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RESUMEN

En este trabajo, se propone una funcién analitica para un
pseudopotencial de primeros principios en el espacio de
configuracién, dque englobe las caracteristicas generales de
pseudopotenciales ya calculados para los metales alcalinos y que
se conocen dnicamente por tablas numéricas para cada
material(13,15,15,20). Se reportan los parametros que
consideramos Optimos para la representacién analitica, asi como la
obtencién de la transformada de Fourier de la funcidn propuesta,
que lleva a una expresién analitica en el espacio de Fourier. Se
hace una comparacién con los pseudopotenciales previamente
calculados en las refs.(13,14,15,20). Finalmente, a partir del
pseudopotencial analitico propuesto, se calculan los potenciales
interidénicos para Li, Na, K, Rb y Cs, comparando con los obtenidos

originalmente en las refs.(13,14,15,19,20).



: CAPITULO 1
TEORIA DEL PSEUDOPOTENCIAL

El entendimiento de las caracteristicas de los metales, comienza
en 1900, cuando Drude sugiere que las aproximaciones hechas para
un gas clésico, pueden extenderse a un gas de electrones y aplicar
la estadistica de Maxwell-Boltzman a este conjunto de particulas.
Este modelo es modificado en 1928 por Sommerfeld(l) cuando 1la
estadistica cudntica es aplicada a los electrones considerando que
obedecen al principio de exclusién de Pauli. Bardeen(2) en 1937,
introduce el apantallamiento autoconsistente en conexién con la
interaccién electrén~fonén, pero no fué antes del trabajo de Bohm
y Pines(3) que se comprende el papel de las interacciones entre
electrones en el apantallamiento del campo producido por 1los
iones, estos trabajos fueron seguidos por la solucidén exacta para
la energia de un gas de electrones dada por Gell-Mann vy
Brueckner (4) .

Un punto de vista completamente diferente de estos estudios
sobre la naturaleza de un gas de electrones libres, lo constituyen
estudios concernientes a las propiedades y caracteristicas de
metales, estos trabajos, siguieron dos rutas diferentes: por un
lado, los célculos referentes a la energia de estructura de banda
y por otro lado, la interpretacién de los resultados

experimentales basados en modelos sobre la estructura atémica.



A mediados de 1950 Pippard(5), reconocié gque la superficie
de Fermi de los estados ocuéados y no ocupados de los electrones
en el espacio de Fourier, puede ser directamente medida, esto en
contraste con el ajuste de parametros en el modelo analitico de 1la
energia de estructura de banda. La determinacidn de la superficie
de Fermi, trajo la necesidad de un contacto entre los célculos
para la energia de banda y los resultados experimentales obtenidos
hasta ese momento. Al mismo tiempo y sobre una linea de trabajo
completamente distinta, Phillips y Kleinman(6), desarrollaron
técnicas simplificadas para los cdlculos de la energia de banda en
semiconductores, su método, estuvo basado en el método de
ortogonalizacién de ondas planas dado por Herring(7) en el cual,
la ortogonalizacién de cada onda de los estados del carozo,
conauce a una expansidn convergente de los eigenestados del
electrén. Phillips y Kleinman observaron que esta
ortogonalizacidén, tiene el efecto de un potencial repulsivo que es
agregado al potencial real cristalino, sus célculos estuvieron
basados en este potencial efectivo denominado pseudopotencial.
Fué en este esenario en el gue se desarrolldé la teoria para
metales.

La naturaleza del electrdn libre en metales polivalentes,
sugiere que los estados del electrén pueden ser obtenidos por

medio de teoria de perturbaciones y el formalismo del



pseudopotencial constituye la bése natural para gsté‘%ﬁgéﬁaﬁiehfo;
mas atn, el calculo de los elementos de matriz'?pa%a"‘diSﬁiﬁtos
momentos angulares, constituye un excelentertrétéﬁiéﬁ§9 paraLe1
cAlculo de propiedades en metales. SO

Hay tres aproximaciones fisicas que se consideran dentro del
modelo; la primera aproximacién, es la del campo autoconsistente,
esto significa que la interaccidn entre 1los electrones es
reemplazada por un potencial que representa el promedio de 1la
interaccién entre éstos, este potencial, depende de los estados
ocupados por los electrones y como éstos dependen a su vez del
potencial, el célculo debe hacerse de manera autoconsistente.

La segunda aproximacién consiste en separar los niveles
energéticos de 1los electrones en electrones de valencia vy
electrones ligados a un ién. Esta aproximacién se hace con el
objeto de ignorar traslapes entre los estados del carozo de los
iones adyacentes.

La tercera aproximacién, la constituye el uso de teoria de
perturbaciones en el cdlculo para los estados de la banda de
conduccidén, esta herramienta, nos capacita para obtener de manera
directa 1la energia de banda y poder explorar muchas de las

propiedades de los metales.



ecuacidn: o

(1.‘1)
en donde T es la energia cinética yE‘ es‘a”'la‘e'nergia del iésimo
estado. Se distinguen los estados en.la ,baﬁda de conduccién y los
estados del carozo con los indices a y k respectivamente. Se
conocen los estados del carozo Yy el problema lo representa
encontrar los estados en la banda de conduccidn, este problema, se
puede tratar desde varios puntos de vista; este tema es incidental
para nosotros y no lo desarrollaremos aqui.

Un punto de vista que simplifica notablemente los célculos,
lo constituye el método propuesto por Herring(7). En este método,
se obtienen los estados en la banda de conduccidn a partir de las
funciones de onda del carozo, dado que existe una relacién de
ortogonalidad entre ambas, la expresién para una onda plana

ortogonalizada (OPW) es la siguiente:

OPW, = el®r — ana(r)Jw'(r’)e’k'r'dr’



Estas ondas planas, son;normalizadas en el volumen gue ocupa
el metal. - Introduciendo la notacién en términos de bra y kets y
" del operador de proyeccién’utiliiado por Pick y Sarma(8), una onda

plana ortogonalizada toma‘la'forma:~

combinacidén lineal de OPW's:;k
¥, = T2, (1-P) [kig>
Esta forma se sustituye en la ec 1.1'para obtener:
¢, = La (K)H(1-P) |ktq> = EFa (k) (1-P) [ktq>  (1.4)

Phillips y Kleinman(6), observaron gque mediante .un reacomodo

de términos, la ecuacidén 1.4 toma la forma:

ka + ka =_Ep, ] 7 ] :7(1.5)
En donde W es llamado el pseudopotencial, definido por:

W = V(r)+5, (E,-E ) |a><a| ,='v(r),+(E'k—‘H)P (1.6)



Y la pseudofuncién de onda definida éémb:
Py Z;aq(k)lk q ,v: AR (1.7)
Se observa que la funcién de onda real esta réiéciona&a con

la pseudofuncién de la siguiente manera:
bS(LPhe, - (1.8)

Cabe sefialar que lo que se ha hecho aqui, no es méds gque un
reacomodo de términos y no constituye una aproximacién. El efecto
de la ortogonalizacidén que aparece aqui como un operador, aparece
come una contribucién al pseudopotencial. Phillips y Kleinman
observaron gque el efecto de este término ortogonalizado es
repulsivo y tiende a cancelar el potencial V(r), entonces,
aproximan el término (E~H)P por un potencial simple 1llamado
pseudopotencial local que es funcién de la posicidén solamente.
Ademas de la naturaleza no local del pseudopotencial W, este tiene
la particularidad de que los eigenvalores para la energia aparecen
explicitamente en el pseudopotencial, entonces el pseudopotencial
en si mismo depende de la solucidén del problema de eigenvalores y
debe ser obtenido autoconsistentemente.

Una particularidad adicional del pseudopotencial fué

observada por Cohen y Heine(9) y por Bassani y Celli(10): sSi
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cualquier combinacién lineal.de las funciones de onda del carozo
es agregada a la pseudofuncidén, esta sigue siendo una solucidn de
la ecuacién 1.1 con los mismos eigenvalores y conduce a la misma
eigenfuncién dada en 1.8; en consecuencia, las soluciones de 1.1
no son idnicas.

Austin, Heine y Sham (11) hicieron un fecundo .estudio sobre
esta cuestidén observando que w pﬁede: gérf rééhplazado ébr uné

combinacién lineal de la forma:

W, = V(D)e(r) + 5e(r) (E(r,a),p(r)  (L.9)
en la cual, f(r,a) es funcidén arbitraria de 1la posiéién y sigue
siendo una solucién para 1.1 con los mismos eigenvalores para la
energia.

Los estados en la banda de conduccién y los estados del
carozo, forman un conjunto completo y en consecuencia, se puede

definir una funcién que sea combinacién lineal de ambos estados:

X, = WY+ Lb (k)Y (1.10)
Los valores de los coheficientes, se obtienen mediante un

producto interior de los estados del carozo con la ecuacidn:

Hy, + Ly, (£(r,a),x) = E'x (1.11)

11



Tomando ~una’ - expansién zde”:Foﬁrier; de f(r,a) 'y de x ~en

términos de ondas planas: i

f(r,a) =T £ (k a)<k‘|;>'|k> o

Las- ecuaciones 1

(1.14)

si £(k,B) fuéra indépehdienéé de i,rel.ladb dérecho de 1.14
se convierte simplemente en f(ﬁ)bﬁ(k). 'Se obtiene una solucién
para £(B) = E - EB y la funcién se convierte en arbitraria. Si
£(B,k) depende de k, el lado derecho de 1.14 se convierte en
inhomogéneo para bB(k) Y entonces, la forma general para el
pseudopotencial 1.9 conduce a soluciones Unicas para la ecuacién
1.1. Se define el operador pseudopotencial, utilizando 1los
resultados de ortogonalizacién de ondas planas y las ecuaciones

1.9 y 1.12
Wik> = V|k> + L E(k,a) (1.15)

Esta ecuacidn, representa el pseudopotencial. lineal general

dado por Austin, Heine y Sham(11l).

12



Se observa que todas las ecuaciones 1.6, satisfacen 1la
ecuacidn 1.1, el hecho es que 1.6, no especifica univocamente la
forma del operador de pseudopotencial, solamente nos habla del
resultado de operar exactamente 1la pseudofuncidn con el
pseudopotencial, pero no se obtiene a partir de la operacidn de
una funcién general de la posicidn con el pseudopotencial. La
ecuacién 1.15, proporciona una definicidén del pseudopotencial si

se especifica la funcién f(k,a), pero no es lnica.

13



CAPITULO 2
DEFINICION Y CONSTANTES DEL PSEUDOPOTENCIAL

El conocimiento del pétencial interiénico, representa un
punto de partida para poder calcular muchas propiedades en los
metales. Para metales simples, el potencial interidénico puede ser
formalmente construido a partir de primeros principios utilizando
teoria de pseudopotenciales y la teoria de la funcional de 1la
densidad(12).

Los potenciales interiénicos determinados a partir de
primeros principios, han sido probados con éxito en el célculo de
espectros fondénicos para metales simples, asi como también,
energias de formacidén de vacancias, calores especificos y
resistividades eléctricas(13,14,15,16,17,18,19).

En el presente trabajo se propone, deﬁtro del marco de teoria
de respuesta lineal, un pseudopotencial analitico gque pretende
englobar los pseudopotenciales calculados a partir de primeros
principios para los metales alcalinos, la propuesta es en el
espacio de configuracién.

Se consideran los metales: litio, sodio, potasio, rubidio y
cesio cuyos factores de forma V(q) han sido obtenidos
anteriormente en los trabajos desarrollados en las
Refs(13,14,15,20) y gque se muestran en las figs 3.1-3.5, las

gréaficas corresponden a a2V (q) /4ng.

14



TABLA 1

PARAMETROS PARA LOS FACTORES DE FORMA EN EL ESPACIO DE -
CONFIGURACION PARA LOS CINCO METALES ALCALINOS ESTUDIADOS -

ELEHENTO Rs HMIN. DE PSEU DISTA'NCI‘A J
(usa) . S ey [

LITIO " 2}30“

SODIO

POTASIO

RUBIDIO

CESIO

Nuestro objetivo, consistidé en englobar los comportamientos
analizados y proponer una funcién analitica universal para un
pseudopotencial para los metales alcalinos, dque sirva para
predecir sus propiedades. A partir de la propuesta de un
pseudopotencial V(r) para los metales alcalinos, se calculan los
potenciales interiénicos comparando los resultados con los
obtenidos originalmente para cada metal alcalino en las

Refs(13,14,15,19,20) .

15



La representacién equivalente en el espacio de configuracién
de los pseudopotenciales ya calculados en el espacio de Fourier,

se obtuvo aplicando una transformada inversa tridimensional:

V(r) = (1/2m)? J (@) e ' Tav (2.1)

v

Utilizando coordenadas ‘e la’expresidén para los factores

de forma:

ATSn(g)e(q)
- d'seng de dy dq (2.2)

. 1.0 M : °°
v(r) = BJ‘ J J—T———
(2m) “Jo Jolo al (1-e(q))

Se encuentra el correspondiente pseudopotencial en el espacio

de configuracién en términos de un operador integral:
2[* 4
V(r) = 2/n (-F)V(g)sen(qr)dg (2.3)
o

La forma mas usada para el pseudopotencial ha sido reportada

por Ashcroft(21), en este caso, el pseudopotencial se define:

r<=R

[s]
v(ry=4{ r>R° 13 (2.4)

[

16



ESPACIO DE CONFIGURACION

Fig. 2.1 Grafica correspondiente a,r*V(f)

estudiados ' S AT



Para estudiar el comportamiento del pseudopotencial en el
espacio de configuracién a partir de los factores de forma ‘ya
reportados en el espacio de Fourier(l14) construimos curvas
de r*v(r) vs r, mostradas en las figs. 2.3-2.7 para 1litio, sodio,
potasio, rubidio y cesio respectivamente.

La determinacién de la curva o6ptima que mejor aproximara al
pseudopotencial, comenzdé con un anélisis del comportamiento
cualitativo, seguido de la determinacidn de los parémetros &ptimos
por medio de ajustes de minimos cuadrados y sistemas de ecuaciones
lineales simulténeas. Posteriormente, 1la obtencién de los
coeficientes de correlacidén y de los errores porcentuales. E1
andlisis implicé el manejo de cientos de puntos para los cinco
elementos mencionados, estos ajustes se hicieron utilizando
métodos de computacién y desarrolle de programas en varios
lenguajes. Las seis funciones analizadas y que se nuestran en la

fig. 2.2, fueron las siguientes:

1.- sech(ax+b)
2.~ b/b+ax

3.- sen(ax)/ax

4.~ n*exp(ax;)cq$(bx)j~

5.~ n*éxp(-ax?),a

6.- Up,éju$t§;g§lihsmi§lmf

18



6T

£.(x).

sech(x)

exp (%) —mmm-

sen(x) /X -----

1/ (1+X2) ........ -

exp (-x7) ¥cos (X); 7~

FUNCIONES

-0.4 .
-10 -8
fig. 2.2 curvas construidas para la aproximacion analitlca . factores
de forma. Estas curvas presentaron ,cbm;’:’ortamlient i

cualitativamente similar a r*V(r) para los clnco casos estudiades.



Para gue la aproximacién resultara aceptable, se requirié que
la funcién propuesta £(r) y .su derivada, fueran finitas,
monovalentes y continuas, a fin de asegurar el cumplimiento de las
condiciones establecidas por el teorema de la integral de Fourier
¥y encontrar una funcidén matemdticamente bien comportada.

El ajuste polinomial, reprodujo con mucha precisién mediante
polinomios de cuarto y quinto grado los valores calculados para el
pseudopotencial en todos los casos, sin embargo, una
representacidén analitica universal, exige las mismas condiciones
de convergencia que la funcién r*V(r) y la representacién
polinomial diverge en infinito. El problema de la converdencia
fué particularmente importante por una segunda razdn, el empleo de
un pseudopotencial analitico en el espacio de configuracién debia
elegirse de tal manera gue permitiera su representacién en el
espacio de Fourier a fin de poder compararlo con los factores de
forma calculados por nedio de la densidad electrénica
(13,14,15,17), esto hacia necesario la evaluacién de una
transformada de Fourier sobre un intervalo infinito, dado que los
ajustes polinomiales estuvieron necesariamente limitados a
regiones finitas, fueron descartados.

Con base en el examen de los coeficientes de correlacién
correspondientes a cada funcién para todos los metales,

encontramos gue la expresién 5, reproduce el comportamiento

20



caracteristico del pseudopotencial calcdlado en el espacio de
configuracién segln el método desériﬁo, con. coeficientes de
correlacidn: (Li) 0.98, (Na) 0.99, (X) 0.99,. (Rb) 0.99, (Cs) 0.99.
Las graficas correspondientes a r*v(r) asi como la aproximacién
analitica construida a partir de la funcién gausiana, se muestran
en las figs. 2.1-2.6.

Es particularmente interesante hacer notar dque los valores
calculados del parédmetro alfa, dependen linealmente con r_, que es
el parametro de densidad electrénica, definido por
(4/3)(rs)3=1/n0, donde n_, es la densidad promedio del material en
equilibrio.

Este afirmacién se apoya en el coeficiente de correlacién
obtenido para este caso que fué de 0.99. Este resultado, permitidé

generalizar la expresién 5 y proponer a la funcidn:

Zval L2
-oxr \
-1),

v(r) = ¥ (e con oc=oco+oz1*rs

(2.5)
a, = -0.529768 o = 0.0786238
como representativa de nuestros propésitos para un pseudopotencial
de primeros principios en el espacio de configuracién para los
metales alcalinos. La tabla no. 2, muestra los parémetros

obtenidos del andlisis anterior para cada uno de los metales

estudiados.

21
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fig 2.3 Grafica de r*V(r) para litio. (cte. de la red:6.572259678 u.a.)

Deducido de ref.l3:——Resultado de parametrizacion:e
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Deducido de ref. 13:— Parametrizacion obtéiiidéf; o



ESPACIO DE CONFIGURACION
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Sritasa,t

Fig. 2.5 Grafica de r*V(r) para potasio (cte de la red:9.

Deducido de ref. 13— Parametrizacion obtenida:e




=34

u.a.

ESPACIO DE CONFIGURACION

r*V(r)

0 k 1 R 1 b‘ : 1 R L BY)
0 1 P 2 3 G ‘ 5 6
' r u.a: Do D :
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Fig. 2.7 Grafica de r*V(r) para cesio (cte de la red:ll{414;2218 u;a)

Deducido de ref.13: Parametrizacion obtenida:m



TABLA 2

PARAMETROS CALCULADOS PARA LA VARIABLE ALFA

Y VALORES DE r_ PARA CADA ELEMENTO

ELEMENTO o rs
LITIO -0.28572462 5 3.235 E
SoDIO -0.21663134 . 3.9507,
POTASIO ~0.12564873 ‘f‘»  4;ééo—
RUBIDIO —o.1oosséegj | ;s}séo
CESIO -0.06683000 : . 5.930
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CAPITULO 3
RESULTADOS Y CONCLUSIONES

Con el propdésito de poner claramente de manifiesto 1la
consistencia de los resultados obtenidos para un pseudopotencial
de primeros principios en el espacio de configuracién, construimos
una expresién analitica para los factores de forma en el espacio
de Fourier a fin de poderlos comparar con los que se calcularon a
través del formalismo de la funcional de la densidad. Para lograr

este objetivo, aplicamos a esta funcién una transformada directa

de Fourier:

V(q)=J v(r)e!®radr (3.1)
v

De acuerdo a la expresién:

S :
V(r)=22L (ne "% - 1) < (3.2)

Utilizando la reladiéh,entré alfa y rs:

D a=e e *
: o dl o XIS
Por tanto:

2 fq.r :
viq) = J (%)e—(a1+ao*rs)*r el rgi. _ J ( erq ya rd (3.3)
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La transformada del primer término del miembro derecho, no se
puede expresar en términos de funciones elementales y corresponde

a una funcién hipergeométrica degenerada:

a . N . a®
L =5a— FL(Aigi P T E;}/(2k~1)“ (-3 ) . (3.4)

La segunda integral corresponde a una hipérbolaﬁéuaarética:
. SRS
I2=1/4 S : (3.5)
Utilizando la identidad matemdtica que Jpérmite' escribir dobles

factoriales en términos de factoriales simples y simmplificando:
T2

Vi) = 2 I gt (—) T (R (3.6)
k=1 d

Esta expresidn representa la funcidén analitica buscada.

Es evidente que la ecuacién 3.6 indica una suma de términos
infinita, sin enmbargo, se verificé que tomando la suma de 50
términos para cada componente de Fourier, el resultado
correspondiente, tenia variaciones de tan solo una diezmillonésima
con respecto al resultado obtenido en la anterior iteracidn, razén
por la cual, este nimero de términos se considerd suficiente para
la evaluacidén de los factores de forma.

La comparacién de los resultados obtenidos a través del

formalismo de la funcional de la densidad para los factores de
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forma en el espacio de Fourier y: los: obtenidos a través de una

;. para los

funcién analitica, se muestran 3 g
casos de litio, sodio, potasi&, fﬁbidiQQQJEESio respectivamente,
tomando como base del andlisis el férminOVqZV(q)/4nZ que aparece
en el integrando de 1la expresi6n~3.7,_§ara la determinacidén del

potencial interiénico(12):

b(r)=Z (1+(§—J:dq( senlan)) ¢ LY@ )7 sfqy - LD (3.7)

La descripcién se hizo en un sistema coordenado cuyo eje
horizontal corresponde a las componentes de Fourier g expresadas
en unidades atémicas en términos del radio de Fermi, el andlisis
se hizo para las mismas componentes en las que se calcularon los
factores de forma utilizando los resultados para la densidad
electrénica alrededor de un protén en un gas de electrones(16). A
partir de las graficas 3.1-3.5, Se observé un amplio margen de
coincidencia en el intervalo de 0 a 2*kf para todos los casos,
Este intervalo, resulta particularmente importante para el calculo
de propiedades termodindmicas y de transporte. Los resultados
anteriores muestran que con la parametrizacién para el
pseudopotencial de primeros principios, podemos estudiar con

ventaja el potencial @ interidénico apantallado por la nube de

electrones.
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Nuestro objetivo inmediato, fué calcular el potencial
interiénico a partir de la expresidén 3.7, a f£in de compararlo con
los célculos originales sin parametrizacidén (13,14,15,20).

Para obtener 1los valores del potencial interiénico, se
utilizan los resultados encontrados para los factores de forma a
través de la evaluacién de una funcién analitica en cada
componente de Fourier, pasando al estudio detallado de los casos
particulares para cada uno de los cinco metales alcalinos.

El sentido de este paralelismo, es demostrar que es posible
construir una funcién representativa de 1los factores de forma
tanto en el espacio de configuracién como en el espacio de
Fourier, esta Gltima construccién, implica el manejo de pocos
parédmetros ademds de un ahorro en el tiempo de proceso de los
programas y una simplificacién en cuanto al manejo de datos para
los metales alcalinos. Las graficas de 1los potenciales
interiénicos, aparecen en las figs. 3.6-3.10, en estas graficas,

se pueden apreciar las caracteristicas de cada caso.

LITIO

El potencial interiénico de litio calculado en el presente

trabajo, presentd un minimo de potencial a una distancia r= 8.38

u.a., con una profundidad del pozo correspondiente a -2.05 e-3
u.a., en los resultados originales sin parametrizacién(13,14), el
valor minimo del potencial corresponde a -2.2le-3 u.a., a una

distancia de r=6.08 u.a.
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SODIO )

El valor minimo del . potencial calculado en el presente
trabajo, se localizé en r=9.65 u.a., después de este valor, el
potencial interiénico converge - a cero oscilatoriamente. La
profundidad del pozo del potencial correspondié a -1.00e-3 u.a.
El valor reportado para esta profundidad en el potencial calculado.

por Pick(23), corresponde a -5.73e-3 u.a. para r=6.34 u.a.

En el potencial de Shyu y  Gaspari(23);;
potencial se localiza a una distancia dé r=7.66k u.a.rldoh “una
profundidad de ~1.27e-3 u.a.

En el potencial de Ho(23), el primer minimo de potencial
corresponde a -1.21e-3 u.a. a una distancia de 7.72 u.a.

En la ref(16), el valor minimo del potencial interidnico, se
reportd a una distancia r=7.2 u.a., con una profundidad de

~2.21e-3 u.a.

POTASIO

El potencial interiénico calculado para el caso del potasio,
se aproximd con bastante exactitud a los calculos realizados en la
ref.(16). El valor minimo registrado en el presente trabajo para
el potencial interidénico, se localizé en r=9.080 u.a., con una

profundidad de -2.793e-3 u.a. en tanto que en el segundo caso, se

37



reporta una profundidad parafe ?dﬁ§ déi“pétencia1 de -2.16e-3

u.a. a una distancia r=9.1‘ﬁ.ai ?fréf(23): se tiene para el
valor minimo del potencial~uﬁ§fﬁ Qfgndiddd de -1.2e-3 u.a. a una
distancia de r=9.52 u.a. E%fgla _ref(és) el valor minimo del
potencial corresponde a —1;ie;§h.$.;iéqélizado a una distancia de
9.23 u.a. ‘ : ‘
RUBIDIO

El valor minimo  del poténcial interiénico para el caso del
rubidio correspondid a —O.ZGe?Biu.a; a ‘una -distancia de r=11.82
u.a. Los cédlculos realizados en la ref(l6), reportan un valor
minimo correspondiente a -0.77e-3 u.a. a una distancia r=10.13

u.a. En la ref(23), el minimo se localiza a una distancia de

r=10.20 u.a. con una profundidad de -1.04e-3 u.a.

CESIO

En el caso del cesio, el valor minimo del potencial
encontrado en el presente trabajo, difiere un poco del valor
reportado en la ref(16), no asi la distancia a la cual se localiza
este minimo. En el primer caso, 1la profundidad del pozo
correspondié a -0.75e-4 u.a. a una distancia de r=14.610 u.a., en
el segundo caso, el valor minimo se localiza a una distancia de
r=12.10 u.a.,con una profundidad de 0.12e-2 u.a. Las diferencias

existentes para este caso en ambos métodos de cédlculo, se deben a
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las diferencias entre el éélcul‘ briéinél'y la parametrizacidn

global gque hemos propuestb.

En la ref(23),- el v l. el pbtencial se localiza

a una distancia de r=1 tanto’que en la misma ref., en

el potencial de Ho; el val -se iocaliza a una distancia

de 11.41 u.a.

Para el caso - del:potasio, se. obtuvo.una buena concordancia
entre nuestro célculo y el cédlculo original, en los demé&s casos,
estas discrepancias pueden explicarse por las diferencias entre la
parametrizacién que hemos propuesto para V(r) y el célculo
original, sin embargo, es claro que 1los &érdenes de magnitud
manejados, concuerdan bastante bién con los valores reportados y
que el modelo a pesar de las diferencias que presenta es capaz de
una aproximacién satisfactoria para los factores de forma en el
espacio de Fourier, de una descripcién cuantitativa y cualitativa
del pseudopotencial en el espacio de configuracién y marcar la

pauta para la parametrizacién de pseudopotenciales de primeros

prinecipios.
4
El trabajo futuro, es calcular curvas de dispersién fondnicas
a partir de los potenciales interidnicos que hemos calculado para
conocer los alcances de esta parametrizacién en la prediccidén de

propiedades de los metales alcalinos.
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