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l.a c.omp1 • ...;i·~ir.1¡1 mi1:::r-os1:(•1•i•:.1 ,J... lrt 111.,t ... :·r·ia hd si,J1> objeto de e:i;l.udi1J 

dh:.~:in l•:is th:mv.:.s ::iut..i~uos. El dt..oniu. co11i;ebido ürigiur.1lmt:_.nt.P.- por· 

Dt-111óc1· it .. o \" que act.u.'.J lme11t..t: hd sido dt::slig.ido de· 1.1 idert d1:: 

iui".1 iv isibi lid.:id. es básico en el est.1111 io r.lel t~st .. 11lo sólido. 

Cle1•l.ament..:-. l..1 dindmica de·l ;:\1 .. omo 'lisiado tu) ·~s i~u.11 d l., de ;:irp1t:·l 

que fi.:11111.1 V•il Le de· Ull "1·1·eglü d•?111,ro dt:.• 1.1 mal..et·i.:w. pi:·1·0 C1)1110 1111a 

"•Pl'OXini •. ,.::ió11 1·.1zon.:ü1l•?. es v..:ilido conside-1·.:.1· l."-t supo1·posiciÓ11 de 

IH.if_..;-1.cí.:-1h·s c~ul.re iit..omos aislados p°'r'' represent..ar •·d arreglo e11 

i11t.er:J1.ómicos co11~t.it.11yen un.'"-t 

l1t:•1·1~-lmie11ta p.:11·,) el esf.11tii1) de Lt?mas t .. 1h·s 1:01110 eHergí ... -ts de f1."lrm.:.ción 

1le s61.ido~. prC)piedades mecánicas <i:onmresibi lidad) ,,. estruct.urales. 

ilinámi·~··' de' t..lifusi6ri de impu1~13'Z..:ts en s1Slidos, esL11Jiü d·:· Cétllibios de 

r.,s~ y dh;pe1·si1Sn de át..i:1111os por cnlisiones. 

Lé.IS l.t::úl Í·:t5 de r1111ci1)T1dlPs de det1siclad ha1t explot.adt.) la h.:.bilid.id 

dt".· espres.:tr· l.:is p1·1)piedddes físicus dü- 1111 sist.i:-m.:t c:n t.8r·mino$ de su 

11ist..r·ibución d1:. c<.u·ga., .:iport..:i11do 1·1;-sult.:idüs TU)i..lbles er1 el i·studio d13' 

pül..er.ci.:.les i11l.or .. 1l.6111icos ..,,. l'ut-t·Z•'iS nlúh:Gul.~r-es. Era P·t1·t .. h.u l..11', ~ 1 

111odt:~lo dt-1 ~·:'s .:1.-:: eh.:cl.1~i:.11es de Got·d•)lt v i-.:im (GK) hol pJ·i:,b.-ldO s.;·r {1Lj 1 

•""U l.l 1 .l~.·~c1·i111 ió11 de l.:t i11t.e1·.:i.c::ción enL1·P: sisf.t~m.as d.-· c.:ipa ct=.:1·1·-:1d.·,, El 

r11·op1:1~i t.o de '-;'st.t~ t.1·.:.ib.1jo ~~s 1.lt:1·iVoll' 1111 .. t 1:-xpt'esiún l)t'."l)el"-ll P·:tl'd 1.1 

i11 tt~f'o:tt::cii511 c1.~u l1)111Lir.t11« t,: lds:ic.ct 1;'11 l.1·e di:; t..i· ibuc il'•n(-'S de· c .. t l'Q'•l -t t.1~11u ¡,~,, 

I"Ígid.:t!:i:, c:o11 sü11et .. 1·í.:1 .it·bil.1· .. 11·.i.1. t..:t:m~Lruid.is '·' p.u·t.i1 ,¡,~ f1w.:ic.1,.:- ..... ¡ ... 

011d.=t ntnnoelect.P611il':<is (sin 1;·~r,t11) d(~ H.:ii·t.1·.:·1:"-Fi:u::k. 

La t.esis sr.> h.:- diYididú en cu.-.it...H..1 ·~·:1!1lt.u1':·s y tlfl-1 si'·ci::iú11 d.-

apéndices. En t?l pl'imel' i::.;.µit.ulü s:1:- expli•~·•ll 



r .. ~1·11d., ... ~1. ..1·1111. 

ll • .t1·t.1·1:1:--f1 ... J... .., , ¡.,, 01·hj t .. ·11~... ll<.11·t.1·et;'-Fnt'.:k-.;;; l."t ... e1·: 1u:i1· ti 1t.im11 S(• 

Pl't:"St::"1tl,.:. 1;.d 11111rft-•l1.• de G(l1·dú1t-J..:i111. C11 f•l s.1:-~1111.Jn 1;11pif.11ln ,.;e 

J..;':-11e1·.:tlh:.s 1:l 111Ct.(,.Jo de G1)J•d1Jn-Kim par.:1 el t.1·l.1l .. 1111ie11t.tJ d1: l·.t 

i11l1'..!'t"r.t•::i:io11 •. ~011Iomhi.'t11 .. 1. 1Jrigin;.tlmente 1 imit.ado a át..1)0JOS cou simet.1•Ío:t 

t:·srrh· ic.J. p ... r.:i .1p 1 ic • .stt~s..;- a casos en qui: ex is1.t:- una d iI·ec.c io11;d idrtd e11 

L.: ... i11t.i;-l .. 1c.::iéln. Con dVUdct del t ... eo1·•:m.;. de Pou1"ier. l.::.s ir1l.t:g1·.=.le·$' ,¡, .. 

dl)s .::.:-11t.1•(1S qt11:- .'tJJ•tt··~c..::n r-11 los c .. :ih:;uJos se· r-educen .=i i11t.,~gr-.1l1'"S ,f~ u11 

solo c~11t ... r-o. Did1J. b~ll('t'<1liztlción 

tr·.)h.:.ijo y es: u11a cont.r i b111::ión 11ueva. 

c.011sf.if.11ye la p .. u·t.e 

En el capit.ulo !.res 

1';1:011t~1 .. 1J d1• l 

se PPr:OSt~11f..l11 

los r·1:-suJ f,¿u"Jos P<lht c.:.sos específicos <cit.omos con siinet.rí .. 1 "S"J '.llh'- ...:. •..• 

conipar"''° '::on v.1lc:tL·es cot'l'(•spo11di.·~nt.es obt..enidos en la lit.t~:1·;.t.1u·.:1, L.1 ... 

ct:anc. lusiünes del Jiresent.r~ Lr•'.lbajo se dan .;•l el ca pi t.11 l n i:11.)t~1·1 •• 

F'in.:.tJ111,~11Le. en la sección de apéndices se enc11ent..1~an tJlgunos •:lÍlcult: ... 

i:k·f.o11J,·11ff1~ t'.11vi:1;0; r·.:•sult.ados st:: usan en i::-1 test11 pr-i11ciJJ.;l .. k· 1.·, t,.,....,i .... 
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CAPITULO I. EL HODELO ATOMICO DE THOHAS-FER!il Y SU USO EN EL CALCULO 

DE INTERACCIONES ENTRE ATOHOS 

Resumen 

En este cdpÍLulo se plantearán los conceptos fundamentales que 

encierra el modelo estadístico del átomo, así 

t•n el est.udio de poLenciales inLerat.ómicos. 

corno sus 

Partiendo 

consecuencias 

de· la idea 

•Wiginal de Thomas"' v Fermi12
' se obLiene 

densidad electrónica v poLencial elecLrost,át,ico. 

de Poisson se obLiene la energía Lot.al corno 

una relación 

CiLando la 

una funcion"l 

entre 

ecuación 

de la 

densidad (principio de auLoconsisLenci.l). Asimismo. suponiendo el 

Lraslape 1·Ígido de densidades de carga át.omica se demuesLra que el· 

potencidl de interacción ent,re dos át.omos de números at,órnicos 21 y 2z 

separados pl)r una distancia. R t.oma la rol'm~: 

VCR) • ~ XCR) 

donde XCR) ·es una función de apanLall.lmienLo. 

ll<>1·t.ree-Fock-Slater para Por oLra part.e, empleando orbitales de 

representar l<> densidad atómica, 1,,.¡ como lo sug ir iex-on Gordon y 

KiA1t:u, se muest..ra la met.odo log ía a segu il• en el cálculo de 

int.1:?racciones mas realist.as bas.:\das aún en la funciona:! de 

provenie11t,., del modelo de Thomas-Fermi. 

1 

densidad 



l. 1. EL ATOHO OE Tll011AS-FERH1 Y PRINCil'IO DE AIJTOCIJNSISTENCJA. 

F.n el estudio de át.omos mt1ltielect1·ónicos, el hamilt.oniano que 

desc:1·ibe su comportamient..o present.a serios problemas para ser resuelt.o 

en f'nr-m., exacta. Est.e es''>* 

-hz z z 2 
11 • 2iñ- E "': - E E ~ " - + E E¡?--- < I. 1. 1 > 

l CJ. L l Ct J 1.) J ~ J 

No es posible separar la ecuación de SchrOdinger como en el C•tsn 

de át.omos liidrogenoidi:s debido al término de rep11lsión que sur·~e po1· 

las int..eraccit)11es entre los pares de electrones. 

El pun.Co de part..ida para los cálculos con respec;to a c11alquier 

átomo, excepl.u-:indo ~ los más ligei•os. es la aproximación de campo 

cenll'al. Oich;1 rlPPl°1ximación rtsunie que cada elect .. r·ón se mueve en uu 

¡1ot.encial V<r) esft:pic<tment .. e simétrico, p1~oducido por el núi::leo y pc··r· 

Lodos los de111ás t_ .. lect.1'1)nes. 

Dent..1·0 di'! esl .. 1 aproximación, un Cdmino alter·n.1tivu coHsisLe eu 1.1 

hipól.esis ad iciollal de que VCr) varía muy poco ~n u11 Vt> lunu~n que 

, .ont.1:.n~.-:1 mucheis t:lecl.rones, de mod1) q11P. est.os pueden S"?'r cnns idf.>t•dd1 ..... 

•.1)11\0 u11 t:)d.S 1h-~genf·rado ~ t,emp~raLura T • o. y p\Jeden ser t.ral.itdOs iu:.1· 

medio •le la est.adísl.JGB de Fer·mi~Dirac 

.1ist...in1·ió 1·.:..Ji.11 1-: d. p~r·t.ir d1;;- la cu<'fil no exist.1:-n v~1r-L1i;ion~.,. 

u111si.t.:.1•.-.tl1l~:-; ~11 el pot.e11,~idl v 1<1 deru;it1~·2d d~ oive} ..... s el.:-1:t.rór.licos ~-. 

*-··--------··· -
El e( •• ,t,..,.~ h 

, ~",¡'~' 1..i> ·~.. P•.·J"<:' 

2 



cons i1.lt::-ran 

f = ----
1----- ( I. !. 2) 

e(E-Ea>/kT + 1 

1 · •.-..té of·.11p:11JI). En eJ c~ro d.bsolut..o. T=O, 1...1 función d(.• distribución 

J•.::::.ult.a 

r = ( 1 o 
E 
E 

l;tdos L i:-11 •.. 1•l-1 ;111.-, ,¡.~. J,10.:: dir· 1:·.:·(:-l1)11•:-.s : ... ,, 'r' 

(J,l.3) 

sist.1:111;1. 

(l, 1,() 

(l. l.')) 



Id + k~ + k~ 

Poi~ otro lad1J. las .::011<.Jici.ont~s dú f'r1)11t.er.:i p.1ra Id 1:dj.:1 . .;;.•.d1 

if,CO,y ,z) 

.¡,ex .v ,O) 

k)! = 2r.nx/f. 

;¡,f!.,y,z) 

.¡,<.x .v ,Ll, 

c11,=o.:1,:2 .... ) 

<ny=o.:1 .:2,. .. l 

s l1:-11d1l E ¡,) ~n~r·g i ;t Lot..:d dt.~ l .:.·h:-i::f.:·L·•1;. 
11~·11 r II:.• 

<l.1.f,) 

'r.: :'> 

( r. 1 • J:) 

<I.l.•n 

.Si o:ihora SP cunsid·~J·--i i-•J h1:_•i:ho dt'.' q111~ 1:d V<,t}¡)J' dt:> 1·\ju-:1 .. L.-:t1:h-111 d1·l 

vcic.:Lor nic.111ct1Lo P esf..J d .. \dn por 

<i:i> = h iZ. ( r. 1. 11 \ 

de· l .. ls uc11.:.cior11~s ( I. 1. Q) se olit.ienen los va lin·cs permit.idos: p,i;,,1 

(py .p,. ,p;.: ); 

0.J.12} 

q1·Ln:.;···ri.1l 1!t· 1i1111l.i:1-:., 1:11¡·.1 c.:~td.1 t111if..1rj.i f.(~ndl'f-Í l.1s dimüt1SJ•)rlt'!S 



(!. 1. 12). 

" = ~h 3V 'P 2 . 

<I. l. 13) 

< I. L t.D 

o,, <f.l.lfl> ,, <L\,Ll), 

mostr":ldú t:11 l,j fign1·.1 (T.1), es 

dVr-~ = 4np 2 dp. 

N(p)dp = OnV p'dp. 
i.' 

<I.t.15) 

(f.1.16) 

E11t.oru::i:·s. el núm1;1·0 de est.)dos cuya ma~nitud de- p- es n11?nor o igll".tl .-, 



''''"'·" 1•.•.,: 

'\ 

p,/ 

~~;;;:1~ r· 
fl<.-neot o rt dp, 
·~•rsr• e+Jc 

. P, 

P~a."1/3n 2 h3 • 

Como la 1:--neq; i ·l ~P. cu11s1;-pv.1 1 

Eo llt P~oH 
-2m 

r 1. l. 111 J 

Fl91Jr 1l 1I. 11. !\>·•/-••ti' ••-

ei;-r.;r1•:•J9 cort~>;;porvJt••'i 

l1Jnli;,U €-+dt~ •~I ·1/ • • ! 1 • 

lou ·je una p1JtlÍ. r.•1l•1. 

((.1..1',1) 

(1JtkJ.~n IH•l'"-

([, 1. ;J.l) 

0.1.22) 

siernio el tuá)\'.imn valor PiH';) E0, cero. yn que se i:~st,án considt-c-r·.:ind•"i 

. , 
6 



( {. 1 . 2'.ll 

( I. 1. 24) 

r:·C r·) = cr. t. 25) 

Al susf.itui1· pCr) dacio Pc'r (J.1. 25) en CI.1. 26) se obtiene 

<l.1.27) 

CL 1. 27) dt-be cumplir- condiGÍt)nes de f1·01d.e1·..i específic.:1s. P-H"•l un 

<:-it.omo neutro, las condi1::ion(·S Lk· rront21·.) se puedr.:u d.:n· t::r1 l.:i fuJ·Jll·J. 

p.>r'> r--)0 

([.1. 28) 

p.)I';} r--)r(1; 

Jo cual expr·,...~sa que el <lpr,t1t.allamient.o <5e vuelve nulo cerca riel ntk·leo 

y que 11eut.r·aliz-l al át..omo paJ•ii distancias muv leja11.ls. 

l. .. '\ ecuación CI.1.27) y a l.:Js condiciones Je r1~ont.el'a, indept;1tdie11te de 

\' 



<I. t.29) 

h' 
a.:• ar -- • 

me 2 

Al101·;J bien, dt: .. bido ·l Vt simet.pfa esfé:r-ica cfr:l problema, el c1pr:l'o·;1dor 

la11lacia110 ~•! 1·1!1111ce a su ~~t·L~ r·~dial: 

1 ¡¡• 
?'.¡, = - ---,< '"P) . 

i· ar 
v (~11 té1·rni11üs de J.°' \.';11· idble x se tiene que 

ª2 1 ª2 -- JI:·-·--~. 

ar2 .:t 2 dx 2 

S11sf..if ... uyi:-11d1:-i f!.1.29) 1:-n CI.1. 27) "St:- cdJtier1e finalme11f.1~ lil 1~11nocid..:. 

e I. 1. ~JO) 

f(:d-·-·-->1 p"r-.:1 x--·>O 

(f.1.~ll 

f(:..:)-)0 

ll 



coulombL111ü dt.r·.1cLivo pr·oducido poi~ el n1kl1~ü (- ~·) d+'-hido .1 
[' ' 

J.; 

I. 2 APROXUf,.\CIONES AN..11.ITICAS A LA DE:NSH>,\D Df~ CARG,\ DE TllOHAS 

rr:i::11 r. "" 

t.érminos de },) f1rn,ción r, N:Ot;ida por· 1:1 eGtJdCiÓn (I.1.21) Y qnt:.• 

saf.israce las condiciones <I.1. 31). 

Pcr·o la 1:.·1::11.-1ción de Thomas-F'ermi es del t..ipó no líu€'al de segundo 

1n·d1•n, por lo que es imposiJJli.: 0bt.e11cr su solución an.:ilít.icJn1t:11t.e. 

Con el riu de obtener una e.'<pr·esión .:.nctlit.ic.:J t::p1e Sdf..isf<:iga };, 

t?c11aci6n de Thom:..is-FePmi dr.mt.r·o de una aproximación r<1:zon.:1ble, se h•H1 

seguido dos ca.minos. El Pl"imel'O consist..e en f;;..:pr1:s.u' la soluc:ión 1-:n 

términos de una s~f"ie de ru111::ioues simplt:~s: tales i:o1110 1-J(d .. encir.is ú 

cxpo11enci~'.1 les. El st:-gundo Lusca expresar l'l ec11;.u:::iór1 di!: Tliom;.s-Fi::r-m i 

..-~11 una !'01·111.1 que se pueda resolver an.:i l i ticJ.me-11Le de 

9 



J'(x) .. E d~ X_., J. (l.!..\\ 
~·..;.o 

dondt'? a •f 'C0)•-1. 588588. Los coe!'ici1:-1it~1:s de l.~ se1~ie hah 
2 

1::.alc.ul<ldos h.1sta el t.é1,minLi cuddr-agésimo. 

Ot.r.;.\ exp.:msión asint...ótii::.:. fue dada por Coulson y tt;u·ch <19~jl)) p.ir-.:J 

PaM el 6lomo »isL:ido, f'=13. 2709731l·lll y A ... -0. 7720018726. 

introdujo l.> v.u•ü1ble 

u =¡ix'-/(1 + ¡1Fx'-), ¡j=O. 2507623787. 

convergenci..:t f';1101·memente, Pél'mit...iendo calculo1~ f' dB11t .. ro de UUiJ 

exacLitud de 12 cifras significaLivas para x ~·1 y de 6 cifras par~ 

" ~ 0.6. 

Dentro de las dfiJ'OX imaciones t.ér-minos 

exponenciales se eucuenl.l.'-l la de Moliér-e (1947>~ donde f(x) está d.:u:i:1 

Debido d su simDli1:ídad y precísíón. la .apl'1)Xima.ción de Holii?r·e es 

10 



r<;.,) = { 1 + ( ~ r r. 
donde d=14.l 1 .1 ·,.,.cQ, 772 y c=3. 886. De modo que: 

Dos expl't:-siones más simplt:>s y apPoximadas fuer-on dadas por 

y 

('(;<) ~ 1 - X ----c3 +x2)1/2 

r<x) • 1 - :2x 

1 
f(x) a f+l'.ix B=l. :J'.i01. 

Ll1·inkm..in (p>;;.1) notó que ~)l t':Scribir 1.1 ec11;1ción de· Thomas-Fer·mi 1:::nmo 

.:-1 t.1~·1·111i111) (;..: f) 1 / 2 si~ puede cünsidf>t·.:ir· cn11sf..J.11f.i:• p.)r·a :< 

con Ac:ct.e. cuy:. solución es 

f(x) • C x" 2 1: C2Ax 1
'

2
), 

l 

sie-ndo C uua co11st.arit.e aPbit.raria y K una funr:ió11 de 
1 

I. 3 IH:NSIDAD DE LEN2-JENSEN. 

Br?ssel 

Ol.1·a de las -iPl'OXimacioues Pdl"'a la f'1J11ció11 de a.pa1if.4llrlmi.e11t,1) 1fo~ 

Thom.u•-Fer·mi 0s i.~ p1·op11r.sta por Lenz 't' J1:!nsen j 

10 1 , quienes obset·v.-u·on 

11 



PúI' 1111 polinc)miü que admif..l desarrollo en serie. así q111:- eligiernn 1rn.:1 

foJ·ma pol inomidl 

(J. :J. 1 ) 

t.lo11Ue A es l<J constante de Ul)rm~dizdción y 2 1~s el u!Ímer·o de 

Apéndice 1. 

cc::l, 

frl = 2 ,.-v2 
~~~ X 0.3. 2) 

odelantt:. 

espP.rado del oper·ddor de e11Pt·gí." cinét.ic.:1' u>. 

<T.~.'.)) 

rr,¿. = .!, "'icf.p)n.'+k'+k2) 
• \ " y " 

r r. 3. 4) 

(T) 2 "'-hz J .. ~ ,..-Hk•Pl -1 c.ifk•P)<k'+k'+k'Jdr 
1... 21ii·- V · \i "' y z 

!2 



.. 2 

rií\' í.:<k~+k~ +k~ \ fd r 

... "<k'+k7.k2). ,¡¡v ~ '< .,, z 

di:--1 c ... 1s•.1 di::.(.J't_•l,1;. al co11l.i111J1), de modo que 

<T> t.' V 
--,. -··- Jk'dv 
mv Bn3 

m -h~_ -- fk.dk . 

Y dt:bid+1 .-1 l.·1 i·r~ldc.ión <I. t.19): 

<T> 

2rr 2 m 

~t.'_ C3rr'J'' • p5'" 
10m 

( r. :J.·~) 

CI.:J.7) 

En la obtención Je J.-1 et::uacicin <1. 3. 7) se ha conside1·ado un 

t:>lemenf.1) dt:- volumt:n en doflde se satisra.ce el l'equerimi~nt.o rl~ 

u11ifo1·111ida.d del pot.enci.::.l )' e·st..~dos elect.rónicos próximos enf..t·e si; la 

eu~rgí.i:t cinética t.ot..al s~ obt,.iene int..egx-.-u1do sob.l"e Lodo el volumen: 

f< > .• 31. 2 
2 2.···1· ~,. 

T • r •w • Ioñi c:i11 ) P dv. CI. 3. 8) 

La eni=1·~i.:. t.otal se í:SCt·ibr.: ent.onu::-s CORllJ 

E = ?J!'.'._ C3nz )Z/3J,o!:l "3dv - eof p tf,N dv - 1 
e~f P .¡,.. dv. 

l º"' 
2 n.::t.9) 

13 



* Pu i . .:..-:>f'lfJ 

( J.:l.10) 

(f. :i. t1) 

s11st.. i t..u ye l<:t .=tp1·0:< imac i(111 ( I. !J. 2) p;11·:t 1".J 1-:-n J • .,. 1~1~11.v.:i611 < I, :J. 11 "> S•: 

l 7. . 0/2 /j.' 
1.2 'l!I:.:!... = --~·;-_!.: ___ 2 f u2 e-· A. 11 d11 + e . 

dr- 4 . t 

Y después de i11Legrai- poi' p;1rles t·sl.<:t úlLim:l exprr:s itS11. J·1::"::>11J Ld 

!. + '1: )e_-,t;;:P_ e, 1'" = 2eo ( + e . r ..¡; r 2 

Las const~ntes Ct. y C
2 

se evalúan por medio de las condicion1~s de 

rronl.era 

\' 

La c<tr:la d~l 

al ~t mb')tv 
~ladrón 

e poru 

.p.,->O. 

ge denotord. 

lo Í•Jncl6n 

1.:1i.1111Jo P-··>O. 

ahc-ra eo pura confundula 
g>:pononclal. 

11 



l'l'•Sll) t..111Uu 

V 

C =O. 
2 

Asi que el 11111.ew;ial elect.r-ost.át..ico dehi1fo d los c-lt::>ct.1·1)fles es 

(l. 3. 12) 

Ahoi-a se pueúen resol\•.-,r las f.1•es inf.1~gi-ales de CI. 3. 9). Se 

comenza1"á cou l..l primef'a. referent.e ~·.i termino dl" ene1·gfa 

SIJSl.it.11ve11do o POI' lol CXPl'CSiÓn fl. 3. ;n: 

di' 

Eu "=J S1~¡;11ndo t..6rmi110 d1:· CI.3.9J, .-.Ol't'esµondient.e a la int..erar:cicin 

-22 e; A. 3
/:l 2 

l"í:. 

-Z2 e~ " -2--

Y r.11H~.1 el t.é1·mino t:fel 1)otencial t'.:lect~rostát.ico ent..re los electrones, 

Usdndo el i-esult.ado CI. 3. 12J P-'"'ª .¡,., v el CI. 3. 2) p;>r;, p, se f.iene 

22e~A;,/2 
8 

Z2 e~A. 
16"-

15 



Cu11 Pst.o, la ene1•g1a t.01..,1 en funci1111 de ~ se escrib~ 1-:om1,) 

<I.:l. \:Jl 

Y mj 11 i111 i z"'11do esta ex pre si rin i·1:-s1,P-:ct.o de l(1mbrla se obt. iene 

dE • -2'_( :~J¿.3 ..,, .. , 2 . 't 2 2 2 Cl 
di.. 200 2 '' C.; -'·• A. - i (, ' •>o m • 

por. lo que 

<I.:J.Ul 

>.. "' 3. 459 2 1 
/3 .. :; .. 

Est.e valo1· de lambda da la energía t.«•Lal mínima"' 

E a _2)_,3n)u320/3 2 ,350)2í2)va22/3 -2 _ 
400 l-2. ' eo ªº l-36 '311 '''' 

- 72 2 2 350 ( _ 2) U•ztd -, i6 E-o 36 \.3ñ" .1._., 

<I.3. t:.J 

t'--t 

para ol ·S. lomo dv 

do capas elwctr•;:; nlcrt, 

r:omporlO-mL~nlo 

16 



muest..r-an 

elect.rónica:s 1ie Thomas-f'ermi, Le11z-Je11se·n y mei:anocuánt U-:a de H;);rt.1·~.;-

L '1 POTENl:IAL DE INTERACCION ENTRE DOS AT0!10S DE Tll0!1AS-FERHI'"' 

En nst,., St':)1:r-:ión se hace un t.rat..amíento sencillo sobre el u.-s.:o del 

"""1.-lo de THOHAS-FERMI para el cálculo de potenciales int.eral.ómicos. 

Supóngase que se t.ienen dos át.omos de TllOHAS-F'ERMI con la densid»d 

modelo dt."' THOMAS-F'ERttI cousist.e esencialn1ent.e de tre..:;; términos: 

a) La e·Hergia del sist..i::-ma fol'mildü por ellos a un-a distancia R 

pequeña. enlr-e los i::enLl'oS de stis nlicleos. 

b) menos hs sum•:1 df"- sus energí.:ls cnando est.án sepnrados por 

Es decil' 

l.l.l<.R) = ¡:;.,, 
zz 

t 2 

o .. t.n 

17 



enl.1jnces se t.i .~ne que 

llotCR) ,. -O. 758 
2 e 

, 
cz +7. > ' " - r -o. 758 " ao .t 2 r..o 

-0.7'..Hl·~ {(2 +?. ) 7
/

3 0.4.2l 
""'º .t 2 

qtJe es una l>ue11d .ap1·oxi111.1cinn. 

2 2 
11ult.ip lic.ando Y di v idir~ndo ahora por -¡~i i·e.sult .. ,: 

z z a 2 cz +2 , •. 3 

u~t( R> R -o. 758 ~- (- ' 2 

" 2 7. t , 

Luego entonces, sumando nhor-a el carnbio en enel"gia UP. 

11ucleaf'. l<> aner·gía de i11Le1•acc:ión total se1·á: 

2 2 
VCR) m k 2 o>2 + UotCR) 

2 2 2 2 
[ 

C2 +7, ) ;,. a 
VfR) a • 2 e2 O. ISO 

t , , _. __ 2._. -¡¿- -ir-- ,, 

2 2 
\'O() = · ~~.2.. ei :.:o;,.,.-1n) 

fT.4 .. P 

- z7./;I - 2"" 3 
t -·--··-'-2 2 

t 2 

o. L :n 

) R 
dr.J 

doude X<R/.:.,.}) es pr·ecis;-'merrt.e la r11nción de .ap.antallamient.o ,Jt· 

TH011AS-f'ERffI, •:•)íllO h.> sido demosf.f'ado por F'frsov "". 

interacción ent..1·e tit~omos tiene la mismá caro:tr:t..er-ist ic.1 que lrt r11iu:jón 

de ap.111f.al1<1mi<'nLo "Lómico de THOllAS-F'ERHI, ··~capto que .~Jior~, "1 

" = o. 005 .,,., rz'/' + 22 '')-u2 

' , 
en lllF;"ar de .l • D. 805 .ao 2~va del caso atómico. 

11J 

CI. ·L 6> 



f. '.:i HETOIHl IJE llMffREE-F'<H-:K Y ORBIT ALE:': l!ARTREE-FOCK-SL\ TER 

Otro los trat..J.mie11t...ns t;,-l estudio iÍf.4HllflS 

¡_;.1mµtJ 

surn~da sob1·1.· esos electrones y ·lSumid.J ser 

esférica(9 >. Asi 'lUe el campo r.e11t.ral 1:n qui: sP. mueve G.Jda electrón 

d1:- 011Ua dc.~ t.odos los dt~m.:is ele~~Lrones, supordenJo que l..'l d1~nsiddd di;-

Oe E-Sf,(_• mod1), •;:(;' 1.:omi.:.•112.:1 rJuI' r-1···-·scrih1r· l .• 8'1::1J.)l::1ó11 (f.l.1} 0.11110 

N N N l 

11 E B ( •·. + L Ei~-
L:::t 

"' so pide que U
1
,(r

1
) se .~semej•) ·ll \'erdiid~}'¡) l.J'·if,(•¡pAi •. d 

N p2 
ver ) = E 

t l r;' 1· i t 

1 E V(,., ,l - r: u, e'". i 1----->n. 
l ' J ~ l 

l =11 > l l 1 

{ I. e;, 2) 

Er1l.ur1c0s s~ pui-:.·de simuJ.:n· (d 1::0111r.Jú1·f .. ·1mh~nf.1) dt"l :!.is:Lt-lll<.1 c.1·111 1-'!l 

h.:un i l Lou i:u10 



N 

E V/r,J ( l.,;, :1) 

t.::t 

donde 

C.1 .< 1' ) = U (r ) - Ze~ 
t l t t r 

( 1. ':i •. J) 

' 
Esta cxpf'P9 ión pet·mi te. tJ•.Jbajar con N ecu~u:iones de 

111<"'1¡/º' • E iJ/01 tªI, ••• N (L:i.r¡) 
t t l l 

rlo1u.f1:.. 
2 

11"·" = ::!;-?2 + 'J.J ( r ) 
1 ,t:;m l ' t 

( r. 5. 6) 

V 

1 !i:'".'.J' = :r;¡ JJ[ r: ,,ZJ ,.'i- · dv )di\· 
¡:::L lj J 

( 1 • 1; . ~· J 

U se determina hu-:;1_;;u1do '1UL1)con~;;isf.t:·ucid en 101~:; N 1:-cu:-t1-:i01w.:; di-:· 
1 

~chr-é-:,dinhef', •:O/ti!) sit;11e. PrimPPQ Sr:> PJ'(1f'J(lnf' 11n.i rurir.ión d1:.~ n11d.1 i~;u.1J 

<1.';.::i 

~\ s~ ~st..lbli;:-ce t.:i de·tisid.ld de p1·obabilid•td tstJ 2 , c:o11 J.1 q1Jf~· s~ 

asigna una d1:ns i1J;1d di:.· c . .H't;"d vo lurneLr i•.::1 ,J
1 
=-e Js t l 2 .d e-h:-ct.1·ú11 n.·. 

i11r i11 i tes im•1 t 

V 

" 
+ \' 

IN 

N 2 ·JS 12 
~ "'" j --J dv L, r , 

J .:2 1 J 

dv , ,,,,t., 4 11 l1i.1 ···11 1:· J \·u!1J111(•n dv 

Jos 

e r. 5. l'J> 



, 
r~-7' + Q.'(r >]t. (1) =et,(!) 

,.111 t l 1 1 t 
CT. "·i.10) 

d•· la q11(• . ..:.P (•l;l.t=-:ndr.:i el 1)J•bil.•ll m.:Ís .1p1·0~..:.i.111.,dn. t. ft ). J1.n·;1 i:·l 
1 

i::lr·1;l.1·ón 1. Cf1mo i•l pot.e111;i.d IJ..J(p) f·$ (·~f'é1·iG.1u1t:·1d .. e ...:.:im¿tt·ico. t. <1 > 
l t 

cu11st.o.1r•j di"- 1111 dl'mÓnico esfél'if:o Y'~·: (:umo p.1rt.e ahf;IJl.u·. 'r' Sll 11.n·t.: 

un conju11to 11':- 11 vl·biL .. tl('S L.
1
(i) rn..is ·'1Pl'l):.,:im.:idos. Se t't~Lor11d al 

elect~rón 1 p;H··:t inici.H· cou otro conjunt•.o 1h:- orbiL:tles v el proceso se 

forma la función de onda tle Cdmpo d1Jt..oco11sistent..e de H.n·t.ree. 

i:.·x:plicil .. :.111.:-111.t) y 1lebc: Set· .:i11l.isimi:'•tr·ic;·, • .,1 inl.••r•:.. .. 1ml1i1.1 di.- •l11s 

21 



.uit. is i111t ·l.1· fr:os 

.'t11Locu11~isf.1•11I t:•. 

i-ésimo (lf·bit.il d•:- siniet.1·f.._. r y !"..:un t:-1 indict:> p ;1 l·l p-ésini.1 

·, ' .... J ~."'! J · l .1 i t . .¡ 1 /: $1~ •.•.\jldi1d1· 1"11 ,1111 t.r?t'mi11os 

'j.J·tr, :: E c11p ·r ri·p 
p 

f'1mcio1v~s dr• J1,)Sf' .¡. 

( r. ·;. 1.l) 

do11d•~· ,., ·~s 1-----l co11u1.:ido n1ln1t~1·i:J cu ... í11t.ico 111 .. ,g111~t.ii:1'1, El 1.1··r:f'i_r'if·1tl.•· dr 

e;..:pdnSiÓíi C fl1.1 dt::"JH'.•ndt:> df: ft1. 
dp 

El con.junf.ü dt:- f11nc Í1Jn(.'S dr-·~ h.:tse m.-is us.-ido es el de l1:is 

<f. 'i. !4l 

( 1' .~:i .. J) 
f"''' 

F.l t?-xp1.i11r.·11t.1:· 11.· S:•" •;>.5Cüt;'1:- ,fo. müdu q111°: rni11imit.::'7" t.::i 1:·111·q;;io1 por 

1111:.di1J dn un J.·,Ju·,, iosn f>1'1i•-1'·...:.·o dt> f'.lfJf.i111i-;,i;_,.-it"i11
11

"': t..1mbiC'n Sf"! h-lCt~ 



11(.11.."\l' que n 
'µ 

~t+I.. Las c•u1Cidatles (lp''\. y e 
llp 

indii::.,d.-,s, h:111 sido 

t.ab11ladas P<it~.i i.ÍL1)m1"is ,~. lll 111i111e1·0 •tl.r'imi1:11 2, 011 donde 2~2:'i l. p·_,¡ 

(•Xist.enci.:t de las runciones de ond<l o)ll.llÍt.ic .. lS rea.list.ls HFS desc::t·i f..-)S 

o"l11terior111ent.e, ha mot.iv~:ado r1 vap ios aut.oPes u dcs.:11·rol l .. 1r modelos dt-:• 

interacción int.eratómica bas;idos en el fl)rmalismo de Thom.as-Fermi. 

f::lllpleando de11siJades obtenidds medianl~t? funciones ilfS. 11110 Je lt)S 

modelos más exitosos es el desarrollado por Gordon y Kim, el cual se 

1. 6 MO[lf:l.0 nF @RflON-f: l H"J> 

Ot1·u de los métodos emple.:tdos en el estudio d1~ ¡¡, í.ntA-racción e11Lre 

cil.o)llll)S m11ll.i.i::lecL1·Üniceis i:::s r:l fl)l'lnt1l.1do POI· Gordou y Kim. <llJt~ 

át.omicas Cl)Tlfor·me los .:iLomos se ;:1ceri:.:.a11. Por lo L.anLo ¡.,_ de ns i d.:td 

Est..a sunosicióri co11sLit...uye la .-~proximación m;-i.s b.:ija en un 

f'uertcs o 

pol.a1"izables. cnnu) tc~s el caso ent.r·e- .:Ít.1)fn•)S de c.1p.) cF:'t·h1d.;i . 

2. -La densidad de energÍ.\ t?ll un ptJnf.1) dctrlo St.'!' i:.:1msidet'ol 1g-u;1l -. 

21 



I.1 dr:l Pllflt.o rlt:.• intc1•(.'S, lo CUdl es una suposición inherent.e .ll mt:idelu 

df• Thotn.Js-f'f·l·mi. 

r.omo .-:.1·· i11dit::.:-1r·ti 1:-~pllL:itamellt.e mils .. del..ant.e. t.J .~~11e1·f.'.i-' d1 4 

CUl'J•(4 l~.tC iÚ11 f•l1:.-1 .. f.1·{111i1:<1'"i•<l'i)' 

lus 

fJUetie 

de 

r·<17.f.'1l<l.hl1} t.:1)J1 IMst:? er1 la di:11sidad 1::-lect.r·Ónica t.ot.11 consid•~1-.HJ.:i 1·11 1.1 

ap1·1)x imació11 de trasl;,,pP. r-íg ido n1encion.1d.J .'snl.1!'rin1·111t':nt..e. f:-.;t.i;, pe1·111i l.1! 

evalrJ-11" los eft:c:l.us Je l.•1 

ld densid.:td elecll'Ó1dca. De este modo, 1.-:t interacción i11L1;-1·at.ó111i1;.t 

t.ot.:Jl, que es la surnd d1:.- ld int.er.:.cción coulombi.111o~ co11 l.l.s f.11."'S 

<111f.1~1·io.r·i:.-=-=-. s•: ev.1Jlia po1· ni1~dio d~ las densid.0HiPS :tf.Ómii::15 ..-1dit.iv.1s. 

pr-edii:cin111-"s d .. :- 1.':ts: p1·opi1:.-d:td1?-s 111onoelecLrónic~1s: son .'tcE~pt .. ~~bles r• •. 11·-1 

J.i mayori d dt:c- los <Jtomos v io11t:<S, cnm'J se SL•i1a l() 1:11 1.1 s1:>1~1:iri1t 

ant.er io1·. 

Curdo11-h.irt1. :;(:-1.111 .:·•.) y pr, l.:1s d1~nsid-1df·".; r~l1)i::L1·Ü11it:::.ls: de los: .:it..·.111i:1s ,\ \' 

[1 cnnsh:fr·r.:tdll~ p1)}' sep.:iP•ldü. 01~ .')(.IJt:C"l'dO <"\ l·l Sl!()(1Si1.;itJ11 f1), J.1 

de·usid<Jd t.01..·-1 l. c•1d11d1:. iot.r·1•.act.ú.:111 t':s 

{l. 6. 1) 

P.1r.1 1~l i;.-ílr~11lo d(• l<'I •:-11•:·r-bÍ.:i t.ot..:d dr..·l .s-í.st.cm.-1 di..1t.ómii:;o $•;+ 1is.u·d ··l 

("$ffllem.1 presenl..idu t~n l.s ri~Ul'.:.t I. .t.. Stidll l't y f'2 los vecf .. oPt:S d1.!' 

posición de s1:-11dl)S: eli:·ct.1·0111:-s respecto . .-. los atomos A y D. 

Los puntos ."i~ig11.:1d1:.s co11 1 v 2. se 1·erie1·en d elect..ron~:> Lle los 

át..ürnos A V B r1::-S1J1'4ct.1v.,:Jme1it.t:~. 

2! 



2 

1 
(1¡,0 11 ~,1 

R. m1:"1lOs l•.l s11m.-1 de sus t:.-11e>1·gias cuando se encuent,.ran inrinit.ament,.e 

Ec 2R2b -+ J ff !_pn(rt)+pb(r,~2"-5..!2.?.:!°.EIJ(_!:_~_! dr1d1·, -

12 

-ZaJfpa(r1~+~ 1, 1 _ %1,Jl.S_;,~Cr-, ~+21,(r.!.2__l_,Jr,. 
1.•.'.I ti) 

0.6.2) 

.. )f .. 1•acciones entre electrones y ntícleos. 

Las energías cor-respondientes a los átomos pop sep.ll'•'ldo son 

E'"' 1 2a<r1)paCr2)dr1dr2 Zaf pa<r1 )dl't a 2f -
e r r 

<r. 6, 3) 
12 ta 

E(i)I 1 i°"-'( ¡· 1 J_e~Jr1dr2 Zbf ~ = ;rJ - 1"1. 
e I' l' 

lZ th 

(f.6.0 

Así pues, la energía coulombiana V1:: es 

V E - E'ª' - Ect.1i <I.ti,5) 
•: 

25 



De acuerdo .1 Pst.o. se pued.1~ t·~esi:rihir il V como 
e 

l J.(,,(¡") 

ri. i,, n > 

Gordon y K.irn s~esolvíeron el problP.m•~ bajo la supüsü:ión de· Qllf! J;;¡s, 

densidades ... ':f.t.Ómicas erttn. esféricamente simét.ricas \-' por 

núcleos .. 

<I.ó.Q) 

1.a ir1tegral Goulombia.n<-t; 

fr.,,<r,)pbü2)¡.L <l•'•drz = f¡::.,(r<Jpb(rz)¡;!..... <1r1dr2 n.6. llll 
ib 2Q 

y el término ent~re corchet.tJs .. de V • se conviert..•':l' f.'tl 
e 

r "' (¡~)'JdJ;1fd<;1;zfsenC:hd01fsenfü<lt)ilR-'+1·;:- ~ l, <I. 6.11) 
tt> 



1,.IÍi1::ul1).-s St'.:= h;111 omit.id1í p.-11·.-1 110 •.1bSGUI'1"'t:1"l' el t.1·.,t,..:unit:•nt.1): 

2/(R+ri+ ¡ R-r·1 1) 
1 R 

Q ict/1-1 + 1/r2) - :i i~1i:·; 
= ¡·-\ 

l 

I J•esu!l.. •. l t:.·1tf,011cr·s 

(J.ti.13) 

p.3r., 1'> < ! R-1" 1 

par~ !R-r1! <r•< ~+,., 

p,)p.1 1·2 > R: .. r1. 

([.6.l'i'l 

fI.ó.113) 

"1 modi:~ lo Thomas-F•::-z·mi disi::uf .. idü 

dt" iut .. .:-J>t..:a:mbio. cuyas de11s.id .. 1des 

resru:(:t...iv~~s E y E SOfl 
,.; ¡;>•·,·.li 

E (f. 6.19) 

' 
y 

(l. 6. 20) 

;.rl 



(l. 6. /.1) 

do111lt::· 1·~ 1·11m¡1l1:- i:.:011 la r·i:~J;1ción 

.i 3 
p 3n i~.,. 1. 

[1.t1·;1 .. 11..1~ ·h:·11..:.i1l.1dt:..,: 1:]1•d.1·r'mit:;1s, 

e" (r;) = O.fJ:l11 In I'<; - O.fJ.jfJ + fJ.rlfJ<j ,., lll !'.' - 0.01 r· .. (J.t •. ::iJ 
corr 

e' (1·.> 
·.:crr 

[' co. ',') + 
-:•.'.'rr 

:: .. 0.00J.:Y6 -· o.01:~::in 111 r· .. 

0.6.26) 



':·' - ,~ 

trllYrpolact•:$ n. 

1 ' 
' ·Ecorr 

f111.1I 

1 o 

0.5 

1. 
1 , 

como 

,, 

dispt;;'rsión 

',, 
',J¿l' 

.. LU.J.tlL-.LUJ..WL.i_...w.11J UL..L..i....1~~· 

0.1 'º "'º r, (o.uJ 

d•l du 

de .. j1.n111os pur 

(IJ 

ol_•)t:lr··-'.·ntco., 

los casos .,.__.n q111-:- exisLt! 11na d irecci•"'>nal id.:td t:ll 1.1 intera1::ción Csin que 

~i~11ie1lte i:apíLulo se desarrollará 11n mél,orlo gene1·al .1plicable a 

29 



C.\f'ITIJl.O n. TNTf.~.\CCJON r:1.u:n:oST.\TlC.\ ENTRE ATmms : r.,1:::11 ¡;r;;-¡r.~.\I. 

Rt~s111111'.!11 

E11 , .... 1.1:- , .q1lL11lu S1· 1.i·1•s1.•1it •• ~ ¡,,, g1"':-llPP•·diz-11':i011 1it··I c:•ili";lll•• ¡,.¡ 

t,é1·mino t:l1:1:t.1·1·1.st<iLico ~n la i11Leracción e11t1·0 lít.,·Jmos co11 sim1::t.Pi.' 

a1·bit.1·.n·i.l.. p,,1·f.i•"'11dn d1_•J Lt:"Ol'1:. ... ma de Fou1·ú.~P. S•:!' demuest.1·,·1 que } • .1:-, 

inl.e&1·ales d1~ dos· cent.ros qlle norm.:ilme11t.e •'P·'.ll'f!Cl'~n t:n este l.ipo d1~ 

i:;.:ilculos, St'!' 1·1:-d11<::í'!ll <'t int.egPrtles de uu soln c1:-11t.ro J11~l"mil.i1:111l11 

ohlene1· exppesiones •ctn.i l Í t,. ÍCdS !.> 

coulnmbi.ltli'J. Est . ...-• r.<íh:nlo no h."). sido report..ado en 1.:t J ite1·ol.tH-.1 

01111.er·iormetilA: v c.011~LiL11y~ l;1 pa1·t.e centr.;.l Jel trabajo. 

f\':lt'd 111) t)S1'lll'l"C('l' P..l rl.:t1al.e.~n)ie11f.O PJ"'OpUeStO, 

dt.:l.'1 J L1dus h.111 s: iito rf•fll i t. idns •. 1 l<:~ sei:c::iúu del a1.1eudice. 
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l l. t. EL P<llTNC:LIL y LA ENr:Rr;rA llE INTCR.\CC!ON ELCcri;:osnrrc,1, 

p~réirriet .. 1·0 d1d hami lt.onii1111) tft:l sist.emil. De a1..:uerdo ..i dicho tenf'1::11M J,)S 

var·iaciones de la energfa del sist0nvt respecto al P·'lram0t..ro en 

cuest..ión cum¡:..len L:1 siguiente reldción; 

CIT.1. 1) 

Jif'opios respect.ivd.ment..e, del h.)milt.oui.·1110 H indepcndieut.e del 

f.iempo. Li( d1;111t.J~t.r..:ición del Leorem<l si~ ew.:uentra en '~1 Ap611rlice 2. 

a 11 
\·r:1JoP dv e>i:pt~ctación ·del oper'<ldof' ~· ,\si que P·'P·l obt(·nt:.•r ,-_.1 cambio 

c·n en01·gí.1 1:ün respecto a A, cuando ;...;i:¡~o, b."'l.sta con C·""llcul.:t:r el valor 

l t . . ... ,J I! . • 1 .• l re cxpec ... .:.u::1nn •.1(• ~j~~ cün l<l func1on 1 e 011uo.1 si.n1p e p.u·.] ;\=\.o. 

Ahora s1j C1)nsiderará el caso de sístcm,.1s ror·mados por· drJS o más 

es 

Clf.1.2) 

donde T~ .. l y V son los OPí:Padores dt:?' e11ergf..;t ciuét..ica y energía 

f)(1t1~nci .. 1l. r-espect.iv<lment..e. A su ve~. 1.:t en1~rgía fJot.encíal \' se 

c>.:presa como 

V \' + V 
ol NN 

Cil.1.3) 

donde V <>l y V NN están dados por 

V ---------"'----·---- + 
<>l ce l [(X -x )'+(y -y ) 2 + (z -z ) 2 J'' 2 

\ .-.. •.:l t 1.:t 
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\' 
"N 

+ E E 
1 ·• 

____ , ___ _L_ ----· 
l<x -x >' + <v -v >2 + rz -z >'1 1

'' 
1 1 l ' l .1 

,._ --·~·~~S_1.:.~. ---- - -
llx -x >'+ Cy -v >'+rz -z ) 2 J 1

'
7 

(• ~ '~ f o ~ 

111.t. 4) 

<II.1.5> 

CII.1.6) 

Y<-t que J.1 ·~nergia cint§t..ica T 91 no depende de las conrde11ad.1s 

c::at't..esid.nas nucleares, resulta entonces 

y 

+ a V 
iJX NN. 

6 

Usando l,1s expresiones Cll.1. 4'> y CII. 1. 5) para V Gl Y 

obt.iene 

,J V 
·-- ol 
dxó 

donde R
06 

es l.l disLaHciJ ent...re los núcleos o y ó. 

Con estos resullados. 1 .. 1 ecuación CII.1. 7) se escribe como 

<x -x ) 
• ¡: 2 2 e 2 

-"-' --
6--

"'ó " 
6 

R
3 

((· Cféi 

( I T. t. 1 t) Sf:c" con\' ie·rf.t! t·~11 

Cl J. t. 7> 

<IT.1. fll 

V 
NN 

III.1.9> 

(ll. 1.10) 

<II.1.10 



+ (If.1.12) 

F"tguru <U. t> 

\'•:l" como la comporu.:>nt..e x de la fue,.2.1 c~fect.iv<i. sobr-e el nücl1~0 ó 

¡1.tf'.::\ las 

ot.f'11;.;· 11úcleos y ;i 

t..':OlllP(lhPJILes i) u y 
JY,; 

los 

,) u 
;jz r • 

v 

elect.ront:s. Con expresiones 

donde r 
6 

es el vect.or que va del punto Cx ,Y ,z) al ntjc:leo .s; 

:Ja 

análogas 

nticleo ó 

CTf.1.10 

en. L 15J 

<II.1.16) 

(fl.1.17l 



Obst•rv.u1dq l,j f·XPl't:OSÍÜn (lf.1.1'.j} se \'t:~ QHe 1.-lS fuc~1·zas r11wd1··n s-i:r· 

consid~l"<Jd<.ts c1.:lsicameut.e pul' complet .. o. La f'\lerza t':'r,:.1:t.iv.3. 1•jt•1·c1d._l 

snl1re llr1 nlÍcli-:o en un;:-. molt·c1Jld. se pllr.:d1-. c..-dc11Llr i;:1)Jl ch.•ct.rú~t ... -it,ic.J 

cúmo la s:1mv:1. d..: lrts f1Je1~Y.«lS coulomL i.:.n.-is e· jerl::iJas pvr }c)S ot1·os 

aúcJeos y Pül' una nube d~3' t"d(·cti·ones hipotética CU\-'.'.l densid.:.d de c.:ir·t;.-\ 

-ep<x ,y ,z) se encuent..r·;t r·esol viendo l.\ ecuación de Schrüdj nb1:1· 

~lect.rónica. La mec.:inicd cuá1d.ic-l entr~1 soVtmf?"nte 1;-11!.ow.::es i:m l:1 

dele1·mini\i::iÓh de 1.1 d1)nsid.1d. Este t"esult.11Jr> 1~S .:,.1 ll.1111:1dt) t.r~.:.1·r.•m<1 

e 1ectrl)st..i ti el). 

Cabe rlCl..1r.:t1· qHP dic:h,.l. de11s id ad p( :..: ~Y ,z) i:·sl...::i consi1fr.:rada como l-t 

suma de,. las <lt:11s id.Jdes 1·Í~ i.das dü cada iÍlomo Je la cnnri~•tP.:ici011. ;;-,. 

eslá desp1·ecio11do el cfe·ct..o de polarización que 1)r·igi11<.11•i..tn. unos 

6t.on1os S•)b1·e otros: .:i.1 derúr-m,u·s1.J l..\s. .llub,;.s elect...1·6ni1:r:.s pl)t' l.-, 

int....::1·acci1'.!11 f;!}ei:::Lt'OStiit..ic.1 ~rit.re 

consider.·1ndo 1.:is distribuciones de c~u·ga lndividu<des •"l partir- d.1· 

ol'Lilale-s de Harl.Pcc-Fock-Sl~)tef'. L.:l. equiv.,ll1;-11ci.l ent,ri:• el Lf'aL)rni1:nL .. 

ct.tds\tíco y clásico 111i:1str.:nia .ant.epiormente 11os pP.J·mitir-..i uti1 izar l<:i 

expN:"~i6n int. . .:•i;r:d 11<1l'a ¡,,, inlt:•t'?icci{1n ent.r1: di$t,r-ib11ciones ,fr~ 1:.ii·gd 

d€.· ror-ma sind 1.:-ir- .:l lo indic~du por f[I.1.15). 

II. 2 REDIJCr.ION ne INTEGRALES DE DOS CENTROS A INTEGRALES oc UN CENTRO 

MEDIANTE TRANSFORMADA l\E FOIJRIER 

Er1 est .. -,, J);:.,,p1~e se- calcula la int.cr.:ici::ión elect.ro~t.:it.ii::.1 1::ntre dl)S 

.:it..omos tomando en cuenLi l.:i. depe11dencic:1 dfit;Hlal" i:ft:?- sus dist.1~ibuciolles 

de c..-11'g•:1 • .:t tJift:>f't:BGl<t di:·l f.1·.:tl.<:imiento OI"iginal de Gordor1-Kim, t¡uienes 

c:o11sid1;p.ao dis1.1·ibuciohéS esrer~icd.S de f~a1·ga-. Este cdlculo es oriKÍl'i.)l 

v constituye l<, p.)1·t..e ce11ti·.-,, 1 dr:l t.J·dhd.jO. 



posición 1ft: s1'-'hdos elemt:·nLos de i:: • .lrb<l, referidos a !ns átomos 1 y 2 

l.'• .. ·.pe1.:Liv;,mente. R será !.:i posición del átomo 2 con J'espec:t.o -31 át.omo 

1, r.01110 se m11t-:>sf..r.1 r:n la F'igur.l. CIL 2> . 

..,------\ 
.,, f( ?..,_ 

La f:!l)f:1·~í.:.. de inLi:·racción elect.rust.át.ica ent.re las distribuciones 

CII. 2.D 

donde q,cR+r2) es el potencíii l que sit~nt.e la distribución p(f.z) debido 

·"" pCf.'1>. Ahor.::. bien, appove1~h.lndo 1.-,s Pl'Opied.111es de l" función 1l"!lta, 

1~1 ec.uot:ión .1nterior se~ pued1.~ N~escribir como 

fIT. 2.2l 

- .. .. 1 
1
. i:· ,i.;.n:+;c,_;:,) 

óCr·;...+R-r-1) = ----- dr:: e 
C2n) 3 

([1.2.'.)) 



(i 1. <l.4> 

exp1~1::snr- .'.l la i11t.egr;-,l de dos centros d.:tdo.\ 11ur <II. 2.1) .... u t.1~·1·m1n ••. ..;. de 

E:-U el esp:1cin f';1s1_°! SP escribe como: 

< 1 I . ~!. '.~ > 

nr. 2.r,) 

y 

pfk) CI!.2.í'> 

la ecuaclón <II.2.5) SA t.Pansforma en 

fII.2.lll 

Est..oi) igu.:1ldad se s11stit.uy0 en L.' 1;'c11.<1ci.Ón <II.2 .. t), con ln qtlt;- rP.sulf,.) 



! r. :~ CALClll.0 PE L\ ENERr;rA llC INTERACCION 

r· lc·ct.ró11 i r.:.1.s. 

(I[.3.1) 

CII.3.2) 

,-_1)J·1·r-spo1Hlt~ d l.t r;:.-11·grl n11cl1··.'.JP, V , .. 
1
t.i:::-) t:S 1.1 de11s:id;:ui í?l1-:..,i:t1·ó11ir:.1. 

Pnr P1 mo111t·11l.(1 f.·~t..:i Ült.im.=z c.·111<.idad r11) sP (•S(:J>ibit'•:i f'oxplicit.<líllPnf.•:>. 

OI.3.3) 

Ahora se us ... 1rá el 1····s11!t .... :ido 

... - -
fscr)e -,k· 1'dr 1. 

Con lo QlJ~ <' Il. 3. 3) se reduc1: .a 
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11 

' 1 r. :1 .. 1 , 

+ --· .. 

JP <r)e-,k· 1·.Jr: 
•l 

.;,p.:irt:o(:c· v.1Pi•1~ ve.f;i:·s en i.:. i::-~presión ClI. :3, 4 ). Se 1Ji.:.·fi11e (•ntouct:s 

+ - -

2 2 l.,:.i: 
_ _!__, __ 

2n 1 

I+,-¡ = .. !_Jo (1-').-..'-,d,•1\1i: 
·1H o\ 

2 ··~ __!_ 

2rtl 

7. ,, + 
' J ·-:E, 

+ 2 ,. 
.!..... dk - 2 

! " 2;:' 

( rr. :1.r.l 

con esto sr-- pas01b.i a resolver las 01.Jt.ro int.c~r•lles mencionad .. l:S~ 

se 

OI.3.7) 



CII. :1. fD 

1{1 .• nd~ jlCx) es L:t fu11ció1i esféPít::a de [h':ssel dr? ot·d•:..·n 1 v YT¡' PS 1111 

·'.1J·mó1~icu tj_&fér-it:o. 

S'ust.it.uvt-~ndo las eXl>l'esioui::-s <II.0. ~-') <II. :J. IJ) ,;11 < II. 3. ')). ¡,, 

(ll. 3. 9) 

L•pg Y "I,' ~ i¡pq • 

.-. 

([{,:J.10) 

i·esult.ado; 

Y la derivad.:1 qlJe ap;,1N;-ce eu l.:t iguahiad ant.er·ior puetlt- h:p1·8se11t .. u·s8' 

explícit.anient.e 1::cmo(2
CJ
1 
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l '+,/]h 
}\,. . . . 

. 4/ 

. 1.·-1 -1 
o i.gu.:d que --~2- . 

(1r1-l)!(1-h-1l 1• 

h!C-1l•r~-1-2h-1l 1 

(JJ.::.t~:J 

SusLILuyendo CII.3.lOl, <II,9.11) y <II.9.12> an CII.3.9) pesulLa 

<u. :i.1:n 

aparecen en 1.:1 eGu.:lción <II. :3. 6). La pi·imera int.1:-gral, q1Je no c;ontil'11e 

al termino I+1
-). se ri:-suelve usrt1l\Jo la expónsión rie nnda pl.111.l; 

Es Le resul L:1do 

ilJ 

a .in r Y"'<R)..¡;r;¡· .. é o f j Cl:k>dk 
t,m l. t,o m,o

0 
l 

=in['~~ dk 
o 

2n 2 

-R 

[[,,v., ,, la inLer·dcci<"1n 

10 

puntu"l 

CIT. 3. J.ll 

2 2 e 2 
l 2 --r¿-- r1d1~.-. ¡,, 



de- <II.3.13). Yu que t:sl.ü 11u dfect.d l~) 

k, se puede f,f"ubaj:ir- co11 una sola int.egrcJ l ddda comtl 

en. 3. 15) 

.i¡ .. u·f.•ce l'=:n i:•J segundo mit~mbro de ~sta ecuación se corivierLe 1:.-n 

X fYm (k)Y'"c k)dO> 
t· l 

e II. 3. 16) 

dt:111de e ::: i~'.'· ,.\hoh) sP. s11stit.11v•:;o 1.1 f'1rn1:.ici11 .... ~ré1·11-:.t di"' Boss~l jlCJ.;). 

por- i .... e-xp •. u1sió11 ti.:ui.t •:-n 1;-l Apé11di1:E> 4-: 

OI.:J.17) 

donde los coericientes at srtf..isfacen J.:is r-elaciones de 1~ec:11rrencia: 
ex 

} C2t-3) ! ! • n ) 1 
1 

a~ m 1 • ll 2.: <U.3.11.D 



'~ ___ li:_ __ d·~t ~~_nk 
cf+t 

I dk = E ¡« 
o <J.;z+cz )l-'-h dkíl k /Í=• 

) (l 

con los coer icjc11tes h~ d;1dns por
i' 

bq = (-1)q_e<! -
t Ccc-q) ! 

k 7 '·,- 1 SP.11k 

f dk 
o 

(k-i +-~-Z)i--::.·;\+¡1- i-
(JI. ~l. 19) 

OI. 3. 2fll 

2 ~o_ •1 crr.a./.J) 

Por el momento no se holr-á la ev.:. lu.:-u::ión exp li ci t~) Je esf.,'Js 

cant.idades p.;sr~.:. r1n oscuf'r~cf!I' el LI".-lf...dmiE"nt.o. En ld siguient..e seccirin 

Oe- ac•1er·do ,, CII.3.11\l, CII.3.!7l y fII.3.21)), la o;:<pN•sión 

CII.3.15) por.:. 1'1 segu11d.J v tercer.) i11t.1?bl'·:des de la ectt-:lci01t CTT.3.6) 

pas.a 11 se1· 



X L c<1 >1C2t+1) 
l:t 

t l __ ._'.~~·~!!.~-----· 
':~+t •l;¡ kzfl-oS•'llk } 

X E» [.!f dk + e-u'·' L: b;; J ---· -.·-·. dk] . 
" kCkZ+..;2 )!.-·-h ( k2 +i:: z) !,..•+r :·-r. -1 

(.1::ot (l• l () 

CII.'.J.22) 

E11 1.'-l 1····:-.ul.L.i1lo .1nl.1·1·i;11· :-:-.r:· )i;i ht:cl10 coi11Gidí1· 1.t direcciLin de R 1:nn 

.:.:l P.jt· 2. d1'· 11\4.•du que y•:n(f!) = 1.. L.1s 1111..-:•gt·i"il~·s cp1i:· <q) •. -tl'0:-1::.:·n e-11 ,;-..;l.;1 

iut.1··i.:;P.)l :1 l'•'_• ... ·.nlv1~1· ···:; 

•· -l 

+ -
r_ I .ik n r. :i. :c:n 

1-+-,-- L CpCq~;i,;';,~ L e~:. )t '! (·-1 ): -1(2k)' y~l1m(k) Y:tt-~-f Cta·:~.jJ l\p) 
p ··l l. .yf;¡-

¡.,- t - t 

X <tOAOi>..0)'.1 
,.,-L-i ____ 1_ ___ _ 

d11 (k2+ ... /) l + 1 

<Il.3.24) 

la rot·ma 

-~:¡ 



<Ir. :1, zr,1 

•:ün P~(k) 110 1••1li11omin dr- L1:•r,1:>nd1·e d,-. nrd•·n t' 2 ~}. l...:s .s11m.-1l.n1·i.·1 S••hre 

i, 1ph! 11i.·igiH,.1lm1·nt.+~· ... , .. •·:.:f.i·~11c.l1=- .1 i11f'í11if.,) P·lJ·.-1 ],) 1·md.1 ¡1l..-.11i.,, .;1~ 

.\ l s-11st.it.11iJ' 

e/' -L -1 

Jn· i, -1 -1 

j"i~' ( k) p' o: 1P (¡; ).],~;. 
. ' ' l 

.yf; 
-1·.ri:--·-+·1 

dk. ( J l. '.l. 2•» 

( 1 [. :1, !.!l l 

( 1 I. '.1, ::•)' 

UI.:J. :ll.l> 



(lI. :1. :11). 

[, - '.-1 (·J 2,2 'jº[r-+· i'•" '>· 
·~: -- 1"11 . '1 ) -· '1 ! •• ·_. -p, <IT. 3. :J21 

en. :J. :13) 

1:. e !l. :1. '.lD 

C, fu CJn
1

J
20 

X fJ[{r¡: Cr-N11 r~1 P- 1 e-,~ ,.rt.p ;... (\:osr::.) 12 + q: CqN,t1-~1 ' 1 - 1 e -~· r¡f'7.p\ ( cos8 1 )12}"" 
-t.1 p 

( e N llp-1 -fpl'tp ( ~ 10...,; - E ... pipl'
1 

e· J. cosu)J 
p 

- CE CqNqr11q-•re -1,' ql' 2r. (cose') J10 / 1 )dr 
z J.. 12 

en. :i. 35) 
q 

de est...?is 1:oordend.d<'.tS se encuent...1~._, e11 el libr·o 1.h"- ..\i-fk1;-n 2"'. A 



\·i:t1·L"lbh~s: p.11· •. 't l-1-:> 1;1:,1·11·d1·n.1d..is '"'di:.tles: 

1·1 ~'!"¿ 
---R-
r-1-1·2 ---tr-·· 

obtit:.ne 

d· 

,¡, 

1·1 
((+ ·,)~ 

.. ~ 

.-;: -f- frl_,,1.)il~111! 

nr. :i. ::1,; 

e 1 r. ::. ::n 

<Ir. :1. :;in 

1 r r. :1. rn > 

nr.:.1.-111 

' ir.:•. 1 :n 

p1· im1:1-.1 si:~ lis•u·ú p¿¡1";1 l .. 't i nt.egr·.:tcirin sc•Lre 1:- l i11l.í"1·v;1 J.o (-1 .t >. 



JJJ·ücio qut·~ se dt.:be p.1e;-.n· ..-) L obt.ent?r 11no1 t~~<presión .. , l;,;1-·br.:iii::t r·s 1.J 

1~nr,or1·oso 1 l1~ los c.-tlculos invol1.1cr-.'1•k1s. .::::. i 11 t:··mb'1 q;;1.>, c:on Ji.:tClt"'n1:=.t.) 

suricient.t:• (.•s posiblt: obLt::!Jt;-;l' l.'t:S 1)X).Jl'f:;;'Si•->flf.:'S C::Ol"l'r-:·.~pond it:"11L1;-s p.u·.1 

cu a lquie1· c.:tso. En el siguiente cai;ii t .. 11 lo se most.r.u·.:in lo~ i·i:.•s\J ! Lados 

pa1·:1 casos espe·cirico~ 1111e muestran ld ViJlidez del met.í1dn pr1)p\J1:st.o. 
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CWITlll.O Ill. l1E:-::lll.TAflOS Y COHPARACTD~; CON OTROS CAl.r.lll.OS 

En t-:St~ c.-1pit.uh1 si:.· 111·e~1::-nLu1 lu$ 1·(:·s11lt.¿id1:is p.H .. .l t-:"l 1.d . ..,1) d1~ 

int.t~rru~ciones ,_,1d.t·P ~1Lom .. .,.s li:;er·os Cüll (11·bit ... 1h::s d1• .;-jm.;'f.-t·f,:, s C'.•=O, 

simet,1 .í.1 .... sf'¿1·i1:a). i::nm¡~.)1~.-índulos c1J11 lus •":orrespondie11t.~s \'.1l1Jrí.:s 

obt(·11idos e11 1 .. 1 litt~1·;,t1.11·:1. ;)1:: mut<'~·st1·.~11 expli(:iL,mente l1Js c:.l.Sf"IS 

He-<He ,Li .Be), R•:--[h:! y Li-Li. Los rt-}s11 l t .. =tJos numériG~·1s ile-H1:- •)hl.t:-11 idos 

f)o1~ cst .. e mét.odo conc:ue!'dit11 a.bsolut,.;,m8'nte •::on lo..,;; d•J Go1·dor1-Kim. 

corrohorr1ndo lo ~vJ1Jc1wdo del t.r ..... t.:tmienLo. 



ITI.1. APL!CACJOC: A CASOS E.Sf'C<:Ir!COS 

¡ ... u·Lit"":111.tt· 

He-Li y lle-Be. 

; NEOH 

F~nc\ot11:S 
5 

beis~ /C~i\ 
lS '?-···'."'•:""'· 
lS l.5.56590 
2S l .r,1_, l 8'• 
25 2.06423 
zs t..02.~30 
2$ 7 .1-1.:. 42 

-:;0 reduce- .:i 

15!212.5{2)GP(61, lS 

15 zs RinGÍ<>!!-'p 
\,%~S JG.'0 -32.. 772'·ª -1.93043 

'\ 0.'13717 l -0.2JC'i3 
0.041l?? 1 ·-0.00'3'.i 
o.ooo~ú 1 o.1u20 

-o. 0006'· o. 66 :'\99 
O.GG'.151 . 0.:!0910 

¡ e. e i·J'i'I 1 -o. l ::¿ í 1 ¡ 
\-------v-~ 

C¡> 

'" ¡ 1.,,:200 
;:p 2.30160 
2P t,.4a409 
¿p 9 .. 1J464 

' i 
11?' 

2? 
-0.65044 

ó.21799 
0.53338 
o.JZ933 
Q.01872 

k' 
E CpCqNpN,12L.·- 1R2 t -i r/''-1< v-1) ! 

p.g 

X 

['··;·] h -;h r: (1..-h-1) ! (-1) <2..'j_!__:_ 

1,=o 11!C1r2h-1) ! R2
" 

19 

<III. 1. !) 



Ahora bien, l.:s integ:r-.ll que ~-tpar-er:e en el miembro derP1:!1n de· l.:. 

dk == ------:--" [ 
2 

:t. 1 ¡_.-,.' ,, 

X "'-º;!-•~,:-~J,-•i'.:-1.L!_ ]· 
'_/;;. (l ¡; ! 2'' 

1 -

¡., 

1 -------· 
Ci .. -h-1) !e 0 2:;-h-a 

¡,•-h-1 J ¿; ,, . 
J .·I) j! 

r r 1r.1. ¿ > 

indic:rtd.:t p(J1· J.:1 ecu;tl'::ión ( II. 8. 23), s.:· sust.it .. uirti A.=L=.11=0 1:..11 I.1 

expresión p ... 1ra I+i-i (ecu.::F~jón Cfl.'3.2ld, i.0. 

,. t•-1 

-· ¿; CpC,,NpNq<-1)'·'-'p <k>'!·--
1 -111 í ·'l u 00v- kz+ 1/ 

e u r. t. :.n 

de dolldt~ l.:1 i11f.4=:-~r-,,l d.sociadtl .) J;1 inter.:tcción ele1·:t.rc}11-1·h:cl.r·Ú11 

i) 1 
~ ar; k 2 +r/ 

a' 1 = 
iJr1 

2 k 2 +r¡ 2 

a' 1 

ª'' " k 2 +r1 
2 

.¡. - • 
I [ •lh ,¡., Z l: t.-::p!",1Cp·Cr:¡ ~{rNitNP N1 C -1 )' 

l' , I, T' • '~ 

¡)l -1 

ih~· v· -1 

_.:?~;:__ ___ 
(k¿+r/)¿ 

o 2 2 _!!Il __ ----
Ck 2 •r·/):i Ck 2 +r,2) 2 

3 __ ?..:~-L--=~-- + 
Ck 7 +r/) 4 Cki+-r,2) 3 

Combit1.-1ndo r.·st..l.c:; t~res d1;-1-i va das, s~ nhLienen los si¡; u ieuf.es C·lSOS P•.H«l 

crrr. 1. P. 

/.' = 1.i' = 2 

50 



J 
I.?. 

,. = 2. , .. 

Cvl\ c.:;') 

I 
3,:l 

l 
.:IA 

1 .... i.. .i 

j· .. S<'nk .fk 
~1kCk 2 +c 2 l 2 Ck'+~' 1 ) 2 

8 f•.·11 .:·l caso v e: 3, 

.i. :.1 ~ '.1. idr:m.> 
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q\ St!llk f .. ----·· ---· ·lk, 
oh<k:L+c 2 ) 2 Ck..,+c ,L)~ 

f'rlr-a. t~l c.1so .:1 ::. b, n st:~ .. 1 :i n', :-::>•_• f,i¡.:IH'"O inLeg1·:t)1?-::> •lt~l f.i¡iq 

t..ér111i111)S de t.'"'fl•~t·6i~, (;inét.i1;;,_ dP int .. t.:.·1·cambio y de ci).c1·i:•l.1ció11 ....,,·. 

52 



:..:r.licil..:11111:11!.1.-· J.1 ci·111t.1-ih111:i\111 de -.~.,1!.1 t,.1. i 111íno ;, 1.1 1:11.:-rgl.:l t.nL-11. 

1"':,rt1 él 1::1~1·, 1-k·-HL"', r,.q.,\,, y l~im r1:..-.\.1rn·t .. 11t l.\s t;!11,··1·~i.1s d•~ int..1~·raci::ión 

1:011 I'c•!'!o'p•·1.I., 1 \ .1111·,-..; (1\1"1 i(·•:l1l;,pes .1b 

.~ 1 " ,. ¡,.¡. il1:,¡·,. f:L 
1 !J21 C.sto \¡;, si1h . .. 

i:·xclus.i v.1m~11t.t · 

posicicin d.=:- ~quilibr·io ( R~ 4. fl.·t0) es t_:i .i1:-:.i.-:. t1;1d.(· i:on f• l 1)bt.i:·tii1Ju p1.•r 

c.Ílt::ull)S 111.:is (•X.Jt:t.os'·:lli (fl~ 0. (l~)x.1.íl-::ii:~V .k'::..: :i. ::;.1."). 

L.:, Fig·111".t. 111. 2 m11e.sl.1·.) lt_¡s i·es11lt..1i\, •. ..;-,; 1)bt.e1ddú'5 1::11 f:"l (:.1'!>1) d1.· t.1 

inl.~1·:1cción Li-1.i. L~ curv.t dis•:uht.in11.:1 1""1111·1~SJ11)U1.lt? .d p1)tt:11ci"l t.ipo 

Tlt(•IH.:is-f•:'!t·m i < TF') ún i .. 1 re11res1:11t..1c1• .111 d~ H1:il i.,:.1·1:·v·. (~ 1 1 :11 1 I 1:.s 



i.11 . ...;, 11·1 11lus 

.:,bie1·l.~.1..,; co1·t··:~pon1lr:11 d ;..; . .l11-:11fr·<> 1.fr~ V.;,,rshr1i'~u· (·mplt:-.·111dü Hh ni..ik·l1• 

p;,r.,1mc•t.r ico h:.so1.I•' •"t1 e 1 111td.od(1 t;:.~R O~\·d}H:-rg-Klt~ ir1-Rüse11). En ~1-~11·~1"d, 

lqs v.:tloi·-:•s 1.11.d.r·hidi-1-s com Jos c.:.1lc1Jlos d.1 .. (•.~te t.r.d.1a.ju m11t·~l.r·-111 1111 

buen acuerdo c11.llitdt.-ivo c1)tt lús de V.1rs:lmi. aur1q1Jt:- 1 .. 11.t11Li.t..1ti.,,.:.i11h·11L1· 

las cu1·V·lS de p0Lc-1H::i.ll ~s.tán sist.r:-m.~f. ii::<uuc11l.1;. ~11)1· d1_•J.qjn i:fr• l.i·..; d1· 

~sLe .. 1ut..01-. L.1 posicí1)n dél mínill\o <R::< 5. 2;,,_,), si11 t.:mli.\l"¡.;;"(>. 1-:i:d111:id,: 

con 1.1 r1~por·f,,l1L'l pnr Le·víne-1" 1 <R~ 5.1.l':'.)), con 111v' pt·of1mdid .. u.t di:· f10Zf1 

i:h:- =:::: 3t::-V 1;-n C1)fltraste c.1:i11 1.:1 de.;: 1.1eV ,·,fJt.i°.>nid.'\ e:.:p.-:.·r-i111t:,1d . .il111~nt1~ P"•I' 

dicho aut.or-' 4
'. 

El caso dt:" l;i inLe1 .. ·1cción l'](--[h: Sf' lllJJeo.;;t.r" f'•n l·.l rlblJ1'•-' rr1. ;J, r;..,1,,. 

Rt:·cie11tem~nt.e. rnedL1nt~t--; 1:~ lculos mn ti .. cu L·tPe~ st:.of ist. ir-:.tdo..;; se h.c 

dt·most1·.1do l.J 1;-x íst.f'nci.d de un dím~r·•) 1··.·'d .. -Jble d1:> +~sf.e L ipi'>'J-i·. 

co11f i r-m:l1io ~>.:pt:•r· imi:·11t .. 1 lm1~·nl(·· 3".1 '''.1t11 \"J 7 ;. 

de G.--,,snv i t.::-L .:, l<M> mut .. ~t.r.1t1 un mf11imo er1 R==.i. f.tal;J co11 1111:1 nr·•}f1md1d.1d 

d<-.• 0.67x10-2i:.·V. lk:' .J1:11•:--rdo a lc)s 1~~ílr::uJos dr- e::>Lt.~ Lr.1b<.Ju. 1., ¡«1~-;i1:i( 1 1J 

dt:.·l mínimo i:'.st.á t;>n R=-L 4.1,~ i~on IJl)<;l pJ'cJfll11did."\d d1: e<: 2 .. r);,d0- 1oV. L.i 

f'igup.a muest.r·.::t los r1~s1JlL1dos de 1:.:ih::11los ab inít.io de H.-1l·1·is1.-.11 vt 

.a1 1311 , V Lengsfield III et. <tluP~ par.-1 disL.lnci~s ínLernu1·;l(•tu·es R> ó 

~ 4:.i-?. A11nq11e h.:iy discr-t.: .. p,j:nci-lS entre !J. curva y los v.-lloI"t~s rft: estos 

,-,,¡t.0P1?-S, es de noL'.lr-s:e QUt'J' ld8 dif~reni:':i..'"'\s: no exi::ed1."n m.::is dt~ d(1S 

urdd~1<fr:s. lo cual es b.:tst.ilnt.e .:ict-pt.<ilil1? t.i)mrtnd1J 1!-n c11ent.-.J el modeli) 

t.au sencillü qw:· S(• t.·st.<:1 11s•n1do em los (:.:ih:ulos út:• est.e t..r¿tlJ...tjo. r~:u·.1 

J;,. 1·t~~i6n repulsiva no S•:?' tiene i11Cor-mdcidn disponibh!. Sin emho11·g-o, 

1.1 c•u·va TP c,)Jcul.1.J.'"t: mt:>di.u\t.e el pol.•:11c":L'!l d,.., Tf1!)m.:i~-Ft~1·rui t."11 1'1 

repPPSP.ULdción dt» Mol i""'·r~, m11t':!str.'I buP-h .. -,c11t-edo par«1 dist .. ,nr:i.•s 



i 11tf:·f'1111cle.11·es µeq11eñas. 

La F'igur-;t IIl. ·l rorr·(':-,,~p(J/11,k• d bi I nt.~:>h"1cción Ht-.... -Oe. L..l 1;11f'\',1 

Cl)11t.inu.J i11d i ·~:1 los J 1::--.u l t.,d1)S aq11i oiJL1:-1ddns. Los ~; í 1·cu 1.-: .. s- .1b ii:.-· r·t.1:is 

f:•st.án .asoci..ldos a c<.í lc11 los de pse1Jt1or1uf.E-111: i.1 h~·s de Cruz t!t. d )
1
''

111
. 

Como se Jil/t"de appeci.1r, la intc~r.-1cciri11 t;s f1JPl't.e1111-:-nti:· repulsiv.l de 

d.cuerdo ;:, lüs ,_; .. 'Ílc.ulos m•is exact.os. Oes.:if'ort.un.·1Jament.e no se ew~ont.P6 

infor·macióu '~n 1°1 

s1:-p.:iJ'.'\Cion1··s: sin 1::mbargo est.(~ c<:1so pu(>de ser similar- .}} dt~ t.i-(fr~ 

<Figup .. ) III. ·~~). t:l cual es t.1mhién Jll.-·un"'~flt.t~ repulsivo y dt .. acu1~r·do ,1 

l .. 1 lil.i:-r·•tl.1u"1 rirc·scnta un pozo <lt..l'<tr..t~i vo f110 most.rado •-:n lrl f'i~11p~) 

tlllJ'\.' poco Pl'OfUJido en~ Ox10-!\f:!V) ú Jist.::wcias intA-r·11111~ l1·~·il't"" . ..:; t;l'.iJldt':S 

(R:::r 12. 7.)0)
140

• 

En t;t::-ll•:"r.il, };¡5 CIJPV•1s tlf-" inLc·l'·:11:: 0::iúr1 obtenid.us reir- (·l método d1:

(;,·.¡·do11-hiJ11 1,,Jt·.·1 ,.;-jst .. :.1.1-.;; ..11: h.'.jo nli111t~·r·o dt~ l·lect.1,ones muc~st....Pan 101 buen 

;1cl1e1·4{1) Cll·t l r L1 l. j vo ~:on lus ri?su J t .. ) do~ J)bt.J'"n idos !Jr)f' m•::d .. 1.:-d•)S rn<:is 

t .. :H1 ~1·;lf1d1:-..;, •tl rílt:·nos d\ !.i 1·.,.··~;ít111 1 .. ·.pql··d·.· .. 1) r·111 .. ·do: .. ·n . ...:;.·¡· dt·!,id.-1.,;; ,, ln 

1nadeCli·"idt"1 d1~·l t.r·;:1l.ur•1i1:t1f.,1 fJ·:tl':J i'"l •·,j.13 d1~ .ít..nll!lx~ 1:1•n t·n•:v::. 

Q-led.r·o11•·~.:;. D·.: ·.H.:u~rdo .:1 Ck¡r-don .,. Kiru, 1..1.s predi1.:~:i1"Jrif:'S mejor.ln 

s1Jsf .. d11ci .. i1111(·11t<.· al ;.t11ment.:tr- ,_.1 11Úm1:-ro de t;<lt; ..... ::Lr·ones. lo i:u.:a l '"":s do 

t:·SfJE'l'dl'S'! v:1 qu··· se Pds:a en un modc ... lü esLadi.<:>lir.o. 



U> 

º' 

"\') l--'--R_<_a_._u_l..¡... ____ E_c_ou_L_<_E_v_J __ ¡__ ___ ~_~._-.u~~1Ji~~--~~1'~-~~xc11(t 
0.5000 .3772Y!t0D+(J2 .)."i)~~J87:};t). 1 -,93.'..:jl~9D·~ {Ji 

.1 1.0000 -.2309068D+Dl .7.7:i\lU~O::Jrt·ü! ·-.1l7l16hJn+o 
1.5000 -.21929171)+{)1 .11."'J'1'>7!".''":· 1 - .·2H713JSD1 
2.0000 -.8651220o+OO . .:..,1)?7!1Cl'•: 1 -·.1341141101 

·~H 
{ll 

o ;:~~~g =:~:~g~~~~~ :~~~¿'¡~z~~~~;r11 ¡ =:~~~~~~~~~ -00 
3. 5000 -. 26ft87.'.f5D-01 .199760'1L'·tC1:1 ¡' - . 11273910~ ·00 
4.0000 -. 76857.'+9D-02 .6filOJ7~·1r1--11J --. !17d7f!'/00-
-'..5000 -.21')027~lG-02 ,¿2f!g7o·)P-01 ¡ -.2015561D-
5.0000 -.6156071[>-(l) ,):',1JOlllUP-Oc 

1
j 

5.5000 -.l71101•7P-0-J ,;U.9J,~9JP-:L' 

6.0000 -.<\711574\J-O« .oll90777P-0'.l ,. 
6. 5000 -.12869ldD·-04 . :'.J98782D-03 

7. 5000 -.9385970r>-06 . 26i:'lc')'.i 1 1~-n,: 1 

8.5000 ·-.6lt491310-0i' .::>~19057P-0~~ 

- • H42123Sll-
-. 34953450-
-.141d()l,9D-
-·. 590211290-
--.21102024D-
··.97132650-
-. 39015680-
., . l .'i.59 38L+fJ-

7 .0000 - • 34892370-05 1 . 81•i99~3!l-Oi. 

8.0000 -.24951180-06 .Blc•3577fl·O'• i' 

9.0000 -.l5l3953D-ú7 L.78.'11\50\JT)-I)<, -.6l.93S38D-
9. 5000 -. 2108256D-C8 . 240ó\9,D-G1; -. 2446396D-

10.0000 .12525300-03 . 7Jl16023ll-0) 1 -.%123310-

~----_.__________ ----------··---1.--.---

01 
01 
02 
02 
02 
03 
0) 
(ll. 

04 
Ot+ 

05 
05 
O& 

ECO~~ (EV) 

- , 448752J!H00 
- . 291 ~171.-6D+{1fl 
·-. 17]5%i!}t{10 
-.99t17)2lD-01 
- . 551.390.~o-01 
-.298'l397D-01 
-.1602971,D-01 
-.13)7177~:;-')"2 

- . 11 1765 rnIJ-02 
- . 21029160-02 
- . 10187 )OD-02 
-,113?58290-03 
- .18268500-03 
-. 7881.2310-04 
-.344540lü-Q/¡ 
-. l.514515D-011 
-.66477750-05 
-. 289Gó4JIJ-05 
- . 12439020-05 
- . 52874600-0& 

TABLA I1I.2.Inte::dcción Ue-He calculada en este trabajo. 

ETOTAL(EV) 

,8605737o+o2 
• 20 l 8954o+02 
.65317!9o+o! 
.2177029o+ol 
.6871553l>t00 
.19528071}!-00 
.!14504200-01 
,1,16771,00-02 

-. 36253540-02 
-.35399520-02 
-.21916890-02 
- .11115700-02 
-.52591920-03 
- . 23980480-03 
- . 10643230-03 
-.462?1680-04 
-.19767050-011 
-.83152680-05 
-.34517470-05 
-.14152680-05 



~(a.u~[ ECOUI.(f.V) -T~:~;-<~~;----

--¡---·--
o. 5000 .8215226lH{)2 , l04!.82 1HHOl 

- ---
EEXCH(EV) ECORR(EV) ETOTAL(EV) 

- .1 J0912BIH-02 -. 63742170+-00 . l 729064¡}:¡:.o3 
l. OOOQ .1571772!HQ¿ , ¿7]2'jfi()(H-02 ·-.Slll853lH-01 -.40231570+00 • 37333210+02 

1. 'ººº • 7088742r>+Ol , 16~l0329TH\1l -.2)>39130+-0l -.2945737!H-00 • l 193058D+D2 
2. 0000 . 3144292D+Ol . 3886970l>+Ol -.1764lll!HOI - . 25117521>+00 . 501597SD+Dl 
2. 5000 . lOB410SD+Ol . 2·-J)úó63fH-úi ·- .14 71 SSO!>tOl -.2267!830+-00 • 23425000+01 
J. 0000 .81236891}--Ql .2385Hl:n+0l ·-.12621.)70101 -.20252490>00 .1002067D+Dl 
). 5000 - . 31,6282 7D+OO . ld717 l';LH(il -.106'\JSliD+Cl -.18060860+00 • 2816350D+00 
4. 0000 - _ 4 768588!1-f<JO .14'.!'·l7?911-flll -.!l798!9ílrHOO -.15596820+00 -.82918170-01 
'" 5000 -.4661717!H-00 , !!)7)7JfJ(\H.)( -·. 720119101·00 -. l354513D+OO -. 24801180+00 

5. ºººº -. 398l544!H-00 . 7q75214IHOO -. 531177770>00 - . l 166268D+OO -. 3020375D+DO 
5. 5000 -.315589SD+o0 . 58752901}?.·~,·.1 ·-, 1, 7 1J593!HOO - . 98445280-01 -. 29786520+-00 
6. 0000 -.23828820+-00 . '.2t/WVi\pi:¡·'¡ ·- .17697l 1D>íl0 -.81767030-01 -.26714220+00 
6. 5000 - • l 737694!H-OO . 3 l 2f,!16 7D+D(1 - . 299021100+09 - . 68418460-01 -.2285652D+DO 
7. 0000 - . l 233966o+-OO . 22j 13190-t'iO ·. 23S2!+99fHOQ - . 56926900-01 - .18943911D+OO 
7 .5000 -.85784670-1)[ . 111211 t tn+on - . 18 ·¡5901n+-00 -.46751810-01 -.1531•1610+-00 
B.0000 - . 58600050-0l . l l(i.',/950+1.J() 

'·" 8. 5000 -. 39439790-01 '02951.Fi51}--0l ,, 
9. 0000 - . 26206050-01 . 5R7ó60iln-O 1 
9. 5000 -. l 7218170-01 , 'dl~Dl5!JD··Ol 

-. ll12 l6112lHOO - . 37700800-01 -.12198560+00 
-. 1097.710Df00 - . 29687070-01 -.95443190-01 
-·, B31.01 l50-0l -.23243960-01 -. 74085080-01 
--.63236790-01 -.18287910-01 -.57341270-01 

ilJ.OCTDO -.11200630-01 . 2YQ009:m-Ol 
~----~--------~----------

-J.7649990-01 -.14336090-01 -.44185790-01 __ L _____ 

TABLA llI.J.Tnteracc:iL•n Li-Li calculada en este trabajo. 



EF,XC!l(F.I/) 
.... ~--R_<_a_.u_._l_¡.. ___ E_c_o_u_L_<r._vl ___ L __ --~¡0=~~~~-== ~~~-~ 

0.5000 
J.0003 
1.5000 
2.0000 
2. 5000 

J.ºººº 
3.5000 
4.0000 
11.5000 
s. 0000 
s. 5000 
6.0000 
6. 5000 

7. ºººº 
7. 5000 
8. 0000 
8. 5000 
9.0000 
9. 5000 

10. 0000 

• 1782!!3D+-03 l . lJJ00•]2[,,·¡¡ 
,l,56791,5D+02 . i8651J'0j~fÓl 
.131971,50+02 1

1 
• ló'.>!</.>·.·1L't0.'. 

.16479861H-Ol , .125!/)1,rd<J2 
-. l870990D+-OJ 1 .8J!B(;I!,\lfQ! 
-.23937!4D+OI .f>llOS,Jf>Hll 
-.1971,ll87DIO! 1 .f,JJ',JlilJtül 
•·. l 39115-6t.r>H)l • 27!.5691llit.".ll 
-.9076186ll+OO .17\13&87Jú0l 
-.5607982Dt00 .1153987f}¡QJ 
- . )J40893tH0'J l . /J20J7VIHillJ 
-.1936507D+90 ¡ . '•''º'"''l 3DJWj 
-. l09B542D-f00 1 ,Z?,312Jid"•i')'J 
-.61'!3520D·-Ol .17)r.,t1 91_¡r¡4f1~·~ 
·-. 336383 ID-Ol . l O'• l h -,,,¡, ·'!'' 
-. l825008!H)! l .'>10'.70',!> (•\ 
-.97955890-02 . l74l'jj.,'.[l-1J1 
- . '..i20B589D-02 . ::20!(J51;f1- Cll 
-. 27467150-02 .12g3991,1).l)! 
- • Jld7841D-02 . 7,~24~.'1 91>-() 1 

----------

l 
j 

1 

1 

1 

!.~;:)~15551>+02 

70"ü66SIH-Ol 
31'!8161D+Ol 
42564JSDt<H 
J:)'.,/!+l&!HGl 
2:'i.ó00'•"/D+'1 l 
19 2 2tJ 7 JrH-0 l 
JlilSfl02D+Ol 
llJ2f71,2D+OI 
7311877D+OO 
5!26129!H-00 
J5!12 l92lH08 
2.';18121JD+ü0 
ll~1321•8L .. JO:J 
109.U 75íHO~J 
nso·127n-01 
i177td65D-01 
ll220871l-OJ 
202H799D--Ol 
! 3106 lBD·-O i J __ ~_ 

t:CORR(EV) 

- .80l,2929D+'OO 
- . 56297180+-00 
-.47831180+-00 
-.1¡l52l,02D+-OO 
-.J~9"!28o+OO 
··• 28923 [l,D+OO 
- . 23293350+-00 
-.1861602D+-OO 
-.1461552D+-OO 
- .1l20060Dl-00 
- .8491,2520-01 
- . 64195 700-01 
-.4781·2260-01 
- • 34962240-0! 
-.24889310-01 
-.17592160-01 
-.125086 70-01 
- • 88249990-02 
-.61075890-02 
-.40790940··02 

TABLA TIL4.Int0:i·.1cción fü!··Ilf~ calculad:;i en este trabajo. 

ETOTAL(EV) 

• 2945216IH-03 
• 66 731, 74IH-02 
• 21, I0952D+02 
.91,878531H-Ol 
• 3350!95D+Ol 
• 8880004D+OO 
• 61813060-02 

- • 25382841H-OO 
- • 28782891H-OO 
- • 25 040521H-OO 
-. 19960771H-OO 
-.15 .• 162430+-00 
-. 1157869D+OO 
-.85872350-01 
-.62641420-01 
-.45298420-01 
-. 32612590-0l 
-.23233870-01 
-. 16302360-01 
-.11198860-01 



R (a.u.) 

0.5000 
1.0000 
1.5000 
2. 0000 
2. 5000 
J, OOOQ 
] .5000 
4. 0000 
t.. 5000 
5. 0000 
5. 5000 
6. 0000 
6.5000 

7. ºººº 7. 5000 
8.0000 
B.5000 

9 ·ºººº 9. 5000 

ECOUL(EI') 

.5342770o+02 

.2107457IHül 
- • 466488 [[)I 00 
- • 492631,S!H-00 
- , l,Q39631oD+OO 
-.31195260>00 
- . 227!884D+OO 
-.1573%7o+O!l 
-. lú4B561JH-OO 
-.677738]0-0l 
-.42786730-01 
-. 2651Jl8D-Ol 
-.16183730-'.Jl 
-.97569950-02 
-.58216640-02 
-.11,1,30610-02 
- .20208740·02 
- . l l 78JOOD-02 
- .68305380-03 

11-~-~~:,:.·:~~~~~~ ~~r ·---. l~~::::~~::;--7B1C:4l0!>~{12 · .5191J25UH01 
t 1i8t,Oíl}.1D+Ol 1 -.2t135987[}H)l 
i 392J(1S.'1[rt:"Jl / -.l290611úlH-Ol 

1

1 . 2051 J>;'./H() l 

1

1 --. LJ 1 &9699!H00 
I 33'J292P+O! - . 5888Hl91>+00 

1

11 ~~~~~~:;~;.·~~ 11 =:~~~,~~i~i~~~ 
:.s:v.022tHí)f) ~. 21tL2780D+OO 
305?770DH)U - . 1731)l50IHOQ 
"200961StH !iCJ - . l 211Jtdi9DH)Q 

1
1 l 297136:J·1 no ,. . 0 '3999650-01 

U230tU 7fi··O 1 · . 5 703!126D-01 

1 

5141'109lHJ! -.3'122ló!D--0! 
Jl?lo\8111-úl -.2532!9!D-01 
19312560-'.Jl -.1660!15.'lD-Ol 

1~922.iJ!Bf¡-·).~ -·.6(J!1"/B62JJ-02 
/10302920-02 - 't~!· )~lt,4)!)-02 

ECOHH(EV) 

-.4523747D+-OO 
-.2752088o+OO 
- . l 70lj2l12IH-00 
·-. ll802541'H-00 
-.89419310-01 
-,610309150-01 
-.58032970--01 
- .4645681•0-0I 
-.36168530-01 
- .28101,060··01 
-.21419980-01 
-.15830560-01 
·-.11301,00D-01 
- . 80760250-02 
-.57279260-02 
- . 39838870-02 
-.. 26755850-02 
-.17420660-02 
- . 11402690-02 

ETOTAL(EV) 

.1171303!>+03 

.2498810!>+02 

.6767721D+OI 

.2021784D+OI 
• 71,0999JD+OO 
. 268491JD+OO 
. 2060 l 29D+OO 
.1228028D+OO 
• 70099500-01. 
.3578410D-0! 
.14909920-01 
. 33754450-02 

- • 22130200-02 
-.46135380-02 
-. 51566850-02 
-.47189160-02 
- .]8559100-02 
- .29402160-02 
-.2171.4740-02 1 -

1 .. 1627 b_S_IJ_-__ '_' __ l ____ l __ ·-. 1O7-87lOD·O1 

~----~--------~-- ----~----------~------~ 

TABLA III.5.lnteracciGn 11."~-ti c•d.1~11!.:Ca (!>\ 1..·~i:.é trabajo. 



"' o 

R(a.u.) 

0.5000 
1.0000 
l. 5000 

2. ºººº 2. 5000 
3. 0000 
3. 5000 
4.0000 
4. 5000 
5. 0000 
5. 5000 
6. 0000 
6. 5000 
7 .0000 
7. 5000 
8.0000 
8. 5000 
9. 0000 
9. 5000 

ECOUL(EV) 

• 7811•20SD-l-OZ 
• 66944 !3D+Ol 
.8179873D+OO 

- .15296570+01 
-.1129951,D+Ql 
-.686t53!IH-00 
-. 38196360-1·00 
-.2025737!>1-00 
-.1042271.D+OO 
- • 5253823D-CJl 
- • 26095600-01 
-.12817860-0l 
- . 62409050-02 
- • J017023D-02 
- • l41,9896!l-U2 
- . 69332021J.-0) 
-. 33014630-03 
-. 1566535D-03 
- . 741l l l 7D-OI, 

-

1 
1 

1 

1 

EGHfüT(EV 

. Hl 926.'.1 7DHJ2 
,J()00951DH}2 
.11a9s1dn-+02 
• 72783::.Sf/ 1 01 
,!,<'t-ll l~O:;·'""Ül 

. 1 S/ ,:i l lr>: 1 l ! 

. By!,·..'.:12'.iLf·t\J'j 
• 491;9'.;/ /Dtff) 
.2[i311,.';:>-i0(! 
. l /, 7.66!_t0!JH)0 
, ).',7JfJS9D-Ol 
. ·3.-~~1 1 {, J!., l'1---01. 
• l rJ7lV.76D-0 ~ 
• 'J•J39.'.iH1'lU·-02 
. !,-:_ic1o~iun-o:: 
.2'1521t.Cil.J-~l2 

.12012stu-·02 
• .J8Jb450Ci·-03 

....L._.__..----·-··-

·--
) EEXCl!(EV) ECORR(EV) 
·--- ---~-· 

..• ; 112001.01-02 -.4939833D+OO 
·-.5776659D+Ol -.3282852D+OO 
- . J 3904B3o+O l -.2369716D+OO 
··.225701,)D+Ol -.18137290+00 
- • J 5496640+01 -.1390043n+OO 
··. l8-'+lll9D+01 -.1037281[)+-0Q 
... 6 )f,26610,00 - • 7 5507D4D··Ol 
·~. :_,, 2 59652D+OO - • 52889830-01 
-.2617054D+OO -.36650470-01 
.• 15761,J7D+OO -.2500841,0-01 
- • 9 3464500-0 l -.16605340-01 
- • 54690040-01 -.10626770-0l 
-.316!t5250-0l - . 68170720-02 
- . 18130260-0l -.43475060-02 
··. 10291,640-01 -. 26963350-02 
-. 5 7974320-02 -.15742620-02 
-. 32J~837D-02 - . 88904690-03 
- • 17975600-02 - • 50920840-03 
- • 99062080-03 -.29194250-03 

1'ABU IIi.6. Interacción He-Be calculada en este trabajo. 

ETOTAL(EV) 
1 

• 14845450+-03 
• 3059898D+02 
• 86500480+-0 l 
• 33102490+-01 
.1712567D+Ol 
.8513400o+OO 
• 4396799o+OO ! 
.2128138D+OO ¡ .92404630-01 
• 32954360-01 

1 

• 65035240-02 

1 

- • 33965850-02 
-. 60868890-02 
-.57905270-02 

1 

-.45013870-02 
-.31039640-02 
- • 20068620-02 
-.12621710-02 
-. 77302950-03 j 



R(a.u.) ETotal (EV) 

D. 5000 • 860603:J+OZ 
1.0000 .2019050+02 
1. 5000 .6530720+01 
2.0000 .217627D+01 
2.5000 • 686256D+OO 
3 .0000 .1%4260+00 
3.5000 .4428160-01 
4.0001] • 4254080-02 
5.0000 - .31146%0-02 
6.0000 - • 1032620-02 
6.5000 - • 5238720-03 
7.0000 - • 2426510-03 
l.l.0000 - .48%0-04 

10.0000 - • 1758480-05 

TABLA III • j'. lnte:-acción H2-He calcul~da por Go:-do;; y i'\l;;i. 



I0-31 
o 

-1 

-2 

-3 

" + 

X - Referencia (31 ) 

0- Referencia (32) 

@-Referencia (28) 

1;- Referencia (27) 

+-Referencia (29y30) 

2 3 

X 10-3 

Figura IIi.1 

He- He 

4 5 6 

r~ ') 



> 
<J 

> 

10-3 

o 

-1 

-2 

-3 

4 
\ 

\ 
'o • \ 

Figura III.2 

\ 

'\ Li-Li 
' ~ 

X - R eferencio (4) 

O- Referencia(33) 

2 

X 10-1 

' • o', TF 

3 

' ' 'a. 

'--- 1 
4 5 

63 

1 1 l 6 7 R (a.u.) 
8 9 10 



> 

> 

-1 

\ 

\ TF 
' ' ' ' ', 

O-Referencia (34) 

ti-Referencia (3 B) 

X-Referencia (39 l 

2 3 

Figura II!.3 

Be- Be 

1 

\ 
1 
1 

4 5 6 7 



> 
~ 
> 

-1 

-2 

-3 

-4 

-5 

-6 

0-Referccio (40) 

2 

Figura III.i• 

He-Be 

3 4 6 

C,5 

7 
7 

/ 



> 
Q) 

> 

Fiyura Ill.5 
'ºº'i:-~~~~~~~~~~~~~~~~--~~~~~~~~~ 

He-Li 

O-Referencia ( 41) 

2 

3 

4 

5 

SS 



¡ '..\[' ITULO f.\'. CONCLllSlONC~ Y <:m!EN'LIRIOS 

¡u:rmiL.:i (.\'.1]11<11· t?Sf;t)S casns. 

los casos) g~nePalrnenle dif'ier-e (.:.unqu(• se m.'.;tJ1f .. iene en (:l mi..;mo c•1·df~l1 

t·ésult . .ados e:..:pe1· imeut.ales. 

"' "' 



ci:Íl1::11los más .::-.:.;i1.::l.ns f.·11' in il.in) m11t-.. sf.1·-111 IJJt•t p11!'·:d1:ic.i11 mtí.~ 11' j.i11 .. v 

p1·0r1111di1J.-1(k·s 11111d1n 111i:•n1·,1'ps q11,·· J.,.;;; pr1::-vi·-.L.1s JJ•1I' ·~:;Le tb1h.1jn. N(if.ese 

que: 1:nnf1.1l'lllf" 1"1 nÚ111f•1·n .-J(· 1""JPc:.f.rünt:..,s .111m1~11f .. 3, Jo1 1-:u1Tt:'Sflt"•11d1·11ci.1 con 

F' i11.-d 11Ji:·mL1... si:· cü111::l uve t.p1e 1111 ..;1s111 ·1.f.n i 1d~1~r,··.s;11if . .:· que s.-: J1l1t.!'dA 

1~xDloraP con f~s1.r:: método es 1.::1 ii1t.·~r.1c(:iÓ1l (·11tre sisf.t:"lll.'.tS q11P 

present,...tn de 

sepdracioni:·s r1::-l.,t. i \'.:\mente &t"·'lt1dt:s t.,) l1•s 1pJe la t.iefor111.11:ión de 1 :,s 

nub1:-s eh~cf.1·611ic.-Js 110 st:~.J dern .. 1si.1do ruei·LH, o bien eu 1:-l tr- •. "tt•imit?t1f.•.> 

de intE-r,1cr.ión éit.01110-superl'icie. en donrfe La d1~pendeu1:i.:t .1nbuh.1r rk~ 1.i 

dist.r-ilJur.ión de i:::.:tt·g.1 p;,1·;·, Cí\d;i áf.•)mo i.!ll J.·1 s1u)erfici1~ l)1Jt!~de j11¡;.·11· 11!1 

p;1pel in¡port.-:snLe. 

COMENTARIOS 

L.:-1 r-eprr:sent.:u:.:ióri dt"" l1)S .)11111r·r1:s en sóljt11)S p01· 1111:-din dr. .. 

110L1:•t1ci.dr:·s i 11 t.r;;-l".1t..ómico.s l_1,Js • .:td1:is en el modelo d1-"" Gnrdon v Kim. h.i 

!'-;i d1,. 1.n1.J 1k· l .:.1s rr~ p1~t~·s(~n L<11:: iones rntis e;\ i t .. os<1s dr·l> ido ;t s11 i;"T·;¡ n 

•. 1r1li.c.)b1lid.1d ;¡ .SÍ:":""::t,e111.-1;Q 1.~ompl1:jos. 

A difi?r~ucL, de 1.-lS l.1.>01 .. i.:ts si:·miempÍJ·icas <c111no ! . .is de t.ipi". 

Dor11-Mayt-!l'). ~1 111od1:-lo de GK no couLiene p.:11·éÍ1111:-t.ros v.n·i~d,des i..::·11 11.1.~ 

polenci.~lt:s dn int.e-r.)cci6n, q11e t~ngan que <tjusf,.)rSe •:mpiricam~nt..e •1 

datos Dicha t.lependenGi a par.lm6t..r-ic:"t 

l'ango de aplicabilid.Jd del mo1iclo, Pll('S eslt': 

gc~11171·a lmemt.e se 1 imita a in Le rpret.a.r los resu 11.ados expr:-P iin,~11 tales 

exist.entes •,: puede d.u~ resultados deficientes cu"ndo se usa P.Jf'd 

calcul;l.r l;)S ppopiedadt:·s úe ot.ros si.st~nMs. Por- otro l.tdo, los modr:~Jos 

put·ament.e t.e6P icos. mecát1 icü1.::1ú111t.icos. aunque no p1·est:·nt.-10 dicho 

Jeri:-ct.o. 1•t:·su 1 t.:i:11 St'"r mur· GGrnplic.:tdos p•1r.:.i .. plical'se .J ol l~o rn.:is que 

f,8 



}L)S sisLt."•mas m.Js simples dt~l t=:st.ado solidulll·. 

En el t.1·:tf .. :1mier1t.o uf~ cri!'5t.ales iónir.ns, Kim \' Ciordi-·n •":"Xpre~;,ro11 );1 

··1n:>r·gÍ.·:1 d1·· •tflldl'f'e del cr·isL..:.d conio la sum.i de un té1·mino de ent-·t·gi;;, de 

Had1:-lung y u11.;i cont~ribu1::it5u de cort,1) .. d<:.tnce 1111f• se r•scribió 1~n1110 1.1 

suma de i11tt."1·.Jcciones pol' rJ;1res. Est.as: i11Lt~Pd.ccio111:-s d1:: cort.o .. =.l1:.:u11i::•'-' 

:=;e det.erniin . .,ron con la Lf~o1·i.1 del gds de Ple..:t.1-ones'1m. 

Co11 est.e t1·at..:.mient,o se· pueden (:'studiar prúpied.:idr~s dt: lus 

cr-ist.alt?-S, L~:tles comt) las dist.anci..;is d1~ equilibrio dt.." ;1marre, l.Js 

t-:ner-gías de mall.:1, l;.1s t..r-ansiciones dt- fase inducid.:ts por prf:sión y 

l-.\s const.1ntes 1:ltist.iccis. 

hulogenuros alcalin11s1
'

2
) y 

cth:.:¡lin1)s v ·"lcalir11)t.~l'reos. 

Se han flf:'Cho est..ud iüs de cr ist.d les 

f'luorurüs y óxidos de los met ... :d1-!S 

Incluso ¡i;11~.1 Ct'ist..des rnolecul~n~t~S ~_;1:- han dt'.':::.»H'I'OlJ"d.Y mod,~los: 

IJ.:tsi.tdt)s e11 .:·l g.:ts d1• •:· li:ct.r-or1es de Gor-d•-:i11·-hii11. L.1 tJf".•11..:..:.1d;,d t.ot.-1 l deJ 

1-:r ista J se t:.>!:->CI· ibi:- •-:orno un;) supe1~p1)S' ~ .; i6n dr~ dPns id:11!1:s dt:bi<:f., ,.-., L"J~: 

cent.r-ad.'tS d1 v.)J·Hi~~ p11ot.os <1 l1J I.11't;1.· ,Jt• 1;:1 ! igadur·d. E.:-.:L.: mc.1h•l(., se 

11.z. .;¡pl ic.1110 "'I (•SLud i o dP. h id1·t5:,; id1¡•;; d li·,..i 1j111:.i~: 1,- ·" J 1:;J l ir11.d.i:r·1·e·os to:.-.;. 

Por ol.ro l·:.td~-'· l.:t s11p~J'posición dt~ p0Lenc1.Jles bin.-:.r-ios i::omu 1n1•l 

aproximación p.;:u·a eJ pot.e11ci<~ l de iat.r;r-.:.ic(.iÓ11 t.ul. •.. d í'-:-llt,re est.r·uct.ur .. 'ls 

de apr-egll)s <it.ómicos, l,jt-.:!-1\e su di1lico..1•::i611 t •• Jmb1en 1~n 1.1 Física de 

Supt~Pricies. La din.íniic.J. de lüs deposiLos de película.s de plasrn.,s •.:n 

StJst..rat..os puede estudiarse por medio de la b.:.tr-rer-.1 d( .. potencial que 

pi·esent.a J • .s superficie dt:l /lldf.eria! deposil.;ufo en el sustr.).t.O, :J las 

direrenl.es especies u:ct.iv:js que S.lll"g1:-11 dt;l pla.sm .. /' 3··• P.1 conrn;imjento 

Je did1u 1.<J1tl.id.)d pe1·mif.1" 1:va}u.u· J.J pJ-i,l1;·iliilid.td d1· ,,t.1 .. 11•" 1Y1mo •111:1 

función de las condii:::io11~s d1·d Dld-;m.J. p1·oµu1~1~io11.:111d.·1 .1si 1111;.·1 



1:>st.im.v· ¡1·111 ,_1¡,,0Lit..1t.iv .. 1 .J~ L.t Lt,.1 dP i11.,or·111•l .¡1 i11¡, d.._: i:i1:t·to1 .... 

,·.~p,~1: i•::s d141,f.1·1_, .J~: l., p(· l f 1:11L1. P;H·-" I.-i .--:1,11~t.1·u(,4-;ión d.· l f •· .f. .. tw j n 1 

~lJPt:-l"'ri1,i.:d St'- t"•1J1t1le.1 Lt _..:.qpe-r-l10sició11 (k r•1'IL1"'l11·i.1l1.·S l1i11 •. 11·i··1s ··11t.1·1: 

c.,d.-, .it .•. '"'" dt: ¡,, $UfJ(:·1·fi·.lt"· fy t~,\ft•'~ ..;,,ul1s.u1.1i"1·ri1·.i.1l(·,.:.) v 1:.td<1 ;ir. .. m .. 

1 dr~ l 1:l)tnpl•"" j,·1 m1:.i let:IJ l;n· i11c-:idt:--nL1:-. 



l.•1 .:ip1· .. :..:im,1·· 1óu de Lenz-Ji::·nsr·n f·sf.;j .¡.-,d .. p1)r 

2 -1 " -!ir: { i·> = X i- ,. 

o i.¡;11.'tlHlt-'l¡f,1· 

.i ;{ (;0/llO; 

?. ;1 
j'(:-,.J, 

,:_; ·"'- x-3 2 < E 
¡._..., 

.. 

E ª1, r:/'z)~---· ---- ~>,-·\:JJ<--t:1··) . 
~.::o 

C\1. 1) 

(,\1. 2) 



,,;;{J 

Y e11Ln11ces 1:: si:- •:-sc1·ibt.:O co1111) 

1 ,.n 
.·~.1, 

z 
N • A <Al.::) 

donde :'I'. s1~ l'·S1:1·iUió "''ll términos de P y el t'dclor jy) si:: 1·1:-nomb1·t"°1 

simpl1:-mr·nt.~ 1:nm11 ·A. 

l'CSlllt.a Sel': 

12 



.\PCNDTC::C 2, DEnO.>TRACTON llCL TCORCMA flf. llLLUIA:'i:'i-FCY;>MAN 

El t.t:.•01·1.'111.t de Hellrn-l1111-Fev11111dn '~~ 

(..\2.1) 

<A.l.2) 

nor-malizadas, 

E f "' H de (A2.:I) 
n 't' 

" 
.,. 
" 

\' 

~n:.. ,l 
J "' lf <h. q¿, ·D 

d~ ;,\. 'I' 
" 

<Al..5) 

C\2. ó) 

CA2. 7) 

po1· lo f.ant.o. (,.\2 • .f.) ~P. con\'ii:;r·t.: •:!11 

UCn ,¡, /k "' * 1 H 
i_)~- = J a1_·n ii lJ1ndT + J "f n ~-:¡;:- ;¡,ndr CA2.0) 

CA?.. Q) 

Y por l.a he1·111i t ir: iddd d~ H 



•. 11:. = .1· ···"'. ·.!¡-~ ~jf 
d- + 

* 

J ···~ ,¡; dr .,. 

1 ,."' . ,¡ 

+ 

~ 1 

: () 

J. ~,11·~.·."r, 1· •• d1 + J. iN t1Ln dr = O. . ,,." ,¡,_ 

·1!;. = j' 
t1\ 1,,111, 

( .1.:. 10) 

<.12. l 1 l 



•n 
Al'l:~HllCE :1. l:\'~LIJ,\CION or. LA INTEGRAi. J ,,.-.)f'r''"jl(k!')d1· 

11 

J. -;q• r1•l· 1. )j = L!(-J)'-'(¿'·)l J_'_
1 
__ -l_( 1 2,,,;l.1.-1 (• J• .J. { t\:l' 1 l' "" - -- - r.. ,.. 

dan-·. 
en. D 

jlCkr->-· 1'11111·i1:111 esre1·i1>.t de Bess~l. 

Se de-1111)sf.1·.:t1·d l.l igualdad fA3.1) por- i1.1Jucciún. 

" = 0,1.2 ••. 

'· = 0.1 .... o 

(A3. 2) 

~~11sl.jl.11\·o: .... 11do ld r11nr:1Lin di:· Dt:·.SS:f!l, ju(k1·). 

cnn l.i 1···.:p1·(·sió11 dt1da. J)•)l' l..1s L"lbl.1s d•: Gr."ldsht.t:vn· 2
J' IJ.H".:J 1;1 

J .,,-.u·,,n•tj/k1·loj¡
n 

(_!.<..._ __ ¡, 
~2+;1?) 

an-(1 

dot·~. 1J 

(,\3. 3) 

e A8. '.i) 



r't:~1·,_, 

D u"-_1__ 
iht''-t 

E11f.t)llC~S 

•r> 
J •:·-ar rn•1 ja (kt·)d1• 

" 

"' I e-.-Jr1,,..~1j¡ _/k1·),jp 
n 

(k,~.), 
k;).'-,)l -- -·- ---· 

(k,2+.12)-1-1 

0~1 .. ; • 1 

ddr,-1•1 

< A3. f1 > 

(,\'.], 7) 

(,.\:l. 1)) 

Sustil.1J\/1"•111fo l:t iK1J;t JiJ.1d r.~r.:. jt•t (kr). d-HI.-. f-'11 J ,1..;; f.dbl.JS •!+? 

Ab1"'1111owitz·u·. t·esitl t .• ~: 

J .,-''1'1·".'j,__1o;i·ldr .. 
o 

,,_, 
J e-"1'1·".,[C2t+t)(kr·l-lj

1
Ck1•) - j

1
_/kl'lldr 

o 
( A3. t)) 



J e-dl't·'·-- 1 j .. /kt·'ld1· 
o 

Aho1·.:1 bien. 

;)'1-l•l 

aan-l+t 

1 ----

J t.:·-<1t·l'n+ 1 jl .. 1 (kp)dp 

o 

a·1 .. 1 -1 

ua"· 1 - 1 

a"-;_ - i 
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V = dx. 

[¡¡l,1.1J1G1':'S 

,\li•Jt·a se susl.ituyen © y @ en CA5. 3J P~H ... 'l obtener: 

m Xn dp r.o n-z 1p-Z r ~ dx D n<n+l)f ~--- _< -- St'JlX dx -
O Cx 2 +c 2 );, ,-txP x o (x 2 +cz)m dxp-z :-: 

f2nin+2m(n-4-1)1J . ___ :-:._ __ _ 
n (!{¿+cZ)m+t 

;-.e jd1::11Lil'j.::an los ("::Pef'ici1n1t.1;s de Lis inf.t_•¡:;1·.·1l"""s: 

11~ ncu-1) = c-1 )~rl)g~-S! 

1/ 
z 

-[2nm + 2m(n+lll ~ 2(m+2-Jlb 1 

' 
(n+J.Cl,l-,-l Jh 1 , 

dp-1. 

dií.p-2 
~dx + 

X 

CA5. 4) 

A coutinuación, .se dSume l.~ 1:-xpr·,~si.ón C\5.1) para q, donde 35:q::;p, 

Se demosl.l'ctr.::i que para In q+t-ésimd inLegr-aciór; por p;1rt.es. se obt.iew~ 

OJ ¡P q .. z r:n xn-q+Z J-3. J X '-- senx dx = E bq+iJ 
o <xi+cz)m dxP X 1=1 J o (xz+c2)rri+J-t 

bq+t <-1)q+t. __ n_! __ 
t Cn-q-1)1 

bqH e 2 q+t Cnrh:t) ! 
q+z Cm-U! 

2Cm+ j-2Jh~_, (n+2j-q-2)b~ 2 5 j:';; q+i 

íl3 

dp-q- 1 senx 
--- -- dx (A5.5) 
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APENDICE 10. ALGORITMO DE COMPUTO EMPLEADO 

IMPLICIT REAL"BCA-H,0-Z) 
COHMON/ORBS/I L ( 10), XIP( l O, 15) , NLP( 10, 15) ,ALP< 10, 15), 

'Y.lí1(10, 15) ,!oLB( 10,lSl ,NLB(lO, 15) ,IBAS(2, 10) ,IPOP(2, 10), 
"NORBC 2, 10) ,KP( 2) ,NZ( 2) 

DIHENSION PX(15),WPX(l5) ,0(48),0(48) ,8X(4BJ,WBXl48) 
HITEGER IMHE(16) 
WR!TEC ',BJ 

8 FORMAT(lX.'DAHE RO,RMX,DELTA') 
READ(',') RO,RMX,DELTA 
OPEN!2,FILE='DATSS' .STATUS='OLD') 
PI=3. l'• 15925DO 
00999lA=l,2 
READ(2, 2) (NAHE (I), I=l, 16) 

2 FORHAT(lóAI) 
READ(2,3) KP(IA) ,NZ(IA) 

3 FORMAT(2!5) 
r'.MX=KP( IAJ 
READ(2.'•) (!BAS(IA,K) .K=l.KM;O 
READ( 2 ,t.¡ CIPOP (IA, K), K=l, KMX J 
READ\2.'•) (NOHB(IA,I\) ,K=! ,KMXJ 

1, FORMAT!lOISl 
r.o 10 K=l ,KMY. 
[ L t !<'. 1 = N•)RS ( IA , ;; i i 1 
JL-, ~ l..t K) 
! F 1 !' :-·o 1) GO T0 1;: 
I F' f I L ( K } . EQ. I L í V- 1 ) ) GO TO l O 

I F ( l f,. E0. ~,: i GC· TC, 15 t 
;· .. ;::,\I.:'í:,c; 1,XIP¡ .:OL. TP) .lP::-1, I~~.J 
RE/'>. e ( 2 . 7 ) .; :~u-· 1. j 1. . : P} , r P ·:i . r e ; 
GO T(' 10 

15\ P~~[l(2,Sl (~J6{~L.1P> ,JPo.!,lS) 
HEAD{',~,/i t.!1Lb{Jl.,1P) ,lP::.:1,IBl 

10 CONTJ:i'IUE 
DC 2C i\::1,IZHX 
lB=IB/\S( I/,,J~} 
lf(IA.E0.2) GO TO 201 
READ(2,6) (ALP(K,IP), !P=l, IBl 
GO TO 20 

201 READ(2,6) (ALB(K,IP) ,IP=l,IBl 
20 CONTINUE 

6 FORHAT(8F10.6J 
7 FORHAT ( Bil O) 

WRITEf",11) (NAHE!IJ,I:l,16) 
11 FORHAT ( 4X, '''' ' , lX, 16Al, lX, ' ''" ' , //) 

WRITE(',111) NZOA) 
111 FORHAT(5X, 'Z=' ,JS,/l 

lo/RITE('. 12) 
12 FORHAT(2X, 'ORBITAL' ,lOX, 'POBL.'\CION' ,4X, 'DIH BASE' ,lOX, 'L' ,//) 

DO 25 K=l,KHX 
25 WRITE(',13) K,IPOP(IA,K),181\S(IA,l<) ,NORB(IA,l<l 
13 FORHAT(6X,I2,14X,I2,12X,I2,13X,I2,/) 

DO 30 K:l,l<HX 
JL=NORB( IA ,l<) +1 
JBdBAS(lA,K) 



IF(TA.E0.2) GO ro 141 
WRITE(' ,14) (XTPCJL,JPJ ,JP=l ,JBI 
GO TO 30 

141 WRJTEC'.lq CXTBIJL,JPJ.JP~l,JB) 

30 CONTINUE 
DO 40 l<•l,l<MX 
Jl.=NORBCIA,K)+l 
JB=l81\SCIA,KJ 
IF(IA.EO 2) GO TO 142 
W'RITE(' ,17) (NLP(JL,JPJ ,JP=l ,JBJ 
co·To 40 

142 WRITE(',17) iNLBIJl.,JP),JP=l,JB! 
40 CONT!NUE 

DOSOK=l,l<MX 
JB=IBASCIA,KJ 
IF(!A.E0.2) GO TO 143 
WRITEC' ,14) CALPCK,JPJ .JP=l ,JBI 
GO TO 50 

143 WRITE(',lt,) CALBCK,JPJ,JPd,Jf¡) 
50 CONTINUE 
14 FORMATClOFl0.61 
17 FORMAT(lll!O) 

999 CONTINUE 
EX(l)•0.016276744849602969579DO 
8X{2)=0 0488129851360~G731112DO 
BXíJJ~0.081297~05~€44:5~~890¿00 

BX14)•0.!1369585011066592J91!DO 
BX<SJ=0.!45973714654S969GI98900 
BX(6}=0.!7S096882367~1G6027S9D0 

BX(7J~0 :lü0J13104605~7203Gll3DO 

EX(GJ=O :¿l7431561S3840012~28DO 
8X(9l=0.27J19GG12591Q~g1G1~87DO 

PX!!0)=0.30~~bG94~35~~;6?S202400 

8X(!l}~0.33520852289262542~016DO 

G%tl2)=0.J0569~86I47231J63S031DO 

8X(l3J=·0.39570Jb49E.289086V3205DO 
BXl14l•0.425•7B988•07300545365DO 
BX!1Sl~0.45470942216774J00863600 

8X(l6i=0.483457973920596359768DO 
BX(l7)=0.511694177154667673586DO 
BXC18)=0.539388108324357436227DO 
BX(l9)=0.566510418561397168404DO 
BX(20)•0.593032J64777572080684DO 
BX(2!)•0.61892594012S468570386DO 
BX(22)=0.644163403784967l06798DO 
BX(23)=0.668718310043916153953DO 
BX(24)=0.692564536642171561344DO 
BX(25l=0.715676Bl2348967626225DO 
BXC26)=0.738030643744400132851DO 
BX(27l=0.759602341176647498703DO 
BXC28l=0.780369043867433217604DO 
BX(29)•0.8003087441391408!7229DO 
BXt30)•0.8!94003!0737931675539DO 
BX(3ll•0.837623511228187121494DO 
BXC32)=0.854959033434601455463DO 
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BX(331•0.871388505909296502874DO 
BX(34)•0.886894517402420416057DO 
BX(35)•0.901460635315852341319DO 
PX(30):0.91507th2312089807l206DO 
BX(37J=0.9277l245672230869096SDO 
8X{38)~0.939370JJ97527SS2!6932DO 

EX(39)•0.950032717784437635756DO 
BX(401=0.959688291448742539300DO 
BX(l.!)•0.96832682846326421217400 
BX142)•0.S75939174585136466453DO 
BXl43)•0.982517263563014677447DO 
aX(44)•0.98eOS4126329623799481DO 
EX(45)•0.992543900323762624572DO 
8X(46)•0.9959Bl842987209290650DO 
BXl47)•0.998364375863181677724DO 
BX(481=0.999689503883230766828DO 
WBX(ll•0.03255061449236316624200 
W8X(2)•0.032516118713868835987DO 
WBX(3)•0.032447163714064269364DO 
WEX(4)•0.03234382256857592B429DO 
WPX!S)=0.03220620479403025066900 
WBX(6)•0.03203445623199266321BDO 
WBX17)•0.031B287588944ll006535DO 
~JOX!Dl=O.C2t530330770727168~58DO 

WEXl9)=0.031Jl64255968612S5813DO 
WPX(l0)•0.03101033258631383742~DO 

WBX111J~C.0306713761236691~90l4D0 

~EXl12}=0.0J029SG15~208:;:~93~9~DO 

~9X(l3)~o.o:9G96~6~1J63~83BSS8GDO 

{-.
18'.'<: ( 14 J ::G. 029!,61089C1S81670:•05970DO 
WBXllSl~G.O:f?946l~~sosss~.?6S~JGG 

IJPX'16}=C.0284974l106508S3856·~6DO 

t,.i(-',):{ 1 /)=:(J. i.)2}~17Q()(,-/6Jt:,Q..::.f~,-.\.,:l.é.l."'.tt•JU 

WB~ClüJ=0.0274129627~0029~4~~2300 

WBX(19)=0 026826866725591762198Dü 
W8Xl2ú)=C.02621234073567~i1lJ913DO 

WBXl2ll•0.025570036005J49J61~99DO 
WBX(22)•0.024900633222483G1028BDO 
WBX(23)•0.024204841792364691282DO 
WBX(24)•0.0234833990B5926219842DO 
WBX(25)•0.022737069658329374001DO 
WBX ( 26) •O. 02196664443874l,J49195DO 
WBX(27)•0.021172939892191298988DO 
WBX{28)=0.020356797154333324595DO 
WBX(29)•0.01951908114014502241DDO 
WBX(30l=0.018660679627411467385DO 
WBX{31)•0.017782502316045260838DO 
WBX(32)•0.016B85479864245172450DO 
WBX(33)•0.015970562902562291381DO 
WBX(34)=0.015038721026994938006DO 
WBXC35)•0.014090941772314860916DO 
WBX(36)•0.013128229566961572637DO 
WBX(37)•0.0l215160467108831~635DO 
WBX(3Bl•O.Olll62102099838498591DO 
WBX(39)•0.010160770535008415758DO 
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WBXl40)=0.00914S67l2307833Sóó33DO 
wBXl41)•0.00812687ó9256907592l7DO 
W8X(42}•0.0070964707911538652ó9DO 
WBX(43J=0.006058545504235961683DO 
WBX!44)=0.005014202742927517693DO 
WBX!45)•0.003964554338444686674DO 
WBXl4ó)•0.00291073l817934946408DO 
WBX(47)=0.001853960788946921732DO 
WBX(48)•0.00D796792065552012429DO 
DATA 0(1),0(1)/0.095012509837637440105,0.189450610455Dó84962Pé, 
DATA 0(2),0(2)/0.281603550779258913230,0.1826034150449235888~7/ 
01\TA 0( 3), 0( 3 1 /0. 458016777657227386342, O, 169156519395002538189/ 
DATA 0(4),0(4)/0.617876244402643748447,0,149595988816576732081/ 
DATA 0(51 ,0{5)/0.755404400355003033895,0.124620971255533972052/ 
DATA 0(6},0!6)/0,865631202307831743880,0.095158511682492704810/ 
DATA 0(7),0!7)/0.944575023073232576078,0.062253523938647892863/ 
DATA 0(8),0(8)/0.989400934991649932596,0.027152459411754094852/ 

C DATA T(l),S(l)/0.038772417506050821933,0,077505947978424811264/ 
C DATA Ti2J,S(2)/0.1160840706752S5208483,0.0770398181642479ó5588/ 
C DATA Tl31,Sl3)/0.192697580701371099716,0.076110361900626242372/ 
C DATA Tl4),5(4)/0.2681521850072S3681141,0,074723169057968264200/ 
C DATA TISJ,5(5)/0.341994090825758473007,0.072886582395804059061/ 
C DATA T{6),5(6)/0.413779204371605001525,0.07061l647391286779695/ 
C DATA T(7),Sl7J/0,483075801686178712909,0.067912045815233903826/ 
C DAT~ T(8) ,5(8)/0.549467125095128202076,0.0~4804013456601038075/ 
C DATA '!'(9) ,S{9)/0.f.1;. 0,'.530e9667980237953,0.061306242492928939167/ 
e DATA T(lO) ,S(10)/0.67195668461417SS~8379,0.057439~60099~91SS13671· 
C DATA T{lll.S(lll/0,72731825518~927103281,0,053227846983936824355/ 
C DATA TC12) ,S{12)/0.7783056514265193B7695,0.0~869S80763S072232061/ 
(~ DATA T ( 1:? l , S ( 13} /Cr .. S246122308333l 1 c~63196. C. Qt,Jf:'-709C81E156 73~7199:.1 
C DATA TC1~) .5{14\/0.8f5959503212259503821,0.038J82167974~7201764CJ 

~ DAlA TllSJ .SllSJ/0.9D209880&96BB74296728,0.03J460195282547867~9~/ 
C DATA T(lf•) ,5(16)/0.9328l2B08278676533J61,0.0Z79370069B0023401092/ 
C DATA 1'!17) ,S(17J/Q.g57916819213791655Bú5,0.ü22ZGSG4019h1669572~2/ 
e DATA 'ít18J .S(18)/0.9772599¿9983774262663,0.01642lOS83el90788$7]:•/ 
C DATA T!l~) .S{19'/0.400726239699457006453,0.010~9828453115291J6lS/ 
e DATA 'f{20) .~(20)/0.998237709710559200350,0.00¿52127JC9BS3~!912Se! 

PX(ll=0.09330781201700 
PX12J=0.492691740302DO 
PX{3)=1.215595~12071DO 

PX(4l=2.269949526204DO 
PX(5)•3.667622721751DO 
PX16l•S.425336627414DO 
PXf7)=7.565916226613DO 
PX(Bl=l0.12022856801900 
PX!9)=13.130202402176DO 
PX!10)=16.6S4407700330DO 
PXl111=20.77647809944900 
PXC121=25,623894226729DO 
PX(13)=31.407519169754DO 
PX!lt.)=38.530683306486DO 
PXl15)=48.02600557268600 
WPX!ll=2.l8234885940D-01 
WPX(21=3.42210177923D-Ol 
WPX{31=2.63027577942D-Ol 

lQf) 



WPX(4):l.26425818106D-Ol 
WPX(5)=4.02068649210D-02 
WPX(6)=8.S6387780361D-03 
WPX(7)=1.21243614721D-03 
WPX(S)•l.116743923440-04 
WPX(9)=6.4S992676202D-06 
WPX110)=2.22631690710D-07 
WPX(ll)=4.22743038498D-09 
WPX(12)=3.92189726704D-11 
WFXl13)•1.45651526407D-13 
WPX114)=1.4830270SlllD-16 
WPX(lS)=l.600594906210-20 
WRITE (' , 599) 

599 FORHAT( 6X. 'R', 13X, 'ECOUL ( EV)', 5X. 'EC!NET( EV)' , SX, 'EEXCH(EV)', SX, 
"'ECORR(EV)',SX, 'ETOTAL(EV)',//) 

R=RO 
99 IF(R.GT.RHX) GO TO 1000 

IA=l 
CJ\LL EJ.ENUC(IA,R,W) 
TELNl =W 

C WRITE(' ,77) TELNl,R.IA 
C 77 FORMAT(lX, 'TEUH=' ,014. 7,2X, 'R=' ,F8.4,2X, 'IA=' ,12,/) 

If\::2 
CALL ELEt~UC(JA,R.~J 
TELN2;::'.-J 

C WRJTEI' ,78) YELH2,R.IA 
C 78 FOHHf,T(1X,'TE"LN2=',Dlt•.7,:.;X,'R:',F8.4,::X,'lA:::-',12,/) 

SUM=O.ODO 
KMXld:F(l) 
!<.MX2-::.JJ:.p( 2 i 
DO 19 ~C1=1,KM>:1 
IPHXl=!BAS(l,Kl) 
JKl•NOR81J IO)H 
SUPOo·Q. GDO 
DO 22 IP=l,IPM;(l 
C?;:t\LP(l\1,!P~ 

XP=XIPIJKl ,IP) 
NP=NLP ( JKl, IPl 
CNP=(2.0DO'XP)'"(2'NP+l)/FACl2 1 NP) 
CNP=DSQRT(CNP)'CP 
DO 33 10=1, IPMXl 
CO=ALP ( Kl , IQ) 
XQ=XIP(JKl,IQ) 
NO=NLP( JKl, JO) 
CNO=(i.ooo•xa)''(2'NO+l)/FAC(2'NO) 
CNO=DSORT(CNO)'CO 
ETAPO=XP+XO 
NUPO=NP+NO 
SUHJ=O.ODO 
DO 199 K2=1,KHX2 
IPMX2=IBAS(2,K2J 
JK2•NORB(2,K2)+1 
SUHST=O. 000 
DO 222 IS=l,IPHX2 
CS=ALBIK2,IS) 
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e 
e 79 
e 
e 81 

333 
222 

e 
e 82 

1Y9 

33 
22 

e 
e H3 

19 

e 
e 
e 
e 

e 
e 
e 

XS=XIB( JK2, ISJ 
NS=NL8(JK2,IS) 
CNS=l2.0DO'XSJ''(2'NS•l)/FAC(2'NSI 
CNS=DSORT(CNSJ'CS 
DO 333 IT=I, IPHXZ 
CT=AL8(1<2, IT J 
XT=XIBtJK2, ITJ 
NT=NLB ( Jl<2, IT) 
CNT=!2.0DO'XTJ''(2'NT•l)/FAC(2'NT) 
CNT=DSQRT(CNTJ'CT 
ETAST=XS•XT 
NUST=NS•NT 
FASE=DCOS( (llUST•NUP'.l) 'F'l i 
SUHST=SUMST•CNS'CNT'FASE'Z!NT(NUPO, NUST, ETA PO, ETAST ,R) 
WRITE(' ,79) NUPO,NUST,ETAPO,ETAST,FASE 
FORHAT(lX, 'NPO-NST-EPO-EST-FAS=' ,2I3,2X,3Fl0.6,/) 
WRITE 1', 81 J ZJNT ( NUPO, llUST, ETA PO, ETAST, R) 
FORHAT(lX, 'ZINT=',014.7,/) 
CONTINUE 
CONTJNUE 
S!JMJ=SUMJ•!POP(2,1(2)'SUMST 
WP.ITE(',82) 1<2,SUMJ,SUHST 
FCRHAT ( lX, 'V.2-SUM,'-SUHST=', I2, l X, 2014. 7, ! ) 
CONTINUE 
SUPa~suPO•CNP:CNQ~SUMJ 

CONTlllUE 
CCHTINUE 
~~M=SUM•IPOP{!,l~IJ~suPo 

tJR!TE(~.83} K1,SLIM,SUP0 
FüP.M1\T( t~:, 'V1·-~:UM-::·.tfpQ:::'.12, í:\, .::r:i11,. 7, /) 

Zl~DELEtFLOA"fiNZil}J} 

Z2:D8LE{FLClATlf~Z(2)J) 

\.:jf'7~~:lZ~/fi-:1~TEl.fJ~!-~2~·rEI.Nl·~Ur1 

EL TERMINO "SUM" COt-ITIErlE EL FACTOR 1/R IHPLICITO SE>:.;un 
u,:; rnr,;:.:cRALES ct.LCIJL,1D,\S. VER CALCS. DE SERGIO. 

WINTEV•WINT'27.2DO 

WINT-> UNIDADES AT011ICAS;WINTEV-> E.V. 

NMXP=15 
NHXC=48 
NHXB=O 
SXI=D. ODO 
SX43=0 .ODO 
SXCOR•O.ODO 
VEXP=S.OD0/3.0DO 
V43=4.0D0/3.0DO 
00 91 IN=l ,NHXP 
ZX=PX( IN J 
SET=O.ODO 
SE43=0. ODO 
SECO=O. 000 
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DO 92 IH= l , NHXB 
ZE=O( IHl 
ZEN=-ZE 
VXEl=(ZX+ZE•l.ODOl'R'0.5DO 
VXEll=(Zt.·:.z::.¡ ODC1)•R"C1 5D(i 
VXE2=(ZX-ZE•l.ODOl'R'0.SDO 
VXE22=(ZX-2EN~1.0DO)•R%0.SOO 

TEP1=({2~•1.G~1QJ 1 ZE-l.ODOJ/(ZX-ZE•l.ODO) 

TEN\= ( (2X• 2. 000) 'ZEtl-1. OC•O) / CZX-ZEN+ l. GDO) 
TEP2=(i:X-1.0DOl'ZE-l.ODOl/(ZX•ZE•l.ODO) 
TEt17:'.=-( cz;: ... :..' r:~:·~·) izr::ti-1.0Li0)/(ZX•·ZEN1 l .ODO) 
Fl-::FISOf 1, V>::-::., TEPl) 
f::~FISQ(2,V~.E2.TEP2l 

Fll=FlSO(l.VXEll.TENll 
F2::'.=FI.SO ( 2, VXE22, TEfl2) 
REX=(fl+F2) 1 ªV43-F1~ 1 V43-F2 11 V43 

REX=FEX 1 1zx:z:<•2.0DO'ZX-ZE 1 ZE+l.ODO) 
REX1:{Fl:-F22}~·v~3-Fl1•'143-~22''V~3 

REXl=REXl'IZX'ZX+2.0D0 1 ZX-ZEN 1 ZEN+l.ODO) 
SE~3=SE43•8'iMl~CREX•REXl) 

RVl=!Fl+r::~·vE;<P-Fl'•VEXP-F2'~VEXP 

RKl=RK1~czx!zx+2.noo 2 zx-zzizE~1.ooo) 

RRl 1::. ( Fl.: 1 'F:!.'.'.) 1 n VE:~p-¡.~1 t" 'VE:~:P-F:i:2:::. .i VEXP 
pr.:11 ::p~:1 l' ¡ z::: z:.:+~. OL'O • Z.X·RZEN :r 7.ZN·¡.1. UDO l 

HXJ:WPX(I;~¡ 'DE!~F(:::;·:~'GXI 

SXJ::.SXI .. W-\1 
]-!Li. 3 ,,. ~J?X l J l i i ' i: :_.;;;~"' ~ :~:~ ) t 5 S '~ · 
s:..:..-.3.,, ~~Xti .:_) ... n:" :·: 
DO 972 10'1, til-l/~\: 
Z~>B;;( lCi · 
ZEN-::··ZE 

VXEl!·:i2' .:.:<:1~.~l!J1: 0 1:.H 1 0.SDO 

VXE2=(ZX-ZE~l.O~üJ¿~'U.~Du 

VXE22=(ZX-ZEN+l .ODOl'R'O.SDG 
TEPl"( \ZX•l .ODCl 'ZE-1.0DO)/\ZX·-ZE•l .ODOl 
TENl•((ZX+! .ODOi'ZEN-1.0DO)/(ZX-ZEN+J.ODOJ 
TEP2•(1ZX•l ODó)'ZE-1 .0001/IZX•ZE•l .ODO) 
TEN2•(\ZX+l.OD0)'ZEtl-l .ODOJ/IZX•ZEN•l 000) 
Fl=FlSO(l,VXEl,TEPl) 
F2=Fl50(2,VXE2,1EP2l 
Fll=<"!SOI 1 'v;.;u1, TEii!) 
F22=FISO 12, VXE2:l, TEN2) 
ROP12=Fl+F2 
CEDP=ROP12'ECOR!ROP12) 
CEPl•Fl 'ECOR ( fl) 
CEP2•F2'ECORIF21 
CORREP=(CEDP-CEP1-CEP2l'lZX'ZX+2.0DO'ZX-ZE'ZE+l.ODO) 
RON12•F1l+F22 
CEDN=RON12'ECOR(RON12) 
CENJ=Fll'ECOR(Fll) 
CEN2=F22'ECOR(F22) 



e 

CORREN=(CEDN-CEN!-CEN21'1ZX'ZX+2.0DO'ZX-ZEN'ZEN•l.OD0l 
SECO=SECO•WBX!IOl'ICORPEP•CORRSN) 

92 2 CON TI NUE 
SXCOR=SXCOA•WPX(INl'DEXP(ZXl'SECO 

q¡ CONTillUE: 
ZYINT=SX!'A''3'0.0332003DO 
ZCORI=SXCOR'Pl'R''3/4.0DD 

C EL COEFICIENTE PROVIENE DE 11/4'Pl!"l5/~l'Pl/4'3/10'(3'Pl"21"2/3 

e 
C EL COEFICIENTE ES POR• (1/4'PI)"(4/31'Pl/G'3/4'13/Pil"l/3 
e 
C ZCORI ES LA EllE:RGIA DE CORRELACION, SEGUN GORDON-JUM., 
C EN UNIDADE:S ATOH!CAS;POR LO QUE ZCOEV ESTA EN E.V. 
e 

e 

ZCOEV•ZCOR1'27.200/(4.0Dü'PII 
EKINEV=ZK1NT'27.2DO 
EEXEV•ZEXCH'27.2DO 

C EIONEV Y EEXEV SON LOS VALORES DE LA ENE!W!A C!NETICA Y DE 
C INTERCAMBIO EN E.V. 
(' 

ETOTALeWINTEV•EVINEV•EE~EV+ZCOEV 

WRITEc•.sg} R,tJINTEV,EKINEV,EEXEV.Z~OEV E70!AL 
!:9 FOHMAT ( 2X, ~8. ,, ·~:~.:: l /1 • 7, ¿¡;, Dl Li . 7. 2X, O l t •. 7, ~X. D l •• . 7, 2X, !)J.:,. 7) 

k•R+üE!.TA 

lftQO STüf' 
ENü 
SUBHDUT L ~,1E EL::.'.~~ 1• 1 r:.· ( I A . !~. ~~J) 
HH'LlCl"J fff·~l.'l·<r,-H,C;·:'.J 

COMMON/('í~r?.S/H.( ~O\ ,>:lPt 10, lSl ,NLP(lO, 15J ,,~.LP{10, 15), 
:a.X113(10, 1Sl ,AU3( !.O, 1[1) ,ta,8{10,15). ~8i\Si2, 10} ,IPOP{?, 10), 
1 NOR8C2,J0) ,KPt2) ,NZl2J 

KHX = KP (I ,\) 

C WRITEl'.84) IA,XHX,R,W 
e 84 FORHATllX. ······sus ELENUC•IA-KHX-R-W•',212,lX,2014.7,/) 

SUMA•O.ODO 
00 10 Kol.XMX 
IPHX:IBASI IA, K J 
JK:NORB(IA,K)+l 
SUPQ=O.ODCI 
00 IS IP•l,IPMX 
IF(IA E0.21 GO TO 50 
CP•ALP(K, IPJ 
XP•XI P ( JK, I P 1 
NP•NLP(.JK,IPI 
GO TO 5! 

50 CP•ALB(ICIPI 
XP•Xl!?tJK,lPI 
NP•NLB( JK, l P 1 

51 CNP=l2.0DO'XP1''(2'NP+l\/fACl2'NPl 



e 
e 
e 
e 
e 

e 
e 
e 
e 

e 
e 

e 
e 

CllP=DSQRT(CNPJ 'CP 
DO 20 10•1, IPMX 
Jf(JA E0.2) GO TO 52 
CO=ALf'(K, 10) 
XO•XIPIJK, IOJ 
NO•NLP(JK, 10) 
GO TO 53 

52 CO=ALB(l<:IO) 
XO=XIB(JK ,!O) 
NO=NLB(JK,IO) 

53 CN0=(2.0DO'X0)''(2'NO+l)/FAC(2'N0) 
CNO•DSORT(CNO)'CO 

85 

87 
25 

86 
20 
15 

10 

ETA•XP+XQ 
NU•NP+NO 
SUH•O.ODO 
ZIND•DBLE(FLOAT(NU-lJ) 
IHMX•ZIND/2.0DO 
WRITE(',85) ZIND,NU-1,IHMX 
FORMAT(lX,''''' SUB ELENUC:ZIND,NU-1,IHMX=' ,F8.4,1X,2I3,/) 

IHHX DEBE SER PARTE ENTERA DE (NU-1)/2 

L>) 25 IH•O, IHHX 
TI •FAC(NU-JH-1) 'DCOS( lH'PI )/2. ODO'' (2' lH) 

EN LAS INTEGRALES "'!SENO" SE HA FACTORIZADO EL TERMINO 
C''(-2'NU-2'IH),POR ELLO SOLAMENTE QUEDA 2.0''(-2'IH) 

TI=TI / ( F'AC [ IH) 'Ft,C (NU-2' ll!-1)) 
SU!l=SUH• T1' VSENO( NU, IH, ET,\, R ¡ 
WRJTE(',87) 'ISENO(NU,IH,ET,~,R).rlU,tH,ETA,R 
FORMAT { 1X .• vsn:o"'. 'D14. 7' 2X. 'NU- IH-ETA-R=. t 2!2' 1X. 2F1 o' 6. /) 
conTíHUE 
SUPO•SUPO<CNP'CN0'(2.0D0)''1NU-1)/~TA'"(NU+l)'FAC(NU-l)'SUH/R 
WRJTE( ',86) NU,NP,NO,ETA,XP,XO.SUH,R 
FORMAT ( lX, '" ''NU-NP-NQ-ETA-:<P-XQ-SfJH-R' , 3I 2, lX, 5F10. 6, /) 
COHTINUE 
COHTINUE 
SUMA=SUMA, IPOP (!A, l() 'SUPO 
CONTINUE 
W=SUMA 
RETURN 
ENO 
DOUBLE PRECISION FUNCTION VSENO!N,l,E,X) 
IMPLICIT REAL'8(A-H,0-Z) 
H=N-I 
C=E'X 
SUI•0.000 
JMX=M-1 
DO 10 J•O,JMX 
Tl=C"J/FAC(J) 
SUG=0.000 
IGHX=M-J-1 
DO 20 IG=O,IGHX 
SUG=SUG+FAC(M+IG-l)/(FAC(lGJ•2.ooo••rGJ 
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20 CC•NTJ NVE 
SVI=SlfI•TI 'SUG 

10 CONTINVE 
Rl=l.ODO-SUI;(FAC(M-ll'DEXP(C)'2.0DO''(M-l)) 
VSENO=Rl 
RETURN 
END 
DOUBLE PRECI5ION FUNCTION ZINTiN1,N2,El,E2,XX) 
IMPLTCIT REAL'B!A-H,0-Z) 
IF(DABS1El-E21 .LT.1.0D-03) GO TO 90 
IF(Nl.EO.N21 GO TO lü 
JF( (Nl•N21 .E0.5) GO TO 20 
1F((Nl•N21 .E0.6) GO TO 25 
IF(Nl.EQ.4) GO TO 30 
A=EI 
B=E2 

300 ~l=-384.0DO'A'A'8''3'VI34{A,8,XXI 
Vl=V1+192.0D0'A'A'B'VI33(A,B.XXl+96.000'8''3'Vl24{A,B,XX) 
R=Vl-48.0DO'B'VI23<A,B.XXI 
GO TO 1000 

3:J A=E2 
B=El 
GO TO 300 

25 IF{Nl.E0.4) GO TO 251 
A=El 
B=E2 

255 R=96.0DO'A'8''3'VI24(A,B.XXl-48.0DO'A'B'VI23!A,B,XX) 
GO TO 1000 

251 A=E2 
B=El 
GO TO ')c:.r: 

20 IF(Nl E0.31 GO TO 201 
A=!Cl 
íl=E2 

205 R=-l6.0DO'A'G'B'VI23(A,B,XX)+4.0DO'A'VI22(A,B,XX) 
GO TO JOOC> 

201 A=E2 
B=El 
GO TO 205 

10 A=El 
8=E2 
IF(Nl.E0.41 GO TO 40 
IF(Nl.E0.3) GO TO 60 
R=4.0DO'A'B'VI22(A,B,XX) 
GO TO 1000 

60 R=64.0DO'A'A'B'B'VI33(A,8,XX)-16.0DO'A'A'VI23(8,A,XX) 
R=R-16.0D0'8'8'VI231A,8,XX)•4.0D0'VI22(A,8,XX) 

e 
e NOTESE EL INTERCAMBIO A-•8 EN VI23,2o. SUMANDO ARRIBA 
e 

GO TO 1000 
40 R=2304.000'A''3'8''3'VI44{A,8,XXl-1152.0D0'A''3'8'VI34(8,A,XX) 

R•R-1!52.0DO'A'8''3'VI341A.B.XXl•57f OD0'A'B'VI33(A,8,XX) 
GO TO 1000 

90 lFINl.EO.N2) GO TO IDO 
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e 

IF((Nl•N2l .E0.5) GO TO 200 
!F( (NltN2l .EO. 6) GO TO 400 
A=El 
R=-384.000/A''9'VSEN0(8,l,A,XXl/XX 
R=R•192.0DO/A''9'VSEN0(7,l,A.XXl/XX-4e.oDD'A'VSEN0(6.l,A,XX)/XX 
R=R•96.000/A''9'VSEN0(7,l,A,XXl/XX 
GO TO 1000 

400 A=El 
R=96.0DO/A''8'VSENOl7,l,A,XX)/Y.X-48.0DO/A''B'VSEN0(6,l,A,XXl/XX 
GO TO 1000 

200 A•El 
R=-16.0DO/A''7'VSEN0(6,1,A,XX)/XX+4.0DO/A''7'VSEN0(5,l,A,XXJ/XX 
GO TO 1000 

100 IF(Nl.E0.4) GO TO 500 
IFINl.EQ.3) GO TO 550 
A=El 
R=4.000/A''6'VSEN0(5,1,A,XXJ/Y.X 
GO TO 1000 

550 A•El 
R=64.0DO/A''8'VSEN0(7,l,A,XXJ/XX-32.0D0/A''B'VSEN0(6,1,A.XX)/XX 
R•R•4,000/A''B'VSEN0(5,l,A,XXJ/XX 
GO TO 1000 

500 A"El 
R•230t.. 000/A' '10'VSEtl0(9, l, A, XXI/XX 
R.::R-2304.0DO/A 4 •10•VSEN0(8,J ,li,Z~\\/~~:x; 
R•R•576.0DO/A"'tO'VSEtl0(7,l,A,XXJ/XX 

l 000 ZINT=f< 
rETURN 
END 

e -· ¿ • ¡ ~ I 1 t f :. t ' l • ~ f i 1 - ¡ ;, : ; ) ~ ·' f • .l t ~ ~ 1 l $ ¡r • 7 1 ; :t 1' ,r Tl. ! 1 : lf; ~ .. 

C i1,,>, VIr/M <({<<<1<',.'·l<(1 VI!IM (<<~<<,,t<í~ 

C NOTA.E:J TOCAS ES1'AS INTEGRAi.E~ SE DEJO COMO FACTOR COMUN 
C P!/2:YA QUE ESTE FACTOR SE CANCFLA CON OTRO EXTERIOR A 
e L:'\ FL\Nf"~~on. p('l~I. ELLO f·if1Y F/\CT(,f.:!~::.; id. FINAL DE C/1Dr'\ Et:PEE-
c SION. 
e 
e .•• z 3 ¡¡ :: .\ " J .; t lS l! 1: t " ~ :l 7. ~ ;r l'I 1' t • J ~ ll ~ ,, ! 1 J: t .. 1 J: • ' : t 11 i.; :t ' .. s :¡ 1: ll .. ' l j 4 ' e 

e 
DOUBLE PRECIS1011 FUtlCTION VI2~(M,BB,WWI 
IMPLICIT REAL'8(A-H,O-Zl 
W=WW 
A=AA'W 
B•BB'W 
D•BB'BB-AA'AA 
El=DEXP(-A) 
E2=DEXP(-B) 
F1=1. 000-El 
F2=1.000-E2 
T1•-2.0DO/(D''3'W)'IF1/AA''2-F2/88''2) 
T2•F2/BB''4+Fl/AA''4-E2'W/(2.0D0'88''3l-El'W/(2.000'AA''3) 
T2=T2/CD'D'W) 
VI22=Tl+T2 
RETURN 
ENO 
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OOU8LE PRECISJON FUNCTION VI231AA,88,\.l\.I) 
IMPLICIT REAL'8(A-H,0-Z) 
W=\.lt.I 
A=AA'\.I 
8=88'\.I 
0=88'88-AA'AA 
El=DEXP(-A) 
E2=DEXP(-8) 
Flrl .000-El 
F2=1.000-E2 
Tl=3.0D0/(0''4'\.l)'(Fl/AA''2-F2/BB''2) 
T2=2.000/(0''3'\.l)'(F2/88''4-E2'\.l/(2.0D0'88''3)) 
T3=1 .000/(0''3'\.l)'(El'W/(2.0DO'AA''3)-Fl/AA''4) 
T4=E2'W''2/(8.000'88''4)+5.0D0'E2'W/(8.000'BB''5)-F2/88''6 
T4=T4/(D'0'\.I) 
VI23=-Tl+T2-T3-T4 
RETURN 
END 
DOUBLE PRECISION FUNCTION VIJ3(AA,BB,;/\.I) 
IMPLICIT REAL'B(A-H,0-ZJ 
\.l=WW 
A=AA'!.i 
B=BB'\.I 
0"·88'88-AA'AA 
El=DEXP(-AJ 
E2=DEXP(-8) 
Fl d. ODü-El 
F2~1.000-E2 

Tl~l2.0D0/(D 1 '5"'WJ•(Fl/AA••2-F2/B8 111 2J 

T2=E2•w112.0D0 1 88''3J~E1 1 W/{2 ODO'AA 1 '~)-Fl/AA••4-F21ae••G 

r2~·r2•6.0DO/(D''h 1 W) . 
TlJ~E2 7 ~ 11 2/{4.0DO'BB 1 •~)-El"'W''2/{4_0DOtAA 1 '¿) 

Tl)=TlJ+S.OD0 1 E2 1 t~/(~ ODO'BG~~!i1-5.000 1 El'W/(~.OD0 1 AA 11 S) 

T3"' l . OL'.·0/ ( D' '3•w) • (2. ODO •F1/AA • 1 6~ 2. OD0 11 F2/B8' 11 6~·Tl J:) 
VI33=(1'l•T24T3)/2.0DO 
flETLIRN 
END 
D•)L/8LE r'RECISIO!i FUNCTJON VI2<. 1 ,;A ,88, \.1\.1) 
IMPLICIT REAL'B(A-H,0-Z) 
W=IJ\.I 
A=AA'\.I 
B=BB'W 
D=BB'BB-AA'AA 
El=DEXP(-AJ 
E2=DEXP ( -8 J 
Fl=l. 000-El 
F2=1.0DO-E2 
\.l=\.1\.1 
A=AAªW 
8=88"\.I 
D=BB•BB-AA'AA 
El =DEXP 1 -A i 
E2=DEXP(-B) 
Fl=l .ODO-El 
F2=1 .ODO-E2 
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T1•-24.000/(0''5'W)ªIF1/AA''2-F2/88''2) 
T2=1B.000/(D''4'W)'(F2/BB''4-E2'W/(2.0DC'BB''JJI 
T3=E2'W'W/(4.000'88''4)•5.0DO'E2'W/(4.0DO'BB''51-2.0DO'F2/B8''6 
T3•T3'6.0D0/(0''3'W) 
T4=6.0DO'F2/BB''B-33.0DO'E2'W/(8.0DO'B8''71 
T4=T4-9.0D0'W'W'E2/(8.0DO'BB''6J-E2ªW''3/(8.0DO'B8''5) 
T4=T4/(D'D'W) 
T5=6.0DOªFl/AA''4-3.0DO'El'W/AA''3 
TS=T5/(D"4'Wl 
VI24=(Tl•T2-T3+T4+TSJ/6.0DO 
RETURN 
END 
DOUBLE PRECISION FUNCT!ON Vl341AA,BB,WWI 
IHPLlCIT REAL'BIA-H,0-ZI 
W=WW 
A=AA'W 
B=BB'W 
D=BBªBB-f,A'AA 
El=DEXPl-A) 
E2=DEXP(-D) 
Fl=l.ODO-El 
F2=1.0DO-E2 
T1=60.0DO/(D''6'W)'(fl/AA''2-F2/88''2) 
T2=36. O.L1(1/([.•1l 's~w) ;¡ (f2/D8' ll4-E2'W/(2.0D0 1 BE 2 t3)) 
T3=E2'W'W/(4.0DO'B8''4)+5.0DO'E2'W/(4.000'B8''5l-2.0DO'F2/88''6 
T3=T3'9.0D0/(0''4'W) 
T4=24.0DO/(D''5'W)'(El'W/(2.0DO'AA''31-Fl/AA''4) 
T15=6.0DO'F2/88''8-9.0DO'E2'W'W/(B.ODO'BB''6) 
r1s=T15-3J.ooo~E2iw;(a.ooo~ao••7) 

TS=1.000;(0~~3·w,·cr1s-E2·w~i3,1 (e.ono:ss';S)) 

T6=2.0D0 1 Fl/AA' 1 G-S.OüOªEl'W/Z~ 0DQ~AA 1 t5)-El'~J'W/(~.ODO·~A'ª4l 

T6=T6•3.0D0/{D 11 4 1 W) 
VJ34=lT1-T2+1"3~TG-TS.T5}/6 C;r:) 
RETU!Ul 
END 
DOUBLE PREC I SI CU FUrlCTlO~l 1/ .! 44 t f\I~ , DD, WW J 
IHPLICIT REAL'B(A-H,0-Zl 
W=•llJ 
A=AA'>I 
B=BB'W 
D=BB'BB-AA'AA 
El=DEXPl-A) 
E2=DEXP ! -B l 
Fl=l. ODO-El 
F2=1.0DO-E2 
Tl=-120.0D0/(D''7'Wl'(Fl/AA''2-F2/B8''2) 
T2=F2/BB''4-Fl/AA''4-E2'W/(2.0D0'88''3l+E1'W/(2.0DO'AA''3) 
T2=60.0DO'T2/(0''6'W) 
Tl3=2.0DO'Fl/AA''6-2.0DO'f2/88''6<5.0DO'E2'W/(4.0D0'88''5) 
T13=T13-5.0DO'E1'W/C4.0DO'AA''Sl•E2'W'W/(4.0DO'BB''4) 
T13=T13-El'W'W/(4.0DO'AA''4) 
T3=12.0DO'Tl3/(0''5'W) 
Tl4=6.0DO'(F2/88''8+F1/AA''8)-4.125DO'(E2/BB''7+El/AA''7l'W 
T14=T14-1.12500'CE2/88''6+E1/AA''6)'W'W 
T14=T14-0.12500'(E2/B8''5•El/AA''5l'W''3 



c 

T4=T14/(0''4'W) 
VI44=(Tl+T2-T3+T4)/6.0DO 
RETURN 
END 
DOUBLE PRECISION FUNCTION FAC(H) 
IMPLICIT REAL'B(A-H,0-Zl 
FACTO= 1. ODO 
IF(H.E0.0) GO TO 900 
DO 100 l=l ,H 

100 FACTO=FACTO'DBLE(FLOAT(l)) 
900 FAC=F'ACTO 

RETURN 
END 
DOUBLE PRECISION FUNCTION FISQ(IA,X,TX) 
IHPLICIT REAL'B(A-H,0-ZJ 
COHHON/ORBS/IL(l0),XIP(10,15),NLP(l0,15),ALP(l0,15), 

'X!B( 10, 15), ALBI 10, 15) ,NLB( 10, 15), IBAS(2. 10), !POP( 2 ,10). 
'NOR8(2,10l,KP(2),NZ(2) 
PI=3.1415925DO 
SUH=0.000 
KHX=KP!IA) 
DO 10 K=l ,KHX 
IPMX=IBAE ( IA, R) 

JK=NORB(IA,K)+l 
SUPO=O.ODO 
DO 20 IP=l, IFMX 
IFIIA.E0.2) GO TO 201 
C'P,.,,!d~P<P:, IP) 
?:P=XlP(JK, IP) 
:IP•llLP(.JK,lr) 
GO TO :::o:: 

201 CP•ALDCK,IPI 
Xi'•c:\TG(JK.IP) 
NP:::NLB\,;J(,lPi 

202 CNP•(2.0Do•xr1··12•NP+l)/FAC(2'NP) 
CNP~DSORT ( CfiP) icp 
SUPO=SlJPCiCNP•Xk'{NP-l)'DEXP(-XPªX) 

20 CONTHHJE 
IG•Jf:-1 
ZL•DBLE(FLOAT!IGll 

C Tl ABAJO ES PSI EN COORDS PROLATAS: 
C 12'L+ll'l/2'Pl(Xl,ETAl'sigma Cp R'(Np-l)'EXP(-Xl'Rl 
C Rl•(X!+ETA)'R/2;R2=(Xl-ETA)'R/2 
C EL CUADRADO IT1'2) ES LA DENSIDAD 
c 

e 

Tl=DSORT(2.0DO'ZL+l.ODO)'PLEG(IG,TXJ'SUPO 
SUM=SUH+IPOPIIA.K)'Tl'Tl 

10 CONTINUE 
FISO•SUM 
RETURN 
END 
DC>L\BLE PP.ECl~!ON FU!KTION PLEG(!J,TETI 
I~PLIC!T RE~L·~ A-H.0-ZJ 



C ESTA FUNCJON GENERA LOS PC•LINOMJOS DE LEGEN[>RE DE ORDEN IJ 
e 

e 

PI=3. lt,1592SDO 
U=TET 
SUMA= O. ODO 
RHX=DBLE(FLOAT(IJJ) 
IMX=RHX/2.0DO 
DO 10 I=O; JHX 
FASE=DCOS(PPil 
C=FAC(2'IJ-2ªIl/(FAC(l)'FACIIJ-!J'FAC{IJ-2'lll 
C=C/(2.0DO''lJ) 
SUHA=SUMA+FASE'C'U''(IJ-2'11 

10 CONTINUE 
PLEG=SUMA 
RETURN 
END 
DOUBLE PRECISJON FUNCTION ECOR ( ZZ) 
IHPLJCJT REAL'B(A-H,0-ZI 
RS=3.0D0/ZZ 
RS=RS''!l.OD0/3.0DO) 

C LA DENSIDAD DEBE MULTIPLICARSE POR 4'PI YA QUE EN "FISO" 
C tlO SE INCLUYE ESTE FACTOR.POR ESTO, YA QUE RS=(3/4'Pl'RO)'l/3 
C SOLO QUEDA RS=(J/RO)'l/3 
e 

IFIRS.LT 0.7001 GO TO 10 
IF!RS LT.10 or¡i\ GO 70 ~o 
GO TO 50 

10 E=O. 031 lDO'DLOG [ RSJ •O. Oü9D0' RS"DLOG ( RS)-0. O!DO' RS-0. 04800 
GO TO 30 

50 E=-0 ~3PDO/RS•1.J2SD0!8S••c?.ODOi2.0DOJ-l .47DO/R3•~2 
E'"'E··O.L.Dü/RS 1

1t (5.0DO/:::.ODOJ 
GO ro '.30 

20 E=-O 0s15~00~0.01e~200~01.oacRs> 
30 ECOh:.:E 

RE'í'UHN 
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