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SINOPSIS

El presente trabajo estd dividido en tres capitulos,
en el primero de ellos se describen cualitativamente, el
método de cédlculo y las aproximaciones involucradas. En
el capitulo dos, se obtiene la expresién para la energia
electrénica en términos de integrales bdsicas. El capi-
tulo tres contiene una descripcién breve del método de
interaccién de configuraciones y su aplicaci6én a la molé
cula de hidr6geno. Finalmente se presentan los resulta-
dos y conclusiones del trabajo.

Se han adicionado a este trabajo, dos apéndices, en
el primero de ellos se demuestra un teorema importante
sobre gaussianas, y en el segundo aparece un listado del
programa (escrito por el autor de esta tesis) utilizado

en los cédlculos.



CAPITULO I.

La introduccién de la ecuacién de Schrddinger en 1926 y
el descubrimiento del "spin" del electrén en el mismo afo
aportaron los elementos necesarios para tener un modelo com
pleto de la estructura de dtomos y moléculas; de tal mane-
ra que todos los problemas de la guimica cuintica se halla-
ban resueltos por lo menos en principio.

Sin embargo es bien conocido que la ecuacién de
Schrddinger admite soluciones analfticas solo en unos cuan-
tos casos de interés, y por tanto los esfuerzos de los qui-
micos cuénticos debieron ser encaminados a encontrar métodos
aproximados de solucién.

En el tratamiento de moléculas, la primera aproximacién
consiste en despreciar el movimiento de los nficleos que cons
tituyen la molécula, frente al movimiento electrénico.

Esta aproximacién es debida a Born y Oppenheimer (1).

Quizd la aproximacién clave, sea la llamada aproximacién
de campo autoconsistente, hecha por Hartree (2) en 1928 para
tratar dtomos polielectrbnicos. En ella se supone que sobre
cada electrdén actfa un promedio de la distribucién de carga
de los dem&s electrones, entonces se calcula la densidad
electrbnica total y el potencial electrost&tico proveniente
de tal densidad es llevado a la autoconsistencia.

La energia es calculada basédndose en un principio va-
riacional (3), que establece gue la energia calculada para

el estado basal utilizando funciones aproximadas, es siempre



mayor que la energfa exacta del estado basal.

Sin embargo las funciones de onda usadas por Hartree (pro-
ductos de funciones monoelectr8nicas) tenian el inconveniente
de no cumplir con el principio de exclusifn de Pauli (4).

Fock introdujo el intercambio en las funciones de Hartree
de tal manera que cumpliesen con el principio de Pauli y final-
mente Slater (5) mostr6 que tales funciones podian ser represen
tadas como determinantes.

En 1930 Slater (6) sugirid el uso de exponenciales para
aproximar orbitales atémicos y dib ciertas reglas para calcular
los exponentes de tales funciones. En este punto el problema
de tratar moléculas 1llegé a una etapa critica, puesto que el nd
mero de integrales a evaluar era verdaderamente impresionante y
algunas de esas integrales representaban serias dificultades de
tipo técnico para ser calculadas (7).

La solucién se alcanz6 en parte, aproximando algunas inte-
grales por parémetros empfricos y despreciando otras, constitu-
yendo estos hechos, la esencia de los métodos semiempiricos.

Sin embargo algunos qufmicos teBricos siguieron haciendo
célculos ab-initio y buscando mé&todos que facilitaran la eva-
luaci6n de integrales. En 1950 Boys (8) y McWeeny (9) sugie-
ren el uso de gaussianas en lugar de las funciones de Slater,
puesto que las propiedades matemfticas que presentan (descritas
en el apéndice I) facilitan enormemente el c&lculo de integra-
les multicentradas.

En quimica cuintica, los c&lculos de la molé&cula de hidrs-



CAPITULO II.

El hamiltoniano electr8nico para la molécula de hidr6geno
(compuesta de dos protones A, B y dos electrones denotados como

1, 2, fig. I) tiene 1la siguiente expresifn en unidades atfmicas:

H =_%Vi_%v§_r#_i_r#—ri+ri =
Al Bl A2 B2 12
c [] 1
= HS + H, + —
1 2 r12
c 12 1 1
He=0——ch i Snas 1
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B = = V - — -
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P / \
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(:ﬁ———- / -
\
\ / B
™ // 7 Ta2
\///’
g’ Fig I

De la ecuacién de Schrodinger, tenemos que el valor espe-
rado de la energia electrbénica para ¥, una funcién de onda

aproximada (normalizada) es el siguiente:

RIS



Y la expresibn para la energia total es:

ET=Ee+F1-

AB

La funcibén de onda ¥ ser& expresada ahora como un producto an-
tisimetrizado de funciones monoelectrfnicas que a su vez constan
de una parte espacial (dependiente de las coordenadas) y una fun
cién del "spin" (ao B )*. Esta aproximacién es conocida como
aproximacibn del orbital molecular, y las funciones espaciales

comparten el mismo nombre

10 (1)ex(1) 10_(1) A1)
1 g g 1
v- L - 110 10, [0((1)/3(2) -cx(z>,3(1)]
2
1 Jg(z)cx(Z) 1Jg(2),5(2)
Cada orbital molecular es expresado como una combinacién 1i-

neal de orbitales atbmicos (aproximacién LCAO)

10, () = N (15, (1) + 18,(1)

Donde lSA y 1SB son orbitales atbmicos 1S centrados en los &tomos
A y B respectivamente, por tanto, la energia electr6nica Ee,en
el estado basal queda expresada en términos de orbitales molecu-

lares como:
B, = L1 (Wi |fl1d w1 _(2))
e 2< g g g g

(1) B2 - (21 AL [X(1) B(2) - X(2) A1)
L SR v

Y
2

£ 0(”6 forman un conjunto ortonormal.
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Expresando H en la forma

el desarrollo anterior es llevado a la forma siguiente:
_ (o4
B, = (10,110 (2) | &S |1 ad,(1d @) +
c
<1<rg(1)1 7,2 | BS l 10 (D1 crg(z))

1
¢ 7, 1qgy(2) !;1—2 lldg(l)ldg(Z))

- t
—

Ji11

c -
Qo a2 |5 |10 (1 crgm)

Qo 8] |10 ) - Slcrgm{ldg(z)) = B

Y

1

<1a'g(2) H 1crg(2)) . Sld’g(l) 10'9(1)2

1

c
= 2E{ + Ji1

4
I

Substituyendo los orbitales moleculares por sus expresio-

nes en orbitales at6micos tenemos:

¢ _ w2 Jlgr b A
E] = N <1sA+1sBI 3V e 1sA+1sB>

c
3



. . c
Desarrollando la expresidn anterior tenemos a E1 expresada en

términos de integrales b&sicas.

1sp + 15,)

c_ 2 L2 1
Ey Ng{<lsA+1SB ‘-7V llsA+1sB> + (15, + 15, £

Por simetrfa las integrales siguientes son iguales:

I
=

<1SB jl" %Vz IlSB>

<1sA E %VZ llsB ) = <1sB l- Sv '15A) = T,

(s, |- 3V? |1sA)

1 _ 1 _ b
<1SA T 1SA> 4 <1SB T 1) = v,
A B
7 _1 > ( el . B
{15, E 15, ) = {1s, = 1sB> = v




Donde Ng es la constante de normalizacibén de 14dg y estd dada

por la expresidn:

1
N = ——Mm—— ; S = 1s IlS
g Jz(slz + 1) 12 < A B>

Desarrollando J11 se tienen integrales de cuatro t&rminos

(s, v spia };i_z_ l (15, + 15922 ) }

4 (1) @y ot (2) ,(2) (1), (1) 1 (2),o(2)
=N { Cagpt il |r12 IlS 1857 ) 4 2 {1s sk l;-l-z-llsA 1ty

A
(1) 142,42 (19 4o (1) (2) ¢ (2)
+ Lys, 19, = Ilé 182 ) + 2 (a5 {P s I |1sA 1520y
(1), (l) 21 (2) ,5(2) (1) ,5(1) (2),5(2)
+ 4 (1s, £y lls 1s{8) ) + 2 <1s 1s, I :LsB EA

(1) (1) 1 (2) (2) (1) (1) 1 (2) (2)
+ (1s{Mgs! —|1sA 18] )+ 2 s ] lr_llsA 1s Y

T12 12

> (15§15 ()

L a2




Por simetria las siguientes integrales son iguales

(1) (1) au (20 220N 8 (1) o) i (2) 2 (20N -

<1sA 15 i 18 s, >_<1sB 153 P 15{?1s] >_
(ulny = (22 | 22))

(1), ] 1 (2) . (2N /(. (0| 1 (2),.(2\ _

<1SA =3 7 L )= (1sg 15y s 18, 15, >'

(1l12) = (22]21)

y de la propiedad:

]
]
]

i LK)
G

(i3 ]Kz> = <ji|m)
(x| i3)

<ji | 2x)
<K2 [EEY)

]
[
Il

CGIED)

Se siguen las siguientes igualdades:

1l22) = (22111
Qrl12) = @Qi1l21) = (2]11) = (21]11)
(2}22) = Gzli12) = (2izt) = (a1 22)

Por tanto el desarrollo de J en integrales se simplifica bas-

akal

tante con la nueva notacién:

Jll = 4N

{ % 1]11) + % (11 !22> + (12 f22) & 2 (11 | 12) }

Q



CAPITULO III.

La funcidén de onda para el estado basal de H2 es:

1Jg(1)0((l) l(Tg(l)/B(l)

Y9 i/% 10 ,(2) ®(2) 10(2) B(2)
¥y =\/% [1 Ty (1) X (1)1 (2) B(2) - 1crg(2)o<(2)1a'g(1)/8(1)]
\j 10,117 (2) [o<(1),9<2) - oX(1) /5(2)]
10.(1) = 15, (1) + 155(1)
1(fg(2) = 15,(2) + 1s,(2)
¥ (esp) [1sA(1) + 1S5 (1) ][ 1s,(2) + 1sB(2)] =
= 15,(D1s,(2) + 15, (D15, (2) + 1SB.(1)JSA(2) + 185 (1) 15,(2)
En ‘I'g(esp) puede notarse que los t&rminos (lSA(l)lSA(Z),

lSB(l)lsB(Z)) son de caricter ibénico y tienen el mismo peso que
los términos de car&cter covalente (ISA(lllSB(2), lsA(Z)ISB(l)) y
por tanto de acuerdo a esta funcibén de onda existe la misma po-
sibilidad de que la molécula se disocie en dos &tomos de hidrégeno
neutro que en 2 iones; unhidruro y un protén. Por tanto, se espe-
rard que la funcién de onda ¥ _ no describa correctamente la di-

g
sociacibén de la molécula de H,.

Una manera de disminuir la importancia de las contribuciones de

los té&rminos i6nicos, consiste en suponer a la funcidn de onda como una com



binacién lineal de determinantes de Slater, donde cada determi-

nante de Slater representa una configuracién de la mol&cula:
Q.=C ¥+, ... Cry,

Haciendo un tratamiento variacional al conjunto de coeficien
tes { Ci} , se llega a la condicibn que deben cumplir los mejores

C. (aquellos que minimizan la energfa).

1
By Hpeio o B Sy Sy
€, = E |c,
Hnl HnE E Hnn Cn Cn
~
donde Hyj = (¢i 'H [wj).

Y H es el hamiltoniano.

En la mol&cula de H2 tenemos seis configuraciones posibles:

R o
l I

JI } ltrg:Ng{lSAﬁ- ISE}
4 L 4

.

Sin embargo por el teorema de Brillouin (18) los elementos de ma-

1
¥, ¥y a Vg

triz que involucran excitaciones simples, valen cero, este hecho

serd ilustrado en el caso le.
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i = 2T (R (2 [O((l)/B(Z) = o<(2)/3(1)J

<
N
]

[1crg(1)1 T2 - 10 (1)1 cfg(z)] & (1) x(2)

o]
|

127 ¥y [H|vy) -

(10,1 a2 ’ H ' 10 (110,(2) -1¢, (1)1 a,(25
(x(1) B(2) - *(2) (1) | k(1) ax(2) )

(x(1) p(2) - x(2) A1) |0<<1)o<(2)> = () B2) ID((l)CX(Z)> -
| -/

—
"

(0]

(x(2) p(1) | (1) x(2) )
N J

v—
"

()

Hyo 18

Por tanto los finicos elementos de matriz distintos de cero,

ser&n H = H61 ‘ H66 » a continuacibén se calculan estos ele-

117 Mg

mentos de matriz

Hig = ¥y || vg) = Q1o mig @ [f|ig,mid, )

c c 1 =
(Lo 1d 2 |uS+us + s ’ 10, (1d,(2)) -

(o}
{1 T (117 (2) , HY ]ufu(l)ldu(z)) +

C
Qo i @ | 6S[1a, mia, ) +

(1 U'q(l)l(fq(z)

r

- [Jltfu(l)lo'u(z)>

=1

[}]

o’

v
K

=12
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H

> C 4 ol
<1cfg(1)1dg(z) Tlra,mig @) =

Qo ’H‘l: '1cru(1)> . Sl T4(2) ‘1a'u(2)2

—
L

(o]

(o] L
(1o m1a (2 le Il(fu(l)ld'u(z)> =

(12 |n§ e ) - a, (1 1, m)
i NS SRR

(0]

X 1
K)o =N ({15, (1) +15,(1)) (15, (2) + 1513(2)),r1—2 l(lsA(l) - 155(1) (15, (2) - 15, (2)) )

N estd dada por N2 . N2
g u
Ng es la normalizacién de 10 _ =

R T,
g
2(1 + 812)

N, es la normalizaci6n de 1J = -1
u
42(1 < S50

1
= 2N( {11)11) - {11}22)) = mz) { (11;11)—(11]22)}

Hee = Vg |H|vg) =300, 010, |85+ 15+ r—i; ’1a'u(1)1 7,

3 (1) A(2) - X(2 1) | X(1) B(2) - X(2) A(1)
{X(1) A ()ﬁ()lf(;ﬁ) ALY

n

2

1
Hee = {10 (110, (2) ,Hf + HS + — 10, (11T (D))
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66

La expresién para J22 se calcula en forma similar a J

22

+

+

1]

Il

= g5 -
(o mig @ |6 [1g,mia@) +
qa, w10 @ |8 |1, mia,@) +

L
g, m1d (2 ' 5 'lUu(l)l a, ()

1o, () 'HC '1cru<1) Jaq 2 fldu(2)>
N — ;__._ — S

1
B, 1
" L]
—A e
r === )
Cc
(0,@ |8 [1a,2)-1a, [1q,m)
i
(10, M1 0,(2) | 57— |10 (1)1T(2))
12 5
— .
J22

2E + J

c
6 22

1 C
ZWL=85] NS ‘53‘2”’ T ,(ISA(I) - 1520 )

2
2Ny { Tid T Fig gy =Yy, }

11 ¢

(15500 - 155(1)) (15, (2) - 15,(2)) ’ % ' (15, (1) - 155 (1)) (15, (2) - 15, (2) )

41\1‘21{%7 e |11y 4 gnsey & Zazjiey - 2(11[12)}

1

PR { %(11[11) + %(11]22) + {12|12) - 2 (11]12>}

12)



Finalmente tenemos la expresién para el elemento de matriz

Hll (obtenida en el Capitulo 1II).

ol
H11 = 2E1 + Jll

La diagonalizacién de la matriz de interaccibén de configu-

raciones proporciona los valores de los coeficientes Cl, CG'

Asi como el valor de la energia electr6énica.



RESULTADOS_ Y CONCLUSIONES

En todos los cdlculos, el orbital atémico 1S de cada hi-
drbgeno fue aproximado por una gaussiana

2
A exp (-cxrA) ~ 1sA

con exponente o variable. Las integrales se calcularon utili-
zando las férmulas reportadas por Boys (8 ). Estas integrales
aparecen en la Tabla I junto con las integrales sobre funciones
de Slater calculadas por Dewar y Kelemen (16). Not&ndose que
los valores concuerdan aceptablemente salvo eﬁ casos excepcio-
nales.

Con los valores de las integrales se construyd la curva de
energia total vs. distancia internuclear Fig. IT (LCAO-MO), tal
curva alcanza el minimo a una distancia internuclear de 1.6 u.a,
valor que coincide con el calculado por Dewar y que aparece en
la Tabla II.

El c&lculo con una gaussiana se mejord de una manera inte-
resante optimizando variacionalmente el exponente a cada longi-
tud de enlace. La variacién del exponente con la distancia in-
ternuclear (Fig. III) muestra que el orbital se "contrae" cuando
la distancia entre hidrSgenos es menor que la distancia de equili-
brio. Sin embargo a distancias grandes, el exponente alcanza un
valor constante que coincide con el mejor exponente para el &to-

mo de hidrb6geno no ligado ( X = 0.2829).
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Un anélisis de la Figura II muestra que el cdlculo LCAO-MO
no explica correctamente la disociacin de la molécula (Hj——-ZH),
puesto que la curva LCAO-MO no es asint6tica. Este "defecto" es
corregido utilizando una segunda configuracifn en la funcién de
onda. Los resultados obtenidos luego de utilizar una configura-
ci6bn adicional (%6 ) se observan en la Fig. II (curva LCAO-MO-CI).
El hecho de usar una segunda configuracién en la funci6én de onda
introduce ademds una mejora en la energfa del orden del 1.7%.

En los c8lculos en los que se utilizan dos configuraciones, esto
es interaccibén de configuraciones, no se reoptimiz6 el exponente
puesto que se determin6é que para una longitud de enlace dada, el
exponente 6ptimo utilizando interaccibén de configuraciones y en

la aproximacibén SCF era esencialmente el mismo.

La Tabla III ilustra la variacién del cuadrado de los coe-
ficientes de las configuraciones 1 Yy 6 con la longitud de enlace.
Puede notarse que la configuracién 1 es la predominante en regio-
nes cercanas a la longitud de equilibrio, mientras que la segunda
configuracién contribuye solo cuando la distancia internuclear es
muy grande. Es interesante hacer notar que ambas configuraciones
tienen el mismo peso estadistico a distancias grades (Fig, IVi.

A la distancia de equilibrio (1.6 ua) , Ci = 0.985 y Cg = 0.015
(ver Tabla III) por lo tanto la parte espacial de la funcifn de on-

da incluyendo interaccién de configuraciones es:

6 = 0.992 ¥ e 0/s122 ¢6

(el signo negativo debe escogerse debido a que es el eigenvector

que d& el menor eigenvalor) en donde las partes espaciales de ¢l



y ¢r6 son: Ngldé(l)ldé(Z), Nulﬂll(l)ldh(2) respectivamente

(ver capitulo III para definiciones de términos) .

6 = 0.870 [1SA(l)lSA(2) + 1SB(1)lSB(2)]

020228 [ISA(I)ISB(Z) = lSA(Z)lsB (2]

En donde se observa que el peso de los t&rminos ibnicos es de un

39% del peso de los covalentes, Yy no de igual peso como se obtie-

ne sin hacer un c8lculo incluyendo interaccidn de configuraciones.
Ahora bien, el hecho de que los té&rminos iénicos sean considera-
bles se puede entender escribiendo las estructuras de resonancia
+ - - +
del H2 ; HA-HB y HB-—HA v HA-HB y HA-HB las cuales muestran
que es importante utilizar términos i6nicos en la funcién de onda.
Es ilustrativo analizar el comportamiento de © cuando la distan-
_ V2
=

cia internuclear tiende a infinito (Cl = C6

En tal caso se tiene:
© =Vv2 [15;(1)1S5(2) +  155(1)15,(2)]

Y esta es precisamente la funcién de Heitler y London sin inclu-

ir términos ibénicos, lo cual demuestra que en el limite Tpg >

el Método del Orbital Molecular incluyendo Interaccién de Confi
guraciones es equivalente a la Teorfa de Unién Valencia.

En la Tabla IV aparecen los coeficientes viriales calculados
a distintas longitudes de enlace. Asf como los potenciales de
ionizaci6n y las energfas de disociacidn.

Finalmente se puede concluir que los resultados obtenidos

con gaussianas son aceptables en t&rminos generales,
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APENDICE I.

TEOREMA SOBRE GAUSSIANAS.

El teorema siguiente constituye la pieza clave de los cSlcu-
los ab-initio con gaussianas.

Este teorema asegura gque el producto de 2 gaussianas es una
tercera gaussiana centrada en el segmento que une los centros de

las dos primeras.

GA y GB son gaussianas centradas en A y B respectivamente.

GA = exp(—o(rAz) ; GB = exp(—/S rBz)
GAGB = exp(—O(rAz)exp(—ﬁ;rBz) = exp(—D(rAz - /srBz).
Xrp2 + Brg2 = + “Ir‘A,2 */3,‘ -8|?% -

= o(,r]2 - 20(A-r+o(lA|2 +/B|r|2 -2/33-r+/3’B|2
= |r|2(o<+/3) - 2o (ac + BB) + | a2 +,@|B|2
este exponente es de la forma

A"Ir—c|2+K.

donde(f‘=°<+/3
A<><+B/3=K‘c

_ %A+ BB _ A + BB

- r o(+/5

y K es tal que

N,AIZ +/B|Bl2=x‘[clz +K=(o(+/g) ICIZ+K
K = °<|A,2+/3IBIZ-(d+p)ICIZ
K = O(,B(iAlz"’LBlz—ZA-B): uﬁﬁ B2

o<+/5 o(+{_’>



Esto demuestra que existe una gaussiana

Gc = Lexp(—(f‘rcz)

Ahora demostraremos que c estd en el segmento que une a A con B.

sea t=——L; 0<t< 1
o(+/5

c= (1-t)A + tB=A+ t(B-24).
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APENDICE II.

PROGRAMA DE COMPUTADORA ELABORADO.
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TABLA

rAB(ua)
W
G
i.50 8
G
S
2.0 o
300
G
S0 .
G
700 2

* Exponente 1.0.

TABLA I

DE INTEGRALES BASICAS CALCULADAS A DIFERENTES LONGITUDES DE ENLACE.

fiio

0.85839
0.78270

0.72517
0.64848

0.58465

0.51685

0.34851
0.28365

0.96580
.0.03019

0.02219
0.00105

Tll

0.50000
0.73500

0.50000
0.58500

0.50000
0.49500

0.50000
0.42000

0.50000
0.42000

0.50000
0.42000

S £

G

]

T12

0.30658
0.48132

0.19524
0.26689

0.11278
0.14327

0.02489
0.01906

-0.00780
-0.01691

-0.00381
-0.00157

Base minima de Slater*

Base minima Gaussiana**

=L

1.72933
1.95553

1.58369
1.62256

1.47253
1.40591

1.33003
1.17724

1.19995
1.04440

1.14286
0.98726

Voo

1.47152
1.61573

1.11565
1.11964

0.81201
0.77466

0.39830
0.33569

0.08086
0.02395

0.01456
0.00060

**Exponente Sptimo en cada caso (ver Fig.III).

{1111>
0.62500
0.78987

0.62500
0.70467

0.62500
0.64820

0.62500
0.59708

0.62500
0.59708

0.62500
0.59708

11]12> <12]12)

0.5C705
0.5¢%389

0.4C537
0.42325

0.3C804
0.30155

0.1€074
0.12962

0.02495
0.02134

0.00654
0.00030

0.43665
0.48389

0.29684
0.29302

0.18416
0.17316

0.05851
0.04804

0.00372
0.00054

0.00017
0.00000

(1122
0.55452
0.67780

0.49033
0.54317

0.42597
0.44790

0.31980
0.32508

0.19957
0.19996

0.14284
0.14286



TABLA II

Energfia Total a Diferentes Longitudes de Enlace.

S = Base minima de Slater
G = Base mfinima Gaussiana
rAB(ua) - Energia (ua)
G(CI) * S G

1.0 0.8956 0.9859 0.8850
1.5 0.9962 1.0972 0.9800
2.0 0.9805 1.0808 0.9580
3.0 0.9089 0.9828 0.8613
5.0 0.8525 0.8343 0.6942
7.0 0.8488 0.7708 0.6250

* Energfa calculada utilizando las configuraciones 1,6.



TABLA III.

Pesos estadisticos (Ci ,Cg) a Diferentes Longitudes de Enlace.

TaB Ci Cﬁ
i | 0.992 0.008
1.2 0.991 0.009
1.4 0.988 0.012
1.6 0.985 0.015
1.8 0.980 0.020
2.2 0.966 0.034
3.0 0.906 0.094
4.0 0.758 0.242
6.0 0.534 0.466

8.0 0.507 0.499



TABLA IV.

STO GTO EXP.
PI 16.3787 13.2540 15.88

ED -2.644 -4.043 -4.746

PI = Potencial de Ionizacibn en eV

ED

Energia de Disociacifn en eV

Coeficientes Viriales a Diferentes Longitudes de Enlace.

I p STO » GTO
1.0 2.13579 1.64855
1.5 2.36130 1.946098
2.0 2.39906 1.13834
3.0 2.26247 2,259062
5.0 1.929375 1.887095

7.0 1.79395 1.747623



E (au) Fig 11

GRAFICA DE ENERGIA TOTAL : LONGITUD DE ENLACE.
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Fig 111

GRAFICA DE EXPONENTE OPTIMO : LONG. DE ENLACE.
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