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INTRODUCCION

11 OBJETIVO DE LA TESIS

En esta “A!!Hl so estudia al stomo de hidrogeno confinado en
un espacic semi-infinito limitado por una superficie paraboloidal,
como un modelo de un &tomo on la =muperficie de un =mdiido. La
auperficie paraboloidal reprementa Ila accién quo lox 4tomos
vecinos ejercen mobre ol stomo do iInterds. Este trabajo forma
parte do una linea ds Investigacién en la cual =e pretende
explicar 1a emixién des eloctronems por rocasm comprimidam. Loz
sxparimentom que han dado jugar al estudio da este fendmeno han

.
nido realizad principalments por grupos do ia URSS, do

Estados Unidos y de China A continuacién e hace una brove

dencripcién de estos pori t y también me presonta un trabajo

en ol cual se formulé un b on el de atomos
confinados en un volunen como una posible explicacion de dicho

fendmeno, Uno de los puntoz que en ose trabajo se hace destacar es

qQue para un estudic mas ploto de ia pulsion - de  electrones de
muestras de rocaz al mer comprimidan , y en genoral para un mejor
entendimlento de lam propledades que manifiestan jom  atomos en

porficies Slidas, es fo conztruir y estudiar modelos de

Atomos confinados on ospacios semi-infinitos, area en ia quo cae

el tema de esta tesis.



12 ANTECEDENTES Y MOTIVACION

La presencia do electrones Ilibres en muestras de rocas
smometidas a presiones «del .ordon do clentom de MPa, ha =ido
reportada dosde hace ya algunos aflos por varfos grupos

# estudié  la

experimentales, El grupo de Shevtsov et. al
electrificacién do. muestras de feldespato al deformarias por medio
de compresiones uniaxiales hasta el momento de la fractura,
alcanzando presiones dal orden de 00 MPa., Ellos encontraron cargas
eléctricas positivas en toda la superficie deo la muestra, lo que .
indica que en un momento dado hubo emisién do electrones. Ademas,
midieron la corriente ascciada con el movimiento de estam cargaws,
al conectar electrodos en la muestra con un circuito externo. Aat
hallaron que la corriente =zo incrementaba a medida que ia presmits
sobre Jas rocas aumentaba, alcanzando su valor mixddmo en el

instante en el quo se producia la fractura.

Con el fin do discriminar de entre lom posibles mecanismos
que podrian originar ia emision de lux asociada a la fractura de
rocas en minag y en temblorem, Brady vy Rowoum, reauwon
varios experimentos con muestras de basalto y de granito en
atmosferas controladas de argén, de hello y de agua. Ellos
lograron  identificar en cada caso, mediante técnicas de
'espectroscopla atomica, la luz caracteristica de loz gases nobles
mencionados, asi como del hidrégeno atémico y molecular, durante
la fractura de las muestras que se tenian. Este grupo experimental
no  observé radiacién continua, tampoco luz caracteristica de los

el 08 Ppr tes on las muestras, ni emisiones en el espectro
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de las microondas. Por ello se descarté que las posibles fuentex
rosponsables de la emisién do luz durante la fractura de las rocas
fueran: el calentamiento producido por la friccién de la roca
hasta la incandescencia, los plasmas producidos por el rapido e
intenso calentamiento de la roca, o bfen descargas eloctrostaticas
debido a Ja deformacion de materiales plezoeléctricos o causadas
por la separacién de las cargas on superficies fracturadas. Brady
y Rowell concluyen que debe haber exvelectrones con energias del
orc(hn de una unidad atémica ¢ 272 eV > en el momento de la
fractura, que excitan las atmésferas en las que se encuentran las

muestras rocosas,

Por otro lado Guo ot. al™® detectaron electrones en el
momento de la fractura do muestraz del granito de Huaiyuan » 170
MPa umando detectores Geiger~Mueller y detectores do plastico de
Centelleo, Los detectores Geiger se encontraban dentro de un
estuche de aluminic delgado para protegerios de Josm daflos que les
hubleran podido causar los fragmentos {lberados de Ila fractura.
Ademas de protegerios, el estuche servia para eliminar cualquier
efocto electromagnético espareo. Ex importante hacer notar que el
grosor de la mica de la ventana de los detectores Geiger era tal,
que s6lo los electrones con enorgias mayores a . los 0.08 MeV podian
ser detectados. La cuenta de los electrones permlﬂ on el fondo
durante el periodo de la comprezién de la musstra de granito antes
de la fractura, y el conteoc aumentd considerablemente en ef

instante en el que ¢sta tuvo lugar.

En el trabajo de Ley Koo et. al.“’, se presenta el anslisis

cualitativo de los experimentos anteriores, asf como Ia
s



proposicién do un mecanismo como una posible explicacién de estos.
Estos autores hacen notar que del experimento citado en la
refevenria 1y, me siguo que jos electrones se producen antes de
wse suceda la fractura, pues desde el Inicio se pudo medir Ila
corriente dé descarga de la muestra. Por otro lado, en el
exparimento citado en la referencia @m, los electronems mon
dotectados en el momento mismo de la fractura, =in embargo es
posible que algunos ya se hayan producido a presiones menores
aunque no bayan sido detectados, debido a los instrumentos de
medicién que se emplearon. Esto altimo podria descartar cualquder
inconsistencla enhtre los resultados obtenidos por estos 2 grupos
oxporimentales . Sin embargo, en la referencia (¢ también se hace
notar qua si se tomaban en cuenta los resultados de la referencia
@, surgian algunas preguntas que aan no ban podido ser
contestadas. Por ejemplo, si se considera la posibilidad do que
hubjera electrones libres presentes antes de la fractura, deberia
de haber ademas jones positivos de los constituyentes de la roca
en la muestra y se esperaria que estos produjeran sus propias
radiaciones electromagnétican, En Jos experimentos realizados
hagta ol momento, esta radiacién no ¢ ha detoctado a pesar de
habérsele buscado. Sin embargo, Se reconoce que on todos estos
experimentos es comGn el hecho de que hay elesctrones que ostan
saliendo de las muestras rocosas que se comprimen a presiones del
orden de cientos de MPa. En un intento por comprendar la emision
de electrones por rocas comprimidas, Ley Koo et. al proponen como
posible explicacién, un mecanismo basado en Jos modelos de 4tomos
enca jonados en volamenes. Concretamente utilizan un modelo de
Atomo confinado en una caja con paredes penetrables, situacién que

se simula con la presencia de un potencial escalén™. En el
4



mecanismo propuesto se reconoce que algunos de los electrones, de

los Atomos comprimidos, pueden camblar sus energias de npegativas a
positivas y que los electrones que se producen a presionas mencres
que la presién de fractura, se lberan con energias cinéticam muy
pequefias, cuando sus energias igualan a 1la altura del potencial
escalén que los mantiene confinados. Por su parte, los electrones
que se producen en ol momento de la fractura, con energias del
orden de una unidad atémica, se liberan repentinamente cuando ol
efaecto de compresion cesa stblitamente y el potencial escalén
desaparecoe. Estos corresponden a los exoelectrones responsables de
la {onizacién de la atmésfera que rodesp a Ilas muestras en el
momento de ia fractura. Asi pues, este mecanismo es consistente
con los o6rdenes de magnitud de las energias de log exoelectrones y
las presiones de fractura que se han reportado en la referencia
@. Por otro‘ lado, =1 se trata de explicar con este mismo
mecanismo Jlas energias del orden de MeVs de loz electrones
dotectados en la referencia m, so tiene que las muestras de
las rocas deberian de estar smometidam a presiones que resultan
irrealistas. As{ pues, Ley Koo et. al. roconocen !a necesidad de
realizar en un futuro experimentos con el equipo apropiado,
encaminados a medir las energiae da los oloctrones en un intervalo
que vaya desde los eVs hasta los MeVs, para obtener un panorama
claro del origen de los electrones que se estén detectando. Por su
parte, la electrificacién de las muestras de feldespato de las que
se habla en !a referencia ), podria entenderse como el resultado
de l1a lberacidn de electrones de Jos atomos comprimidos. Tal
Hberacién puede llevarse a cabo a través del volumen de toda la

muestra. Sin embargo, los electrones que estdn sallendo no pueden
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ser mas qua da Jjos pertenecientes a los atomos superficiales, pues
ia probabilidad de detectar electrones de los Atomos mas internos
es practicamente nula, Por esta razén Ley Koo et. al. hacen
resaltar el hecho de que, adamas do emplear loz modelos de Atomos
confinados en volumenes, hay que desarrollar y hacer uso de lom

modelos de Atomonm confinados en espacion semi~infinitos,

Los modelos de Atomos confinados en espacios semi-infinitos
se han desarrollado y han oncontrado aplicaciones dentro deo la
"Fisica del Estado Solido. En particular, Levine'® estudié el
comportamiento de un Atomo donante localizado en la superficie du
un semiconductor, como por ejemplo un Atomo do fésforo en una
superficie de silicio, con el modelo de un &atomo confinado en un
espacio semi-infinito lmitado por una pared plana, en la cual se
. encontraba . estAticamente el nGeleo del Atomo. Las propledades que
este tipo de Atomos maniffestan en la superficie =mon diferentes a
las que se pueden presentar si estos estuvieran on el interior del
semiconductor. El anAlizis de estas propiedades podria smer Gtil en
la formacién de peliculas deigadas, en la catalisis y en clertos
dispositivon electrénicos dominados por efectos de superficie. Por
otro lado, para solucionar des manera oxacta ol problema do la
obtencién de eigonestados de un excitén de Wannlor cerca do
superficies semiconductoras, Sat.pat.hym empled el modelo de un
Atomo de hidrégeno confinado on un espacio semi-infinito limitado
por una pared plana, en el cual ¢f nacleo de un atomo s

encontraba estatico a una clerta distancia de la pared.

La diferencia existente entre los modelos referentes a

espacios semi~infinitoms citados en jas referenclas w y », y el
6



que me desarrolla en emta temis, es qgue en aquéllos, el oempacio
mami~infinito estA representando al interfor del sélido , mientras
que en el modelo que aqul se propone, ol espacioc sgemi-infinito
hace las veces del exterior del s6lido. Ademas, en el modelo
propuesto, lasz fronteras ya no son planas sino que son

paraboloidales.

1.3 CONTENIDO

Ademas do esta introduccién, este trabajo consta de otros 4
capitulos y de un Apéndice. En al capftulo 2 se formula el modoslo
del Atomo de hidrégeno. confinado on un  espacico semi-infinito
limitado por una superficie paraboloidal, sms explica la separacidn
¥y separabilidad de la ecuacidén de Schroedinger en coordenadas
parabélicas para 9! #Atomo de hidrégeono confinade, me construyen
laz soluwcionea para las eigenfunciones y los eigenvalores, y se

calcula la funcién de donsidad de probabilidad parabdélica,

En el capitulo 8 se presentan los resultados nundricos de lasm
energias, de Ila components =z del voctor do Runge-Lenz para

diferentes estados, asxi como loa de la funcién de densidad
de probabilidad parabéiica para el estado base.

En el capftulo 4 se calculan Jla constante de estructura
hiperfina en sus componentes isotrépica y anisotrépica, el momento
dipolar eléctrico y el efecto de la presién que ejerce la pared
sobre ef electrén del stomo de hidrogeno. El desarrollo que en
este capitulo se hace sobre la presién es diferente al que

hicleron Michels ot, al.m, pues los calculoa hechos ne

7



restringieron a lox estados s y ademas se tenia simetria esférica,
dando lugar a una presién uniforme. En nuestro caso, ia presidén po
eg’ uniforme, sino gque varia para cada punto de Ia superficie

paraboloidal.

En el capituwe 8 , a a de jusionez , se hace

reosaltar que el Atomo de hidrégeno en un espacio semi~infinito
iimitado por una superficie paraboloidal, es un problema que
admite una solucién exacta. Sraciam a eosto se pudieron calcular
algunas propledades atdémicas como la energla del sistema, 15
constante e estructura hiperfina, ol monento dipolar y la
presion. En particular se hace notar que fom resultados obtenidos
para la donizacién y la  presién pxiedon relacionarse con lam

obgervaciones refersntes a jow electrones emitidos por rocas

comprimidaz, tema que motivd la realizacién del pr to trabafo.

Todos los programas de computacion requeridos =se realizaron
on Fortran y en Pascal y me corrieron en la computadora YAX 11,780
del Inatituto de Fisica de Ja UNAM Dichox programas se
muestran en el Apéndice que ostd al final dol trabajo.
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CAPITULO 2

FORMULACION DEL MODELO

Y
SOLUCION PARA LAS ENERGIAS Y EIGENFUNCIONES

2.} INTRODUCCION

Como es de nuestro Interés el estudio del comportamiento de
Atomos en la superficie de =zélldoz, en la seccién 2.2 se define el
modelo del Atomo de hidrégeno confinado en un espacio
semi-infinito lmitade por una frontera paraboloidal. Ya que, en
términos practicos, el estudlo de oste modelo o traduce en
resolver la ecuacién de Schroedinger para el atomo deo hidrégenc
confinado, en la =secci6n 23 =se analiza Jla =meparacidn y la
separabilidad de ésta. En la meccién 24 sme da la solucién al
problema de eigenvalores y en la seccién 25 se pressntan las
eigenfunciones normalizadaz con iaz que posteriformonte seo
construye la funcién de densidad de probabilidad parabédlica.

22 FORMULACION DEL MODELO

Los modwlom do dtomos on el Interior de un méHdo com!dnrﬁn
al atomo confinado en un volumen finito, ef cual quada definido
por los atomos vecinos que se tienen en todas direccionss. En el
cazo de Atomos en la =zuperficie de los s6lidos, este tipo de
modefos ya no va & ser de utilidad porque ahora no se¢ tLendran
vecinos on todas direcciones. Por eilo, esta situacién se modela
womo un Atomo en un espacio semi~infinito ldmitado por una

9



frontera curva, la cual gueda definida anicamante por fom vecinos
que me tionen en o interior del solido. En este trabajo, ei atomo
de interés es el atomo de hidrogeno y fa frontera se ldealiza como
una superficie paraboloidal ya que de este modo, el modalo“
resulta ser sencillo, puesto que admite una solucién exacta. E}
nacleo del atomo de hidrégeno se supone fijo en la posicion deol
foco dal paraboloide de revolucién, como se muestra en la fig. 4,

tomandose este punto como el origen del sistema de coordenadas.

17
¢

fig. 1 Atome de hidrégenc confinado en un
espacio semi-infinito limitado por paredes
paroboloidates

El modelo que en  osla  iesis  ce desarroila  emd muy  relacionado
con el u-uboj(o referentie ol dlomo  de hidrégene confinado en  cajos

paraboloidales s Yo que ol on  dstoe Ultimo se hace iender una
de los superficies paraboloidales a infinito, (13 obtisne ol modelo
que aqui we presenta. Aunque cualitativaments osloe z modelos son
diferentes, las soluciones cuantitativas eutdn basadas on toa

mismas ecuacionss y métodos de resolucién.
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La zcha sombreada representa el hecho de que el electrdén del atomo
situado en la superficlie, tenga una probabilidad casi nula de
invadir la regidn ocupada por los vecinos y la zona 2 quo es ja
permitida para el electrén, introduce la posibilidad do que el
Atomo pueda {onizarse al ser sometido, por ejemplo, a grandes
presjones. La regién {, que gqueda de I(nmediato excluida al
introducir una pared paraboloidal, podria tomarse en cuenta aen un
modelo formado por una pared como la des la fig. 2. Sin embargo, en
este caso Jla solucién a la ecuacidn de Schroedinger no soria
exacta y e! analisis del problema se volveria complicado.
" De hecho en realidad no importa excluir a esta regién en el modelo
pues la probabilidad de encontrar al elactrén en esta zona es muy

baja.

Pz
L)

fig, 2 Atomo de hidrdgeno confinade en un
espacio semi-infinito limilado por paredes
paraboloidales y por paredes plancs.

11



Las coordonadas parabdlicas estan definidas como:

2
f mp~-2z= xz+y +z % -2

2
nnp+zu\|x24yz+z + z

o = tan tyox

05Z? <> 305 < ™ ;0 s p <20

en donde la coordenada [ representa la mitad del lado recto del

paraboloide de revolucidn.

En estas coordenadas lom factorem de oscala pueden

escribirse de la sigulente manera’®’;

R /B

As1 puesz, la ecuacién de Schroedinger para el movimiento relativo
del! electrén alrededor del naGcleo adquiere la forma:

a1 4 8 2 10']_22&

{——— r-‘!-fa + + }‘P(E.Y),P) » EPCE ,ne 2.1
2u ft +nlor ar amoan’ tm oet] T+

El espacio semi~infinito de nuestro interés queda dofinido

12



por la posicion § = Eo da su frontora paraboloidal. Asi pues, el
confinamiento del atomo en ese espacio se traduce en imponer las

sigulentes condiciones de frontera:

WL L} o) =0 Q2

WL, 1 ~ = p)=b 2.3>

2.3 SEPARACION Y SEPARABILIDAD DE LA ECUACION DE SCHROEDINGER

Es de nuestro Interés la resolucién de la ecuaciétn de
Schroedinger para los estados ldgados del aAtomo de hidrdégeno dada
por la expresion (2.1), sujeta a las condiciones de frontera 22>

y €2.3).

Sabemos que la ecuacién de Schroedinger para un potencial
central sfempre se puede separar en ccoordenadas emféricas. Esto es
debido a que los operadores asociados a las cantidades fisicax que
se conservan, a saber la energia, ol cuadrado do 1a magnitud del
vactor de momento angular y la componente z del vector de momento
angular, conmutan entre s§. En ol problema de nuestro Interés,
trabajar con este tipo de coordenadas no es muy conveniente porqgue
bajo este contexto las condiciones de frontera que ahora se tienen
no se satisfacen tan facilmente, En el caso ospocial del potencial
coulombiano, 1la degeneracién accidental que se tiepe es un
indicativo de que hay otra constante do movimiento, dando lugar

asi a que la ecuacién de Schroedinger pueda separarse también en
13



otroz sistemas da coordenadas, en particular en coordenadas

parabélicas y en coordenadas esferoidales prolatas,

En el problema de Kepler, adomdzs de la energia y de Ia
componente z del vector de momento anpgular, se tiene al vector de
Runge~lLenz como constante de movimiento., Clasicamente este vector
<11y

esta definido como:

z-
r

Ze
*

Z-..!..Bxl_. -
H

Cudnticamente, es necesario construir ! operador asociado a

este vector, para lo cual se toma su forma simeirizada, a saber:

~
im YA A AL A z .
—tp XL - L Xp} - =—0r
T

Escribiendo a » C Y ?\ explicitamente como operadores y aplicando

>~
P
iy
ef operador A a una funcidén W después de desarrollar los

product.on cruz, me illega a que:

~
Ap = p? [Q(gmd grodIdT - TR « grod¥ » § rgrad qrncm] - Zo'tw
%

En términos de coordenadaz parabélicas  y tomando sélo Ia

componente z , se obtiene despuss de hacer toda el Algebra que:

14



-~ 2 2 2
B e R Rl O o I 2
[Z3 LR B 2 4 I 4+ 0oy rap \ragd

Ahora bien, on coordenadas parabdlicas of operador
hamiltoniano que aparece en la ecuacién de Schroedinger, expresion
€2.4), conmuta npo =s6ic con ef cuadrado de la compononte 2= del
vector de momento angular, sine también con la componente =z del
vector de Runge-Lenz, por lo que estos 3 operadores poseen de
manera simultdnea, laz mismas eigenfunciones para los estadox

estacionarios:

fy = B9 @25
T:\P - h’m"i' 2.6)
2’@ - AW 27>

Observamos que ahora, en vez dal operador asociado con el cuadrado
do la magnitud del vector de momento angular, se tiene al operador

asociado con la componente z del vector de Runge~lLenz,

Comtmmente Ia separacidn ds [a ecuacién de Schroodinger seo
llova a cabo a Lravés del método de separacion de variables,

proponiende a P como:
XL ,n.e> = CECCOIHMMEP? €2.8>
en donde ¢ o5 la constante de normalizacién, Sustituyendo en la

sc.acion <2.1), después de algunos calcudos se  obtlenen las
13
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sigulentes ecuaciones diferenciales:

a3 ¢ _ 2
—— MR 29>
dyp’
2 2 . 210>
{Z.’_‘.. Ad.d . > |- Ky } ZE) w EECD
2u { £ dT dT 4 4

a2 2 (v A8 bl
{_’L_iﬂ_,,i_- wt i"_’.}mn)pmcn)
24 | n dn dpn n

La ocuacién (29> se identifica con 1a ecuacién de elgenvalores

para ?: dada por la expresién (2.6), cuya solucién normalizada es:

I(p) = e."w

San

242>

La condicién de unicidad de la funcién # con respecto a la
variable Independiente periédica p, copdice a que m=0,* & 2,
Io que define respoctivamente los estados a,rr,s,... y corresponde
a la cuantizacién do la componente =z del vector de momento
angular. Por otro lado, las constantes de separacién do las
ecuaciones (210> y (211), no son Independientes entre =i, sinc

que deben satisfacer la relacion :

Ki + Kz m 20
2 : 213>

16



Para saber qué em lo que Kt y Kz P

ecuacién (2.4) de eigenvalores para la componente =

tan

anali ia

del vector deo

Runge-Lenz, introduciendo en ésta la forma propuesta para ¥ dada

por la expresion <(28). Asf, aparte do Ia ecuacién (293, se
obti lam 1 ecuaciones diferenciales para IZWY y para
Hn:

_x? 2 2 244>

{L.:‘_d_g"_- mz] Jzet _A._}Sc:)- bece>

2 f 2 dar ¢ 4 4

2§ z 2 €2.15)>
{L[_‘_‘.“_n"_ ® ] P N } HCp> = BHOD
24 L ndndn 1 n n

Comparaendo lau corragpondlentes ecuncionss diferenclalem (31402 ¥
€2.11> que se obtienen al separar la ecuacién de Schroedinger, con
las ecuaciones (2.44) y (2.48) guo resultan de la separacién do Ila
scuacién de eigenvalores para ;:x , me observa que ahora ia
constante de separacién B rosulta ser la snergia. Ademéz me hallan
las conexiones entre las constantes K‘ y Kz con el weigenvalor A

para la componente z del vector de Runge-lenz y con la intensidad

del potencial coulombiano:

216>

A+Za®m 4K,
A-Z%m -4K, A7
mumando estas 2 expresi ter Gque :
248>

A-Z(K‘-Kz>
17



Asi pues, el ejgenvalor A para la components z del vector de
Runge~l.enz estd relacionado con lau constantes de separacién K‘ y
Kz que se obtienen al separar la ecuacién de Schroodinger. St
ahora se restan (216> y €217) se obtiene nuaovamente la condicién

€2.13) a la que eostan sujetas las conmtantes K v Kz.

Por otro lado, do la forma propuesta para ¥ dada por ia
ecuacién (2.8, las condiciones de frontera (222 y (23> se

traducen en que:

S(Eﬂtoi L €2.19>

H(p+wd = O €2.20>

Las formas oxplicitas de ostas solucioness se presentan en la

siguiente seccidn.

2.4 SOLUCION AL PROBLEMA DE EIGENVALORES

El propésito do esta seccidén es el de resolver las ecuaciones
diferenciales (2.403 para ZF) y (241> para H(), en las que se
meparé la ecuacién de Schroedinger. Como estas ecuaiones poseen la
misma forma matematica, se puede trabajar con ellas de manera
simultanea, como fo hicleron los uautorosz do la roferencia o,
introduciendo una variable independiente q( y la funcion Q‘ con
1-1,2.endcndaq‘-Z,qz-n,Q’-Syoz-H.Adem&s.yaq-ue
ambas ecuaciones poseen una singularidad removible en q‘ w 0, so

puede tomar a Q‘tq‘:i como;

18



I ml/:
Qg = q r(q(D 2.21>

Introduciendo esto daltimo en <2400 o en (2.11) me llega a que,

después de algunas reducciones, r(q{) cumple con la ecuacisén:

2
[1_2 elmivid K, @z]f«,,; -0 @z
dq‘ 9y dq‘ N ¥y 2N
2
Expresando la onergia en términos deol radio de Bohr [an B "_z] v
e
de un parametro real v :
2 2
Em- 22 <2.23>
2
Zaou

Sustituyendo esta forma de la energia an €2.22) y hacfendo eol.

cambio de variable:

2494

2a v
a

<2.24>

Py ®

en donde Py ©s una variable adimensional,* pues q tiene unidades

de A, se obtieno la ecuacion:

2z
+
[_"_.1 admirtd , 2ayp [EE':{] - !]f(p‘> -0 228>
de, N Py dp, < zZ [ 2]
¥
La vaniaja do inlroducir variables cdimensionales oo Que adamde
e Que se simplificon notablements ‘oe cdlculos, do manera ratural
(33 foctorizan tos dimensiones de laa cantidades f{eicas con los

que ®o esid trabojando.
19



Do oxta expresiéon se sugiers que las Kt se paramotricen como:

2 v.o* < lmjp + 12
K = n i g

1

28°H v

2.26>

entonces, suxtituyendo los valores dadoz para Kl y Kz do (228> en

€2.13), tenemos que se debe cumplir que @

vmupot o fm| + % Q27>

Abora también so puvnde eoscribir ! cigeonvalor do la compononte =

del vector de Runge-lenz, expresion (2.18> como:

X IJ‘ T
A= Ze 2 €2.28)

La resolucion de la ecuacién (228) puede levarse a cabo
woparando el comportamiento asintético do la funcidn r(pi), o bioen
e puedo tomar a ésta como una serie dJde potonciew. En el primer

caso so propomw a f(p > como:

et o) .
rep mo fgtpp 29>

Sustituyendo en la expresion (2.23), ésta se transforma en :



%—- €’ + s'[IMIM-p(] + c[-[ -l-"'——'—%l] AT g[lml + 1]} = 0 (230

cuya solucién regular en el origen es la funcién hipsrgeométrica
confluente:

g(p{J - ‘P‘(-v‘ . fm) o+ 1, Zp{) €2.31>
Por lo tanto sustituyendo Q31> en (229> y ésta a su vezr en
2,215, baclendo ol cambio de Py B q‘,;{ﬁ se obtlene Ia solucién

general:

im)

2qg 2a'v
{ i e ° ’F‘[ vy, Im] + 1 ;29 ] @232

Q.<g,> =
i L 2a v a
(=] o

Tomando ahora a la funcién f(p() como una serfe de potencias:

fop = Z c;"‘"’ I €2.333
o

y sustituyendo on la ccuacién <(2.23), se hallan las sigulentes

formulas de recurrencia para Jos coeficientes:

.

Pe  oqui en odolarte, ol combic de variabls de r.xt qQue Tropreadenta A
£ o N, a ta correspondiente e 3 Vviscoversa, o hard
indistinlamente o ‘o largo de todos \on desarrollos.
Implicitamonte on ° estos cason slempre se eotard recurriendo o la
uacidn (2, 24).
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G m1 €2.34a>

2v, * |m| *+

< €2.34b>
[mi + ¢
) C2u + im| + 130" g™
cfmb o, . i N N-4 2.34c>
Nt CR+ 1O+ fm) + 1

con N = 1,2,3,..

En las expresiones anterforaes loz =superindices (m,§) indican
qgue los cooficientes CN son funciones de m y dependiendo do que {
se tome, soran log coeficlentes do un polinomio solucion para I o

bien para n

Con  dada de acuerdo a la sxpresidn <3335, la solucién

€2.21> adquiere fa forma:

‘m| [2] ) s
Qcqp =q, 7* Y i e 233>
ﬂ?(‘ znop

De la ecuacidén (2.49) se sabe quo una vez que se imponen las
condiciones do frontera se debe cumplir que E(Eﬂ(’o) = 0O, por lo
tanto la solucién para =) es Ia que esta dada en series de
potencias, asi gque Ja expresion (2.19) se traduce on encontrar los

coroan de la ecuacion €2.35) :



w
f(p‘o) - ?‘ Q:m.bp:o -0
—

=0

tm,iy
o

recurrencia (2.34a), (2.34b) y (2.34c).

en donde lazs G quedan determinadaz por lagz férmulas . de

Para n se toma la solucidn en Ja cual o)} comportamiento
asintotico ha sido factorizado, ya que al imponer las condiciones
do frontera, ds {a ocuacion (220 tenemonx quo H(n+=I)%0, Hacfendo
i=2 an ia ecuacién €2.322 ¥ axprozando a la funcisn
hipergoomstrica cenfiuente en términos  de Jos  simbolos do

Pochhammor tenomos:

Imi

s+ n
a vp h7-) C~v_> <2Zp >
Hep)> = (o2 0 2 }“ —zn e | €236
2 4 = Omtdd |
=0 n

La razén v convergencia de  la funcion hiposregeométrica
confluente ez la misma que en ei caso en gue e desarrolla en
serie a la funcion e, ast que H(sz va a tener un comportamiento
exponencialmonte crecifente conforme P, » @ . Para bhacer que Xo
cumpla ia condicién de fronlera (220 ¥y como zo aspura tenor
funcionesx bien comportadaz en Infinito, hay que cortar fa s=erie
que aparece en la ocuacion (2.36), Esto ullimo se logra si ~v, es
un entero negativo, es decir =f v, = 0, 1, 2, 3, ... obteniéndose
de este modo polinomios de grado v Azsi puos, la condicidén (2.202
rostrings a »2 a ser cero o un nimero natural, y debido a lia
presertila de la exponencial decreciente se garantiza que si Py » @

entonces H(‘pz) + 0.



Por lo tanto, la solucién para H(ZY resulta ser la dada por
la ecuacion <€2339) con =1, para HC()P la (232> con 1i=2 y para
2<p> la (2.42). De este modo la funcién de onda ¥, eoxpresion

2.8, adquiere la forma;

-zn
“Ma tni { ZE Y lml/z 20 » 2n ime
$CE n,pd=C £ ct™ [__] " 6 2% Fcu,im+:20 3™ 287>
o 20 1 11 2
[=3

Y ¥2n

En ol estado base se tiene m = 0 y v, = 0, ¥y en este caso la

ecuacion (2.37) se reduce simplemente a:

-z

2a, ¥ €2.38)

<

s (2 mir 28 1"
e m [Zc ' [;——]] °
20 R aov

Para Hevar a cabo todos los calculos numéricos requeridos,
por cuestiones meramente practicas, primero se fijaron los valores
de m y de v, ¥y una voz hecha esta ecleccién se fueron tomando
diferentes valorss arbitrarios realesz para v‘. De eoste modo se
pudieron obtoner los valores de ¥ a través de la relacldén 227> y
por consigulente =me obluvieron Jos correspondlentes valores para
1a energfa ton la expresion 2.23. Azimismo, se pudieron
construlr los  coeficientex dados por las ecuaciones (2.34a),
23455 ¥y €237c) para postorlormente hallar las ralces de  la
scuacion (2.33) con la precision requerida, tomando un numero
finlto de términos. De entre todas las raices posibles, solamente
son de interés las ralces reales positivas ya que 0 £ ¢ £ o En
particular, por ejemplo al tomar la primer rafz positiva, lo que
se esta diclendo es que la pared va a estar colocada precisamente
en la posicidn en la que se encuentra el primer nodo de la funcién

24



2>, en donde ademas sme llene un determinado valor de la energia.
Si{ se toma la segunda ralz positiva, la pared va a ostar ahora
localizada en el sagundo nodo de la funcién 2D, en donde también
se tiene el mismo valor de la energia y asi para los diferentes
nodos que se tomen. Ahora bien, para distintos valoros de Yo
manteniendo fija a la v, vy a la m, en cada caso se pueden
construir diferentes funciones ZC(¥) para las cuales siempro sse
puode estar tomando ef primer nodo, o el segundo, o el gque se
desee, y asf acercar o alejar a !a pared paraboloidal del nGcleo
del Atomo, a la vez qgque me construyen distintos estados. Por
ojempio, =1 sme varis a la u_- y se toma sfempre ol primoro nodo
para mm0 vy para un clerto vafor filo de u

2
construyendo astadog ¢ que son diferentes de los qus se obtendrian

, =o estardn

para m=0 tomando e! segundo nodo, aungue se considerara e! mismo
valor para v, y se variara a u‘ de Ia misma manera que en o} caso
anterior, De manera esquematdyca en la fig. 3 se ha represantado el
caso en el cual se toma el primer nodo para diferentes valorez de

vy, manteniendo a a, rija. ,\E

V/

I

rig.3 Representacidn saquemdtica dol primer

nodo de la funcién Xit) en cada una de las

paredes 1,2, y & para dilerentes valores do
vy manteniendo a v, yam lija

23



Es importante hacer notar gque para una certa poslcién {'o de
la pared y de unos valores dados de v, ¥y m Ia ecuacion (2.35> me
satlsface solamonte para deterninados valores de B puesto que
tanto el parametro v as{ como los coeficientes dependen
explicitamente do v Esto da como consecuencia la obtencién de
valores discretos para la enorgia rosolviéndose de oste modo el

problema do eigenvalores.

Por otro lado, si se comparan la expresién (2.23) para l1a
energia, ¥ la ecuacién (227) para e} parametro v do enorgia para
el atomo do hidrégeno confinado, con las axpresioncs
correspondiontes para el &atomo de hidrégeno lbre sn coordenadas

parabolicas, a saber™®;

z

2a n*
a

Ea-

+ + +
y noan n, {m| 1

donde el nGnero cuantico principal n toma Jos valores 1,2,3,..,
sa ve claramente quo v ostd haclendo las veces de n, =in embargo
debido a las condiciones do frontera impuestas, v no
necesariamento s{empre tlene que tomar valores enterosm positivos.
ui tampoco tiens por qué ser un entero positive. De heocho, tanto v
como v s50n homeros reales positivos, La (mica variable
restringida a ser cero o un n@nero natural es v, ¥y en analogia con
n, que ez el grado del polinomio de Laguerre asociado con la
molucién en la coordenada 79, v, es el grado del polontmio
resultante al cortar la serie correspondlente a Ia funcidn
bipergeomotrica confluente que aparete en la solucién para p», como
se ve de la ecuacidn (2.36), Por su parte, la m gque aparece tanto

en la expresién para P como para n, e5 el nGmero cuantico

25



magndtico orbital ¥y @ uno que tambidn wm» encuontra on  ambam

expresiones ez ol nodo . que fa funcién tiene en infinito.

Ahora bien, en e] caso lmite en ol cual el Atomo so ioniza
se tiene E = 0, lo que corresponde a tener v + ® an la ecuacién
€2.23>, lo que implca que v, o+ @ en 1a expresién (2.27>. Para
encontrar la posicién de la pared para este valor de la energia se

prosigulé de la siguiente manera. Si v o y por consiguiente

v + ® entonces de las ecuaciones (243> y (2260 tenemos qua

K = Ze y que K = O, St se hace el camblo de variable

x = 2/ g on la ecuacidn (240), ésta se transforma en la

o

‘ecuacién ordinaria do Bessel:

[x’d_’_+xg_+c:?-m’>]:~:ce>-o €2.99>
das® dx

cuyas soluciones son precisamente las funciones de Bessel deo orden

m, a saber;
bed ne man .
JGo = Z —_—t {_Z‘__] 2403
m Min e imen- »4> 2 . -
n=0

Imponfendo sobre este resgultado la condiclén de frontera <219,
e obtiens que:
a_J

¢ w om0 241>



o sea quo Jas raices guedan en tdrminom de los ceros dp las

funciones de Bessel de ordon m.

Para las diferentes combinaciones mn' posibles, una voz
. fijada m queda blen definido un eostade y luego como n’'={,2,3,.
se estaran buscando en cada caso laz correspondientes posiciones
de la pared para cuando se hayan tomado respectivamente el

primero, el segunio, el tercero, .. nodo de la funcidn <2.3%9).

Por otro lado, para designar Jos estados del sistema, se ha
emploado la notacién (n‘ n, m) en términos del orden de excitaclon
de los respectivos grados de lbertad. B, esta asociado con el
grado de libertad para { y adicionhalmente da el numero de nodo de
la funcién que =me toms, excluyendo ol que me tiene en la pared, o©
sea n = namero de nodo - 14, n, estd asoclado con el grado de
libertad para 3 a través de Vo Finatmente cuando se ha fijado un
valor para m, se tiene un estado o, n, &, .. bien definido. Por
ejemplo el estado base es el ¢ 0 0 o 3, esta notacitn nos indlca
que la posicién do 1a pared esta donde se encuentra el primer nodo
de 1la funcién ZC¢), por ello n, o= 1 - 1+ a 0, también nos esta

indlcando que v_ ® 0 ¥y gque m = 0, puesto que estamos en un estado

2
a. Ademas se observa gue los ceros gucesivos de fas funciones de
Bessel para n’ = |, 2>, 3, .. corresponden a los sucesivos ordenes
de excitaclén del grado de lbertad asociado con ia coordenada £,
asi 'se ve que n' estad haciendo las veces de n. Por otro fado, 1a
situacion Umite descrita por la expresién (2.41> es independiente
del orden do excitacion del grado de Hbertad asociado con la

coordenada 7. Lo anterior se traduce en que todos los eigepestadoz
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» con valores fijos de n y m pero distintos valores de v

ny_m 2 !
2

tiendon a jonizarse a una misma posicion de la pared.

25 EIGENFUNCIONES NORMALIZADAS Y DENSIDAD DE PROBABILIDAD
PARABOLICA

Ahora blen, las ecuaciones (237> y (2.38) quedan totalmente
determinadas una veoz que se conoce la constante C de

normalizacién. Para calcularia pedimos que:

1 -J' P |® av
Espacio

disponible

Usando la ecuacidn (2.38), la condicién anterior queda como:

2

e
C . ..
1= @ c‘."‘"’[;.z.‘_j ] e 2%”| av 242>
7 an =0 a

Para poder calcular Ja integral que aparece en esta expresién es

necesaric iniroducir el elemento de volumen, a saber™®

Z + yp dpdfdn, que facilmente se puede calcular con los factores de
4
escala intoducidos en la seccidn 2.2, Con esto y oscribiendo todos

los términos de la ecuacién (2.42) obtenemos:



—Zn
° P red

> 3
o w
Z clom 0 (zen> dpdrdy
Zav

z0 4

e wm e
1w J- J- o‘[ [+ Z o
21 °
o © o 820

Intercambiando e! orden de las sumatorias y las Integrales se

obtiene:

s - z ot
x-.‘:..Zc‘“’Zc“”’ {23 p] J.f j °<tm>t dpdf dn
8n °

=0

Al evaluar las integrales que aparecen on esta expresién y

haciendo p = ¢ + s se llega a quo:

1 €2.43>

. ] 0 P
a yp 2 v4
] G(O,l)cio.l) p:; pfo
z » ps +
pt2

1
P=0 830 2 p+i

de donde se observa que la constante de normalizaciéon al cuadrado

tiene unidades de 1/82 . Como ya se sabe la manera practica en la
0,4 (0,
v Gp_-

P, ©s simplemente la raiz de Ia expresién (2355 que da la

que  se pueden calcular los coeficientes c , que la
posicion de Ia pared respecto del nicleo y que la v es el
pardametro de energia correspondiente a la posicién P entonces
los valores de G de la ecuacién (2.43) se pueden calcular
facilmente. De esta forma la solucion a 1a ecuacion de

Schroedinger planteada, para el caso en que m = 0 y v, = 0 para
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enorgias neogativas, queda dada por la expresién (238> en donde la
constante de normalizacién estd determinada por la raiz cuadrada

de la ecuacién (2.43),

Si de manera general se hubiera normalizado la expresién
€237 y no la (238), la constante de normalizacién hublera
quedado en términos de m y de v, asi pues para cada conjunto de

valores de m y de v, hay una constante diferente.

Por otro lado, como ya se tiene la solucién (238> para la
funcién de onda P se puede construir adicionalmente la funcién de
densidad de  probabilidad parabélica P(p‘,p’D. recordando que
p = W' dV da la probabilidad de encontrar a! elactrén dentro de

un volumen d¥, asi pues:

2a v & o o 20
o {0,1) L] (0,1) t 2
o= [ s ] E (4] P E G‘ P, ® (p"fpz) dpdp‘dpz

4

integrando con respecto a ¢ y haclendo como antes p = t + 5 se

obtiene que:

2a v P 2p
° C (0,10 (0,1 _p 2
'p - [____......z ] _4 E E Cg GP_' P, € (p’-!p?) :1;3‘.‘1,::\z



Por consiguiente la donsidad de probabilidad parabolica rqueda

como:

2 2 « P
ot aou ~2p, z 0. qton p

[-J J- LN Y (p+p)Z ZG * ‘ e, 2.44>
4 z

P=0 830

Para una posicién fija Py P, Se va a encontrar acotada por

0 = e, < Py Y P, POT 0 = Py <  , entonces como ya se conocen los

(0,0

coaficientes C:°'” cp_; y el valor del pardametro v
correspondiente a P * P(p‘,pz) se pusde calcular sin mayor
problema.
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CAPITULO TRES

RESULTADOS NUMERICOS PARA ENERGIAS Y EIGENFUNCIONES



CAPITULO 3
RESULTADOS NUMERICOS PARA ENERGIAS Y EIGENFUNCIONES

3.1 INTRODUCCION

En este capitulo =e presentan los resultadozx numéricos
obtenidos para las energias, para el eigenvalor de la componente =z
del vector de Runge-fLenz y para Ia funcidn de densidad de
probabilidai parabélica del aAtomo de hld.ro;éno en ol espacio
sox;\!-inﬂmt,o. a medida que la frontera paraboloidal se acerca al

nGeleo.

32 ENERGIA Y COMPONENTE Z DEL VECTOR DE RUNGE -LENZ

Algunos de foz valores numéricos mas representativos para la
energia y para el eigenvalor de la compononte =2 del vector de
Runge~Lenz para los estados o, se muestran en las sigufentes
tabulacionss. En estas tablas también se dan el parametro v de 1a’
energia con los correspondientes pares By Yy La designacién ds
los estados, como ya me vié en la seccién 24, esta en términos
dol orden de extitacién de los respectivos grados de libertad det
sistema. Las distancias se dan en unidades del radic de Bohr y las
energias en Rydbergs. En esta seccitn, ademas de presentar las
graficas gue con estas tabulaciones se obtienen, se muestran las

graficas correspondientes a los estados N y &.
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TABLA |

ENERGIA Y PARAMETROS DE ENERCIA PARA LO3 ESTADOS ¢
DXL ATOMO DE HIDROGENO EN UN KESPFACIO SEMI-INFINITO
LINITADO POR DIFERENTKS SUPERFICIES PARABOLOIDALES

2
(n ,n ,m E[ i ] v v, v, vy, (otaDJ
<a e e e
. ° v
¢ ¢ o) =1, 00000 1 o ] 0 o
-0, 9998 1.0001  0,000¢ [o] 0. 0001 11.5545
-0.99820 1.0009 0.0009 v 0, 000537 7.0922
~(, @G0 1,004 (APl ] Q. 00059 B8.9721
-0, 939007 1.005 0.005 ¢} 0.00498 T.i164
-0. 98224 1.009  0.00% [ 0. 00892 6.4312
~0,9Q703 1.05 Q.08 o 0.04762 4,4636
~0. 84148 1.09 O, 0% v} CL 08257 36345
-0,27701 1.9 0.9 ¢} ,87368 2.0875
-0.17351 2.4 1.4 0 0.58373 1.B678
-0, 013284 8.5 7.5 Q 0,B8235 1.5381
0, QOO0 © Q 1.00000 1.4458
1 o =0. 25000 2 ] 1 -0. 50000 ]
-0.24752 2.01 D.01 1 -0. 45254 12.5540
~-0.2279%5 2.05 0.05 1 -0,446342 8.7146
-0.22893 2.09 0.09 1 -0, 43541 7.3524
~0,22676 2.1 0.1 1 -0, 42057 7.1144
~-0. 18904 2.3 0.2 1 -0.30435 4,8310
~0. 11891 2i9 0.9 ! -0,03448 3.1251
-0.09183 3.3 1.3 1 0.09091 2,712
~0.08%75 3.9 1.9 1 0,23077 Z.3824
=0.04000 5 3 1 0. 40000 2.0789
-Q.01208 9.1 7.1 1 0. 67033 1.7335
0.009500 o] «© { {4 00000 1.4458
0w 2 o -0, 11114 z O 2 i, 66667 ©
-0.11074 2.005 Q.005 2 -0, 66289 21.2785
~0. 11045 2.009 0.009 2 -0.66168 19.1787
~0. 10750 3,08 0,05 2 -0,463534 12,5656
=0, 10473 3.09 0.09 2 ~0.61612 10.87073
-0.07716 .6 0. 6 2 -0.2888%9 5.0834
-0.06250 4 1 2 -0. 25000 4, 0000
-0.08216 4.87 1.87 2 - 02669 T 0137
~0.03004 S.77 2.77 2 0.13345 2.5702
-0, 01929 7.2 4,2 2 0. 30556 2,222
=, Q1000 10 7 2 Q. S0000 1. 5204
a4, QOGN0 o« ® Z 100000 1.44038
(O I o} -0.06250 a N 3 =, 75000 o©
-0,04188 3.02 Q.02 M -0, TH1ZE9 21.4B61
~0. 06097 4.9% Q, 0T N -1, 72839 17.2i66
—-0.,05978 3.09 O, 07 - RIS B TN
-0,05949 a,1 P g -0, 707%2
=0, A97g 4.5 D T w0, 58LL Y
ERCAE B L 1.9 1.9 i
. 0T734Y S. 1.1 N
~0. 0234y &4 T4 by

RS RE Ihicic]

LSRN T

4
i
1
J ¢

El
8
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TABLA |
ENEKROIA Y PARAMETROX DE KENEROIA FAKA LOM KSTADOS o
DKL ATONO DE HIDROUEND EN UN ESPACIO SEMI-INFINITO
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Para discutir los resultados obtenidos para lJas energias,
partimos del atomo de hidrogeno libre, situacidén quo se preseonta
cuando la frontera paraboloidal esta muy lejos. En este caso so
tdene al numero cuantico n = n, + n, + | m{ + 1y la degeneraclén
accident-al n + n, + 1 para cada valor de m. Tomando en cuenta
todos los posibles valores para m, se obtiene Ila bien conocida
degenoraclén accidental nz. A modida quo ia superficie
parabolofdal se aproxima al nGaleo del &tomo de hidrégeno, es
decir conforme to toma valores mas pegquefos, la degensracion
accidental se plerde y Jas onergias aumentan monoténicamente
debido al efecto de confinamiento. Cuando la frontera paraboloidal
Uega a las posiciones definidas por la ecuacién (241, los
estados correspondlentes tienen energia cero, y por consigulente
el atomo lega al umbral de lonizacién. Ya que =al eigenvalor le
corresponde mas de una eigenfuncién, eontonces so presenta una

dogeneracion do los estados en snte caso.

Por otro lado, en lo referente a las graficas que muestran la
variacién del eigenvalor de 1a componente 2z del vector de

Runge-Lenz, se observa que cuando la frontera paraboloidal esta

muy lejos, se obtiene de la ecuacién (228>, el valor n,ony

>
n"rn2 Im)]+1
correspondiente al Atomo de htdrégeno Ubre, Conforme ia
superficie parabolofdal se acerca a! nGeleo, Jos  valores de A

aumentan monot.Snicamente, sfendo negativos cuando v, > v, , cero

1

cuando po= v

S 4 positivos cuando v, > Ve Para los diferentes

A

estados las curvas alcanzan su vador maximo 1, on el momento de la

fonizacién.



3.3 FUNCION DE DENSIDAD PARABOLICA

En las graficas que se preosentan en la sigulente pagina, se
aprecia la variacién de la funcion de donsidad de probabilidad
parabélica para el estado base conforme Ja pared se acerca al
nacleo del atomo de hidrogeno. En el plano horizontal se
encuentran graficadas las coordenadas parabolicas y en el eje
vertical la funcién de densidad de probabilidad parabolica,
ecuacién (2.44). La parabola delimitadora’' en e! plano corresponde

al valor ¥ = EOA
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En el Atomo de hidrégeno Ubre, la probabiiidad de ballar al
eloctrén de un lado o del otro del nucleo es [a misma. Cuando se
introduce !a superficie paraboloidal, la probabilidad de encontrar
al electrén entre ésta y el noacleo, va disminuyendo conforme ja
frontera se oaproxima a dicho nGcleo, y consecuentemente aumenta la
probabilidad do hallar al electrén del otro lado del nGcleo, como

lo muestra la fig. 7.

Las graficas que a continuacidn se muestran, corresponden a
‘un  gortd longitudinal de la funcién de densidad de probabilidad
parabélica sobre el ejo de Ias parabolas, en el que seo tiene de un
lado diferentes wvalores do ¥ con nm0 y del otro ¥£=0 barriendo
varios valores de 7. De ostas graficax me aprecfan los valores
nyméricos que la funcién va adquiriendo para laz diferentes

posiciones de la frontera paraboloidal.
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De las figuras B8, ¢ y 10, nuevamentae se aprecia e! hecho du
que conforme Ja superficie parabotoidal sme aproxima al nGcleo del
&tomo de hidrégenc, va aumentando Ia  probabifidad do hallar al
electrén del otro lado del nocleo. Adomas se observa que a partir
de la posicién I, = 2.7306 a, es notable que la lcolali de ia
funcién do densidad de probabilidad parabélica, se va alargando en
la regién en la cual I = 0, ya que de este ladoc n + . Ademas, los

maximos alcanzados por la funcién para z°~2‘0475 ao ¥ fonLTBﬂ a,

en la zona en que { = O, son menores quo los valores alcanzados
n_
para posiciones mayores, debido a ia presencia del factor o™ “que

aparece en la expresion (2.44).
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CAPITULO 4

PROPIEDADES DEL ATOMO DE HIDROGENO CONFINADO EN UN
ESPACIO SEMI-INFINTO LIMITADO POR PAREDES PARABOLOCIDALES

41 INTRODUCCION

En oste capitulo se usan las funciones de onda obtenidam en
los capitulos 2 y 3 para calcular [a constante de estructura
hiperfina, en sus componentes fsotropica y  anisotrédpica, el
nmoment.o dipolar eléctrico y fa presién del atomo do hidrégeno en
el esmpacic semi~infinito. El estudioc se limita al estado base,
presentandose en cada caso la variacion de estas propiodades a
medida que la pared se va acercando al nGaleo del Atomo de
hidrégenc, Es importante hacer notar que el desarrollo que agul se
hace sobre la presion, ez diferente a los gque ya se han hecho en
la uberaburam’, ya que en el caso anallzado en esta tesis, Ia
presiétn no es uniforme, sino que varia para cada punto do Ia

superficie parabolojdal.

4.2 CONSTANTE DE ESTRUCTURA HIPERFINA

La llamada estructura hiperfina tiene su  origen eon Ia
interaccién dipolar magnética entre el momento magnético del
elactrén y el campo magnético debido al nGceleo. Esta interaccidn
da Jugar al desdoblamienta de cada una de las componentes
individuales de un mulitiplete at.dmico, sfendo ol orden . de
separaclién entre las lineas resultantes, 3 6rdenes de magnitud

menores gue la separacion entre las lineas de Ja estructura fina
47



El hamiltoniano de la interaccién entre el momonto magnético

del electréon y el campo magnédtico debido al nicleo es't?,

a -iB
mag = HyPy
en donde:
- Bl - - — - -— A
BN - _3_- “N 8(rd + S(uN.p>r uNr

4
o

En teoria de perturbacion a primer orden, los corrimientos
hiperfinos de la energia estan dados por el valor esperado del
hamiitoniano ﬁmg, Entonces escribiendo en la expersién para éste
a los momentos magnéticos del electroén y del nacloo

rogspectivamente como:

an .dondo g, °os el factor giromagnético del ohdMn, g, °s ol
factor giromagndético del ndalceo, 2 el ma‘newn' da Bohr y [i" ol

magneton nuclear, se lloga a que:

-801

~ 2 o= —?.—
<WH|W = ‘.BCNﬂNPP(O)l LS+ <SADD

En e! primer término se reconoce la presencia del término de
ontacto de Fermi, que es la parte isotrépica de la constante de
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estrucutura hiporfina, a saber:

£33

an 2
A= 5 06,5, 190>} 41>

La ecuacién (410 gencralmente se da en unidades de momoento
magnético nuclear, o sea en unidades de (?Ng”. En tal caso A‘w
posee dimensiones de campo magndtico, es decir de gauss, o lo que
es mas comun deo militeslas. En el segundo término, las componentes

anisotrépicas de la matriz del desdoblamiento hiperfino, estan

dadas por el valor esperado de! operador Dipolo-Dipolo dado por:

2
ax,. x -r s
o _ i) ¥ o
A7, = 6,06,0, <@i . I\I’> .25

r

en donde los indices {,§j = 1, 2, 3 me refieren a las componentes
correspondlentes de lIas coordenadas cartesianas, Ademas el cero
gque aparece como superindice indica precizamente que la traza de

ia matriz es cero.

Sustituyendo la egcuacién (2.38> para p‘-pzlo en (41> se

tiene que:

A 4 .
iso _ _ €4.3>
—_— s gNﬁch

€.

Como ya se conoce Gz, entonces la ecuacién <4.3) facilmente se

puede calcular, a medida que la pared se acerca al nucleo,
49



Por otro lado, como so tiens =mimetria do rotacion alrededor

dol eje z, deo la expresion (4.2) se sigue inmediantamente que:

A?J -0 174 C4.4>
o a _ , ,0
AT, = A = % A 4.8

y por consigulente se necesita calcular expldcitamente sdélo una de
las componentes diagonales. Ast pues, la componente axial para el

estado base es:

A© 4(} Z muZ (o,nr jjnﬂ zp![S(P 2P, »? =Cp e, ](p-!-p)dpdpdﬂ

.o*p)

El integrando de la triple integral que aparece en la expresién
anterior, tiene una singularidad integrable en P =p,=0, la cual de
acuerdo con el método de  Stephen v /\l.u’l’ray“:’> da la

contribucién:

k
~2p
3 2 2 2
Iim J’dp’ p‘ J- dpze Py - 4p’p’ + P, 5 p.o 4.6
):*oo -

4
+
(p’ pz)

entonces, ahora se procede a resolver la integral
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n %P +
T (p )-llm cto Y o 9 Ye 2 S(p -P, »? (p P, »? X
1% vso 11

(p -rp)

Cp +p, > dpdp do,

integrando primero con respecto a ¢ y hacfendo p = s + t, despuds

de algunos calculos se tlene que:

Lo 4 o ® =2ry > 1P,
T cp > m 47 c(o.nc(t_u,u o° e dp. -6p e do
p 'O - 8 p-s i o +p, ,2 2 4 <o +p )2 2
pP=0830 o 1 "2 o 1 2

—21p
2 e

+6p; J——i._.dpz} dp,
o (PP,

resolviendo por partes las 3 integrales gque estan en el paréntesis

y simplifcando términos, se lega a lo sigulente:

g P P s per
T oc ym 4 PREIIRTIPE *Pyo + *Pio

P Pio ® p-n
. . bTo sTo p 1 p 2

P‘O 2 P ) 8-292
+ I("Z‘izp‘—Bp‘) P, I——.—-——-—-— dpz
o o Pi * P2

hacfendo el cambjo de variable a t = 292 + 2p se obtiens :
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4Pp” ‘,pwz
(0 11,(0 1) 10 {0
Tp<m>.4czyz [___.__

£T0 oo p+1 p+2

P10 2 P o -t
-2 J-u +6p +4p7 00" 0P J dt dp,
\ 1 4 E ¢
(]

2
Py

en donde se reconoce que en el Altimo término aparece la integral

exponencial definida como™®:

-
I O du = E G
u 4

con'esto se liédga a que:

+
pri pt2

(0;" {0,
T, m>-4c’yz

[ 4p‘::" 4p:;‘ “.7
PO 8=0

P‘O
-2 Iu +6p, 44070} o*F1E 2p > dp, ]
o

oxpresion quo fue evaluada a través do una cuadratura

Gaum-l.egendre“a.

Asl pues, unfendo loxs resultados (4.6 y <4.7), finalmente wze
tiene gque fa parte anisotrépica do la constante de estructura

hiperfina adgquiere la forma:



L
AY = A, [ + 3 Z c'o® oy RCP ] “.82
0o 8=0

donde Tp("m) estd dada de acuerdo a la expresién (4.7,

A continuacion se presentan tabulados algunos de los valores
mas representativos tanto para la parte isotrépica, as{ como para
la parte anisotropica de la constante de estructura hiperfina, a
medida que la pared =me acerca al nGcleo del Atomo de hidrégeno.
También se muestran las curvas que con estas tabulaciones se

construyeron.

TABLA 1t

COMPONENTES ISOTROPICA Y AKRISOTROPICA DE LA CONSTANTE DE
ESTRUCTURA HIPZRFINA PARA EL ATONO DK HIDROGENO CONFINADO
EN UN ESPACIO SENI-INFINITO LIMITADO POR SUPKERFICIES

PARABOLOIDALES
A o
tfa) =22 Ty 22 T3
£, €,0
10.0100 50.89418 0.0060
9.7588 50,9826 0.0000
8.9721 84.2222 0,0000
7.1164 424808 0.0000
6.4312 53,9866 0.0000
4.4636 5v.1818 0.0000
3.8345 61,8336 0.0402
2.0478 42.3291 2.3571
1.8678 30,3282 27834
17871 23,8069 24572
1.7018 16.4188 22173
16631 13,0265 2,1811
1.6054 8.1465 1.7051
18814 6.2662 1.4391
1.5548 4.3488 1.1144
15384 3.2633 ) 0.8999
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fig. 11 variacién de la components isotrépica de la
corsionle de esiructura hiperfina, conforme Lo pared
#e aproxima ol micleo del diomo do hidrégenc.
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fig. 12 variacién de la componente antmotrépica de la
consianie de eatructura hiperfina, conforme la pared
se oproxima al micleo del diomo de hidrégeno,
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De ia grafica roferaente al desdoblamiento hiperfino
isotrépico, se observa que para posiclones muy lejanas de I1a
pared, leo. del orden de 13 a 15 ao , me tiene el valor de
50,762 mT correspondiente al Atomo de hidrégeno fibre. A medida
que Ia pared ©me va acercando al nGoleo, me tisnen 'lentos
‘Incrementos en esta componente. Sin embargo, hay cambiom maa
apreciables conforme la pared ss va aproximando al valor de to -
S8a_ , hasta que oventualmento me alcanza un maximo, presontandose
dospués una caida brusca. Ast pues, ol Incroemento en jos valores
de la componente isotrdpica reflejan el aumento on- la probabilidad
de hallar al electrén en la posicién del nocleo, quo dobido al
efocto de confinamiento, la premencia do la pared introduce. El
hecho que después de haber alcanzado un maximo, la curva presente
.una caida brusca, significa que una vez que el electrén ostd del
otro lado del nGecleo, la probabilidad de hallarlo eon la posicién
de é6ste va a Ir decreciendo, hasta que \lega a mer cora, situacién

que corresponde al casc en el cual ol dtomo ha quedado ionirado.

Por su parte, ia grafica referente a Ia componente
anisotropica, muestra que para posiciones de la pared do alrededor
de 4 a, Jom valores de A:' me van rapidamente a cero. Si ia
pared se acerca do 4 a a 3 a vy luego inclusive hasta 2 a , se
cbserva que los valores de la componente anisotrépica para estos
casos crecen rapidamente, hasta que alrededor de 2 a so presenta
un miximo. Si la pared so acerca aGn mas al nocleo del adtomo de
hidrégeno, es apreciable el hecho do qua la curva tisne una caida
brusca, hasta que en Ia poslclén para la cual se joniza el atomo,
esta componente me anula El signo positivo que los valores de A;’,

tienen, es una indicacion de que la distribucién olectronica eon
s .



preferentomente prolata. Que sl signo smea positive o negative,
dopende do qué términoc sea mayor en Ja exprosion (4.2), si 3x‘x‘ [
o5 .

i

4.3 MOMENTO DIPOLAR ELECTRICO

En el Atomo deo hidrégono lbre, efl centro de carga del
electréir coincide con Ia posicion del necleo y por eollo no se
tiene un momento dipofar elécirico. Sin embargo, on ef caso del
atomo de hidrégenoc confinado, el centro de carga del electrdn, no
estd en la posicién del nicleo y por Jo tanto se tiene un momento

dipolar eléctrico.

St T es el vector de posicitn relativo que va desde el nacleo
al electrén, ontonces < » > = ¢ x> T +<y> T+ czok yoe
momento dipolar eléctrico se puede escribir como:

am - <> <4.9>

Debido a la =imetria de rotacidén alrededor dol ejo 2 <> = ©

y <y> = 0, asi que sol te ez ¥ fo calcular < z >, Ya que
z « T¥ ontonces se Liene.que:
2

<2>.J.I I Z (°A>LZCJ/-—-7)‘E ZG«O»[ZZ!‘J t+n]d¢d§dﬂ



integrando con respecto a ¢ y a ¢ se llega a quo:

-Z
traet 2

:‘ i e 122 ) = ———n

<aym S Zc:a.uz c:o,n [Zzzp) { z, J’nz ° 8.7 g
8 a
tz0o a=0 (3

tta+i o
zlbl'ﬂ - -fnv
- "o e o d4n

t+g+3 o

resolviendo lax integrales que quedan, reconociendo la prosencia
do la funcién gamma en el primer término y haciendo p = ¢t + 3,

después de algunas simplificaiones se obtiene finalmente que:

. © p P+l p+y
a v e e
@ = [ ° ] d* Z e B “a0
z p=08z=0 p*i p*'s

asi que el momento dipolar, expresién (4.9), quoeda como:

3 = -Ke<z> 441>

con <z> dada por (4.10).

De la tabulacién y la grafica que a continuacidén se muestran,
es clara la variaciéon monoténica del momento dipolar eléctrico del
Atomo de hidréogene confinado, desde su  valor asintético nulo,
hasta su valor Infintto conforme Eo se va haciendo mas pequefia.

Esta variacion es un reflejo del hecho deo que la probabilidad de

bollar ol olectrén dol otro lade del nkleo vaya aumentando, de

acuerdo con los resultados de 1a seccién 3.3, dando
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como consecuencia un aumento en jos valores del momento dipojar.

TABLA il

MONXNTO DIPOLAR PARA EL ENTADO BASE DEL ATONMO DE HIPROOENO
EN UN ESPACIO SEXMI-INFINITO LYMITADO POR DIFERENTES SUFERFICIES

PARABOLOIDALES
{o (aol d (—eaol
10.0100 0.0041
9.758% 0.0101
8.9724 0,0219
7.4164 0.0693
64312 0.5026
4.4636 0.2882
38343 0.3976
20473 14728
18678 2.0051
17874 2.4199
1.7018 3.1838
3.6621 3.6430
1.6054 4.8840
19814 ‘ 8.5583
15348 o 69636

1.5381 8.1669
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fig. 13 variacidn del momento dipoiar conforme la
pared ve aproxima al micleo del diomo de hidrégenc
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4.4 PRESION

En lo referente a presién en atomos confinados, es importante
seflalar que on el trabajo de la referoncia ', el analisis que
sobre la presién se hace uUnicamente se desarrolla para estados s
en cajas esféricas, situacién en la cual la presiéon es uniforme
debido a la simetria que se tiene de la caja y del estado elegido.
Sin embargo, si en vez de considerar estados s, se toman estados p
en la caja esférica, ez notable el hecho de que la presion no es
uniforme, y que se anula en el nodo del ecuador, aumentando bhacia
los polos, conforme lo determinan las variaciones angulares do la

densidad de probabilidad del electrén.

En el modelo que se esta estudiando en esta tesmis, la prosion
no es uniforme en los diferentes puntos de la pared paraboloidal,
asf que es pecesario evaluaria puntoc a punto. Para ello se
introduce la densidad deo energia c(to,n,p)AnAo asociada con un
elemento en forma de cilindro, alrededor de los puntes (n,p) con
un area transversal h{nthnAp que va desde ¥ = O hasta £ =& [,

o

esto es:
3

-]
£C_npinte = LI bbb de Ea ] Anbe 442>

El cambio en !a energia dada por Ia ecuaciéon (412> conforme la
pared se va acercando al nacleo infinitesimalmente, dividido entre

ol area de la seoccién transversal del elemento, da la presion:
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P 0w = - —t L st e vy

. €4.13>
hnhp Anbp h dt 4.1

Para calcular explicitamente la ecuacién (4.13) se Introduce

€2,38> en (4.12> y avi se tiens:

t ‘..a - £ 3
~ (o,
o<r e nsem [ ""” Z oY ° ¥%" | Zcf 9 .E.‘.] x
Aa v a v
830 o
—zn
Zza ¥ v 3
e *%" O Liap
20

Recordandc de In expremién (248> que ﬁll’ w B®, haclerxic pm x4t e

integramndo sobre ¥, se Haga a que:

. cxy =
£ _n,edbnse = - E—, 9—-—— Exd Z
ZQQV an

pzo

p P
p+2
Z LZ lJ cto.nc(o,»[ 134
'Y P~
=0 a

o p‘f‘z

prt
nZ
T2 e
|58
Sustituyendo esta exprosion en la ecuacién <4.13)..y poniendo fos
correspondientes factores de escala, después de algunowm cilculos

e tiene que la presion adquiere la forma:

2 "y A4 pez Dy
P . 2.2 {c’z Z oo ‘°"’ Pso + Pio <444
8: p? an (p’ e, p] 6p PELTES S p2 pt1
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La deorivada rospecto de P, Gue aparece en la ecuaciton 4.14), se
caleulé numéricamente, fijando en cada caso un valor para p: v

variando Pio’ on base a la dofinicién:

BRET (1
E..... r (pm) = f(Pxo > £ (Pio >
8p omy

10 Py I TP
10 10
donde p;:’ es el punto medio entre p:;’ v p:;’.

Algunos de los puntos que =e utilizaron para construir la
curva en la quo se aprecia la variacién de la presion conforme se

acerca la pared, se muestran en la sigutente tabulacion:

PRESION DEL ATOMNMO DK HIDROUNNDO CONFINADO EN UN BENI-LSPACIO
INFINITO LINITADO POR SUPERFICIES PARAHOLOYDALES, N LOS VERTICES,
i.e. p2=0, ¥ EN LOS PUNTOZ EN LO% QUK p”:!.

Zfal P IPa X 101 P tPa X 10"

e.e Pr=0 Pa=y

10.0100 1.6200 0.2700
9.7885 17192 0.2688
8.9721 1.4350 0.0251

7.1164 0.2899 0.0068
6.4312 0.0814 0.0048
4.4636 0.0217 . 0,0030
38348 0.0164 0,0033
2.0475 0.0074 0.0023
1.8678 0.0031 0.0020
17871 0.0032 : ) 0.0011

1.7018 0.0018 0.0007
1.6631 0.0009 0,0003
1.6054 0,00014 0,0002
15814 0.00013 0.0001

18548 0.00012 0.00009
1.5381 0.00011 0.00005
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15

fig. 14 variacién de la presidn poro PO Y Py

conlormo la pared se aproxima al nidcleo del dlomo de hidrégenc
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De la grafica anterior se observa que ya dosde posiciones da
alredodor de 14 a, el eofecto de la presién es apreciable y que
aumenta hasta llegar a un valor maximo para 9.7389 a, » para despuds
disminuir rapidamento, El orden de magnitud de los datos
experimentalos que se tienen sobre presiones aplicadas a muestras de
rocas es de cientos de MPa, Asi que el modelo aqu estudiado, es
congistente con el orden do magnitud que se ha reportado, cuando se
toma en cuenta e§ factor de Intensificacién de esfuerzos’”. Este
simplamente noz dice la manera en ia cual responde o se comporta, un
doterminado material, frente a clertos estimulos oxterncs. Por
e jemplo, cuando se le aplica una cferta presién a un fluido, ésta
se transmite uniformemente a través de todo su volumen, por lo que
en cada punto de 6ste la presién es la misma. Sin embargo, en el
caso que se esta estudiando, !a presién es diferente para cada punto
de la superficie parabolaidal, como lo indican las 2 curvas
mostradas en la fig. 14. El que el efecto de la presién no presente
su variacion maxima alrededor de 2 ao o do 4 ao , como las otras
propledades atémicas que se han estudiado aqui, es un reflejo del
hecho de que para estas posiciones, la probabilidad de encontrar al
electrén del otro lado del nGcleo es mayor que la de encontrar al
electrén entre éste y la pared. Si el electrén ya esta practicamente
del otro lado del nidcleo, entonces la preazién que sobre éste puedan
ejercer los atomos vecinos es menor que la presién que sobre 6l se

e jorce cuando se esta entre el nucleo y la pared.
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CAPITULO CINCO

CONCLUSIONES



CAPITULO §

CONCLUSIONES

En esta tesis se demostré que el Atomo de hidrogeno confinado
en un espacio semi~infin{to Iimitado por una superficie
paraboloidal, admite una solucién exacta. Esto permitié el calculo
de algunas propledades atdSmicas como la energia del sistema, Ia
constante de estructura hiperfina, en sus componentes isotrépica y

anisotropica, el momento dipolar eféctrico y la presfén.

En particular, la ifonizacién y 1a presién del sistema atdmico
como funciones de la posicién de Ia frontera paraboloidal, dan
informacién fisica de utilidad para el entendimientc de la emision
de electronaes por rocas comprimidas. Este analisis se tlevard a
cabo en otro trabajo. Por =su parte, la comparacién dal
desdoblamiento hiperfino y del momento dipolar eléctrico del Atomo
de hidrégeno en un espacio semi-i{nfinito, con las propiedades del
Atomo lbre, o del atomo atrapado dentro de un sélido, da una

forma de precisar y de caracterizar los efectos de la superficie.

Por otro lado, el presente trabajo permitié a Ley-Koo
reconocer que en el Atomo de hidrégeno en un campo magnético muy
intenso, el campo mismo confina de manera natural al selectroén
dontro de un paraboloide. Por ello os mejor formular este problema
en coordenadas parabdlicas en vez do coordonadas cilindricas, que
son las coordenadas que usualmente se han empleado. El que ef

electron se confine en un paraboloide da por resultado el
66



rompimiento de la simetria de paridad, ya que las soluciones para
z > O son independientes de aquéllas para z < 0, por lo quo no

tiene ningan sentido mezclarias.
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’ { ZOLA (INzT,OUTFUT

~4<A*H<thkh4&ﬂ~u~~»yumﬂu ~»H-;--«Mwimr«a«up—-wuum«w-«a»~-au~ku~&aw»\k*)

+ ESTE PROGRAMA CALCULA LOS Cui

: DE LA ECUACION OE "-'(‘HRUE../INU

* CULA LAS RAICEZDE DICHC :
MOJEL VALOR CE IlY EN CADA

P e A S oA A N IO PP S

Vi

PE
TAMAIDL
TAMANG Y
ZTAMY =
ITAM2 = 1.. 7 )
POLTL = ARRAY CTAMANOLY OF DOUBLE;
POLI2 = ARRAY CTAMANO2] OF DOUBLE;
ZPOLY1 = AFFAT CZTAML] OF DOUBLE;
ZPOLY2 = ARFAY, [2ZTAM2) OF DOUBLE;
TLL

A, B, D. R, K, J, Ty 8§ Q, Vi, CH ,AUX, CNMAS, CNUNO, CNMENOS : DOUBLE;
7, Vii, VP, ENERGIES : DGUELE;

IERl, m, CONT, N, H: INTEGER;

ENERGY : CHAR:

*ILICOEFS, POLIEXFS : POLIL;

a1+ ZPOLYY;

21 + ZPOLYZ:

FROCEDURE ZRPOLY1 (¢ A : ZPOLY1l; IORD : INTEGER; VAR 2 : 2POLY2;
IER : INTEGER); .
FORTRAN:

EIGIN

JPEN ¢ DAT, ‘PARABOLA.DAT', OLD,, SEQUENTIAL):
RESET ( DAT ::

OFEN ( SAL, 'PARRBOLA.OUT’ ,NEW,,SEQUENTIAL);
REWRITE ( SAL );

WEITELN ( SAL,'DAME EL VALOR DE "m", RECUERDA QUE DEBE SER UN NUMERQ ENTERO')

3AL,m:2 )

g SF_L‘\J { SAL,‘FIJ.-‘\ N VALOK PARA "Vi"’);
LADLN { DA" Vi

’IRITELN ¢ SaL, ‘}1

JRITE™ L | “AL FLJA Ul 1 VALOR FARA "Vii“'y;



READLN (2AT,Vii):
WRL"E ’I vaPL Vii Bl
b CUAL COEFICIENTE QUIERES CALCULAR' )3

F o
v,qp1~rr SN e ;
WEZTELN © SAL, '31 LA
N « T ENh (¥
5GY

IA ES POSITIVA TECLZA P, SINO TECLEA N ');

N = 0: (* PRIMERG SE INICIALIZAN LAS VARIARLES )
CN := 1; (% CALCULO DEL COEFICIENTE CERO *
CONT := N;

POLICOEFSCCONTI := CN;

FOLIEXPSCCONT] := N;

WRITELN ( SAL,‘EL COEFICIENTE 0 ES ‘,POLICOEFSCCONTI);
CNMENQS := 0;

CONT = N + 1;

BStm: + 1;

n:ll
oz=

+ A
+ 1
A R

B

u;mxo

= 2 &4 Vi + ABS(m) + 1;

:= - (AA * CN);

CNUNO := J / E;

WRITELN (SAL, EL CCEFICIENTE 1 ES ',CNUNO);
POLICOEFS CCONT] := CNUNO:

POLIEXPS CCONTI :=R:

CNMENOS := 1;

CN, += CNUNO;

ggé[.;ri' CONT <= ( H-1) DO (*# CALCULO DE LOS DEMAES COEFICIENTES *)
I .
IF ENERGY = 'P' THEN

BEGIN
AUX := CNMENOS;
END

ELSE
BEGIN
AUX := - CNMENOS;
END;
R := R + 1;
N = N+ 1;
CONT := CONT + 1
T := - (AA 4 CN + AUX):
S := N+ 1;
Q2 := N + ABS{m) + 1
K := 5 % 0Q;
T'X\MAS = T / X;

TELN ¢ SAL, EL COEFICIENTE ' ,CONT: 2,' ES ',CNMAS);
POTICOEFSLCONTY := CNMAS;
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POLIEXPSECONT] :=
CNMENOS :=

CN :=
END:
WKITELN <

{+ PREPARA EL ORDEN DE LOZ

FOR CONT :=
Al

TERY
ZRPOLYL

= 0y
{al,

FOR CONT :=
. WRITELN
21 €,
gy r,

23

WRITELN ¢

HRITELN
WRITELN &
WRITELN
VP i= V&
ENERGIES :
IF ENERGY
WRITELYN
ELSE
WRITELN

AWRITELN
WRITELN (
CLOSE. ¢ DAT );

CLOSE ( SAL »:
END.

COONT 13 ws &

*SAL,

[
CNMAS;

SAL )

3 TG H DG

H, 21, T

H+ 1D

1 TG W
‘Al C

2 = JONT - .
2 % CONT - 1:2,

SAL

ALY ;

SAL, Wil

*SAL)

Vi

s P
SAL, ‘LA ENERGIA

SAL, "LA ENERGIA
SAL i

SAL,'YA TERMINE

COEF1IC

T o

IENTES FARA CRPOLYL, QUE USA ZKRPOLY ¢ IMSL) *+)

LLICUEFS CH -~ CONTD:

J =", Al [CONTI:
21 €2 & ZINT - 1]:
1 LI ~ CONTI1:14,

14,
14,

12,

0N

[

(&4 CALCULO DE LA ENERGIA )
t: Vio+ VIL + ABS im) + 1;

ES ' .ENERGIES)

ES -  .ENERGIES);

(% FIN DEL PROGRAMA *)
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L CUADRALT.

ECTE FROGRAMA CALCU
LA CONSTANTE TE E57

LA
FUC T”RA HIPERFINA ¥ EL M

ESULT FINAL

DOUBLE ?RECXS?ON CILIAR ;
22,KRK,FF,OTRC,RFATZ22,822,3511

OOUELE PRECISION RAIZL.RAZ
SCUELE PDF"ISI').‘- MIMENTO

DIMENSION COEF(G: ™

_ICTURA DE L CCEFICIENTES
FEAD(SL, %) COEF: INL:, IND=0,20)

CALCULO DE LCS COEFICIENTES QUE SE NECESITAN
SL 0
S11=0 :
WRITE i5,4) 'DAME =L VALOR DE L& RAIZ
READ (5,%) RAIZ
WRITE (&,«) ' DAME EL VALOR DE V
READ (5,+; V
DO P=0,30
32=0
$22=0
DO 5=0,P
ICONT=P-3
Is=S
AUXILIAR= COEF{ICONT)ACOEF(IS)
RAIZ1=({RAIZAA(P+21)/(P+2)
RAIZ2=(RAIZ*» P+1) )}/ {2k(P+1))
SUMA=RAIZ1+RAICZ
FINAL=SUMAAAUXILIAR
52=S2+FINAL
RAIZ3=( ~1)*(RAJZA*(F+3))/(P+3)
OTRO= (RAIIZ3+RAIZZ)AAUKILIAR
322=822+0TF
EZNDDO
§1-51+52
311=511+322
ENDDO
CALCULY TEZ LA ESTRUCTUFA HIPERFINA EN SU FARTE ISOTROPICA
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WRITE(6,%)’ LA SUMA DE TODO ES ,Sl
RESULT=1/(S1A1V4+3))

WRITE(6,%) " LA CTE ES ,RESULT

RR=/RESULT*4)/3

RER=RR*(5.5852) % (S, 0503BE-23)
FE=RER/((5,291725-09)~43)

WEITE (6,n) 'CTE DE ESTRUCTURA HIPESFINA ES' FF

CALCULO DEL MOMENTO DIPOLAR
MOMENTO=RESULTA (V44414811

WRITE(:, ) 'EL MOMENTO DIPOLAR ES ' ,MOMENTO
END
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(¥ Rel

OGO 00 onaooanon

ESTE PFO
ESTRUCTIRS

MA CALCULA LA PARTE ANISOTROPITA DE LA 7
HIFERF INA

DOUBLE PRECISION 8I,SP,COEFICIINTES, CCEF,TORCS, RESULTADO
DOIJELE PRECISICON UNAFARTE,OTRAPARTE, INTEGFAL, COMELETA
DOUELE PRZCISION ACUMULA,PARTE,CORCHETE,MMIEI,ARG,EL
INTEGER I,I1I,II1,P,S,ICCNT,IS,IOPT,IER

DIMENSION COEF(0:3C),PE30Z(1:40),2¢(1:40),RAIZ(18),AIS0(12)
DIMENSION RO1(1:40)

"DATA RAIZ" GUARDA LOS VALORES DE LAS RAICES QUE SE VAN A UZAR

DATA RAIZ / 5.0030%31,4.8768051,4.3419859,4.4815708,4.0807266,
1 2.5405103,3.1868%13,2.1255120,1.7589435,0.5298:555,0.3891319,
2 0.31911981,¢.24312114,0.20788728,0.15436057,0.13178016,
3 0.10649034,0.0504733816 /

“"DATA AISO" DA LOS VALCGREZ DE LA PAR
DATA AISO /750.89177,20.98265,55.19157,
1 53.456¢0,59,18183,6r.853n¢,
2 13.02647,B.14654,6.26624,4.

ISOTROPICA RE[ERIDA
.22220,51.55557,52.43049.
$0.32517,23.80689,16.41873.

i/

READ(119,~: (PES0Z(II),II=0,14)
READ(116,4) (PESQZ(II), II=],43)
READ(2,4) (PESOZ(II),II=1.,40)
READ(O,*) (PESO2(II),II=1,20)
READ(34,%) (PESOZ(II),I1I=1,36)
READ(114,%) {PESOZ(II),II=1,32)
READ(B,4) (PESOZ(II),II=1,28)
READ(12,*) (PEZ0Z2(II),II=1,24)
PEAD(14,*) (PESQZ2(II),II=1,16)

READ(111,%) (2(I1},II=0,14)
READ(117,4) (Z(II),1I=1,48)
READ(4, %) (Z(ID),1I=1,40)
READ(7,~) (Z(ID),II=1,20)
READ(35,%) (Z(II),II=1,36)
FEAD(11S,* (Z(II),1I=1,32)
FEAD9, %) (20110 ,1I=1,28)
READ(13,4) (2(11),1I=1,24)
REAZN15,% (2(II),II=1,16)

OPEN(1,FILE="R0149’ ,STATUS= OLD')
Do I=1,18

READ( 107,45 (COEF(IND),IND=0,30)
READ{L,~) (RII(III),ITI=1,49)

$I=0
DO P=0,:
ARITE:1l,~. Wi &4 B= P

TReLILIlrie e dFILUIT) ARSI ) e (EDTC(IT) ) ANE



aaaa

10PT:2 _
ARG=24R014 11)

E1=MMDET { TOPT, ARG, 1 ER)
ARTE=(EXP! 2#% (1T ) 1 +EL
INTECRAL=FESOT( 111 ~UNAFARTEAOTRAPARTE
ARITE(B,#) INTEGRAL: , INTEGRAL

ATUMULA=ACUMILA-INTEGFAL

ENDDO

COMPLETA=ACUMULAX( -1V *RALIZ(T)

PhRTEﬁé*((RAlZ\I;)‘*fF*l} AP+1) + GAC(RAISIIN #«iP+2))/(P+2)
CORCHETE=FAFTE+COMPLETA

CALCULY DE L4JS COEFICIENTES QUE SE NECESITAN

_3F=0
D¢ §20,P
ICONT=P-5
18=3

COEFTCTENTES=COEF( ICONT) ACOEF(IS)

TOLNS =CORCHETE~CCEFICTENTES

SF=SF+TODOS

ENDDO

SI=8SI+SP

WRITE(11,%)'8I=",ST

ENDDO

RESULTADO=AISO(I)*(0.5+3,481)

EL ARCHIVO FORO010.DAT GUARDA 48 DATOS:EL FORO11.DAT 40: EL
ARCHIVO FOR099.DAT GUARDA 20;EL FOR0O98, 36 ,EL FOR097,32 ;
EL ARCHIVO FOR096.DAT, 28; EL FORO®S.DAT, 24)EL FOR094.DAT
TIENE 1%

WRITE(11l,~1' ANISO PAFA LA RAIZ ,RAIZ(In,' ES ',RESULTADO
ENTD0

END
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B

oy

ESTE PROGRAMA TALTUZA LA FFESION

F,RAIZNM
DA, AFUERA,RESULT, F1.FL,CONVERY M, PA}

RO2,CTE,FAIZ,RA
S PRECISION JEF
10N COEF« ™27

TTER NAMELAL1S  NUMCI NAMEZ+15

AFITE(6, %) RDEN [E LA RAIT’

ACCZFT 2%,N40M

FORMAT(AZY

ENCOLE(LL, 30, NAMEL Y NUM

FORMAT( "CQSAS" AL, . DAT)

NEEN: 1 . NAME= ,ETATUS="0LD .READONLY)
ZNCRDE(12,
FLRMAT( "CU3A JAZ, U LDAT
OPEN(2,NAME=NAMEZ , STATUS= OLD’ ,READONLY)

READ(1.,*)RALZ

READ(1,A)CTE

READ(1,4) (COEF(IND) , IND=2,30)

Fl= DE_EVALUACION(RAIZ,FOZ.CTE}COEF)

READ( 2, #)RAIZP
READ( Z #) CTE

READ(2,4) (COEF(IMD} . IND=0,30)
READ(2,#)NU

CLOSE(1)

CLOSE! 2)
F2=DE_EVALUACION(RAIZP,R02,CTE, COEF)

DERIVADA=(F1-F2)/(FAIZ-RAIZP)
WRITE(6,A) 'F1,F2 ,DEFIVADA =’ F1,F2,DERIVADA
RAIZV=(RAIZ+RAIZP)/C

WRITE 6,4) "RAIZM=" ,FAIZM
AFUERA=EXP( - L+R0Z 1/t (NU**2) A(RAIZM+RO2))
RESULT=AFUERA+DERIVADA

WRITE(6,4) 'RESULT ,RESULT

WRITE(6,~) LA PRESION EN UNIDADES ATOMICAS .E3
WRITE(6,50)RESULT

FORMAT(E1S.6.

CONVERSTON A PASTALES
CONVER1=RESULT- Zalls

WEITE(6.+) ‘LA FRE. 0N EN PASTALES ES
~ TE(bLZOOiPONV

rU° CION DE LA 7
2oeENL
JEARED

v



DLUBLE PRECISION
OIMENSIGN COEF” ::30

CIZNTES . 2TRITHETE,. ST, 37, AUX

COEFICIENTES=CCEF L"’ON"’MC\;"FR s .
CORCHETE=(RAIS**(P+2) )/ (P+2) + RO2ZA(RAIZA~(F+1))+(P+]1)
AU¥=CORCHETEACOEF ICIENTES

3P=8P+AUX

ENDDO

51= :.\I+SP

ERNDI

CE "XALUA"ION CTIEASI

RETUR

END
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MCION
IENDO

DCGUBLE PRECIZCCN
COUBLE FRECI
REAL RAIZ,ROL,ROZ,
INTEGER F,£,I70ON

REALD 23,+) (COEF/IND},IND=0,30}

WRITE(&,~) DA LAZ DIMENSIONES IN LAS QUE QUIERES LA GRAFICA®
READ(5,%) GRAFICA

IF ‘GRAFICA.EQ.2! THEN
CCP'CCCCCCC”CCFC”CCF"CC“LFCCCCCCCC ccee
I7A EN 2 DIMENSIONES <
PFF”""CT‘”‘CFCCECCCCP”CCCCCCCCCCCC"”C"C
C TALCULO PARA RC1=0
RO1=0
DO PRQ2=0,10,0.1

Y=NU«{RO2-RQ1!

IF (RO2.EQ.0} THEN

TERMINOQROL=0

ELSE

TEPMINCROL=(RC LY 52?'—:-?02)1'2.43700)14
ENDIF

WRITE(#2,%) ¥, TERMINOROL

ENDDOQ

WRITE(SS,« 01N

o TALIULY PARA ROI=0

ROZ=0



DO'ROL=0,FALIZ, . 01
Y=NUA(RO2-RO1:
IF (RO1.EQ.0) GuT) 200
! SI=0
PO DO P£0, 20

SP=0
Do $=0,P

ICONT=P-S
I8=8

COEFICIENTES=_0OEF({ ICONT)ACOEF(IS)
PARTE=COEFICIENTESA ( (RO1)*AP)
SP=SP+PARTE
ENDDO
SIZSI+5P
ENDPDO

200 TERMINOROZ2=0
TERMINORO2={RO1*SI42,43700)/4

; WRITE(6B,4) ¥, TERMINORO?
Lo ENDEG

oo WRITE!68,+) " JOIN"

ELSE
20CCCCEECEEE TEn EErEeaeeeeeeeeeneneonce
SRAFICA EN 3 . e
P S ool ote ol o B o Y S AW ATl ol Wb A O S O
4 CALCULO PARA RCL=0
ROl=0

DY F0E=0,6,0.0
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::NU;:Q‘%;ROUW ESTR TESIS Mo nese
F(RO2.E2.0) THE SR BE 1A mmmuarEes

TERMINGRC1=0
ELSE

TERMINOROL=(RO24(EXP(~24R02))*2.437001/4
ENDIF

WRITE(£8,%)0,0000000E+00,Y,TERMINOROL

ENDDO
WRITE(HB,4) "JIIN®

TALCULC PARA R0O2=0
RO2=0

DO RO1=0,RAIZ,0.1
Y=NU*(ROZ-RO1)

IF (ROL1.EQ.0) GOTO 300

COEFICIENTES=COEF(ICONT ACOEF(1S)

PARTE=COEFICTIENTESA( (RO «*P)




TERMINGRO2=(RO1*STAZ2.43700 /4
WRTTE: 68,410, 0000000800, ¥, TERMINORS2
ENDDO

ARITE(68,~: JOIN’

TALCULO PARA LOS DEMAS PUNTOS
fals] ROI=0,1,RAIZ,0.1
WRITE(68, %) JOIN’

DO R02:0.1,6,0.1
K=24NU~{SQRT(RO1AR02} )"

Xp=-X

Y=NU*(RO2-RO1)

SI=0
DO P=0,30

SP=0
Do s=0,P

ICONT=P-&

18=5
COEFICIENTES=COEF( ICONT '+ OEF(IS)
TERMINCENFPYS =COEFICIENTESA(RO1 4AP)
SP=SF+TERMINNENFYS

ENDDO

SI=SI+5F

ENLLO

COMPLET = (ST*(FOL+RCII#: ZXPL~24R0211 42, 327004 /4
WRITE(68,*)XF,Y, TIMPLETO

noe

ENDDY
ENDIF
END
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