolla e4 teore- 

ma de Hellmann-Feynmann que nos da la diferencia d} ener- 
gía entre el sistema alterado y el sistema no perturbado. 
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16 1.  

y R se refiere a las posiciones de los iones en la red 
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n6meno para una carga negativa con una redistribución 
apropiada). Entonces se atraerán electrones creando u- 
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con G.& una funcional que tomará el carácter universal 
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Z=3 se obtiene resolviendo en forma autoconsistente.las 
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H.K.S. autoconsistentemente esta basado en el de Manni- 
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el  primer término es, el debido a 'los nt#cleos con Z , y Z, 
la carga de los n0cleos, E..1(r) la energía electrónica' 
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rontiene a, un electrón y n es la densidad electrónica 
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- simetría esférica, lo cual complica las cosas. Por tan- 
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FIGURA IV.3 4r' por la densidad electrónica nora raz=2.9124 con Z =1, para Li 
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FIGURA IV.4 41r' por la densidad electrónica para r©y =2.7506 con a=l, para Li 
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FIGURA IV.5 4nr` por la densidad electrónica para rE4 =2.5888 con ¥l=1, para Li 
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FIGURA IV.7 Atar" por la densidad electrónica para rsa( 	) y rss(+++) con 1=i, para Li 
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FIGURA IV.O Potencial interi6nic•o del Li para rs,-3.236 
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FIGURA IV.9 Potncial interiónico de Li para rs,"3.0742 
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FIGURA IV.10 Potencial interi6nico del Li para rs,=2.3124 
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FIGURA IV. 11 Potencial interiónico de Li para rs3 =2.7506 



IV.12 Potencial interibnico de Li para ra¥a2.5888 
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FIGURA IV.13 Potencial interióníco de L. para rss =2.427 
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FIGURA IV. 14 Potencial interiónico del Li para rs,( 	) y rss(+++) 



• V  FIGURA IV,15 Potenciales interibnicos para el Lí con rs.=3.236 debidos a Syru-. 
Gaspari (••••),Torrens (++++) y el presente trabajo ( 	) 
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