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RESUMEIN.

En este trabajo de investigacién se presenta un nuevo modelo algebraico, de tipo
fenomenolégico, para la descripcién de moléculas nucleares de dos y tres cimulos, con-
siderando la estructura interna de las moléculas.

Para moléculas de dos cumulos, el Hamiltoniano del modelo propuesto utiliza una
simetria de grupos Ug, (6) @ Uc,(6) @ Ur(4) D SU¢, (3) ® SUc,(3) @ SUR(3).

También se considera el mapeo geométrico del Hainiltoniano del modelo, utilizan-
do estados coherentes como estados de prueba. Con este mapeo pudo establecerse la
conexidén entre el contenido geomeétrico del Hamiltoniano y los potenciales molecula-
res, relacionando el parametro del estado de prueba con la separacién relativa entre los
nicleos. :

Aplicando el modelo algebraico con estructura interna al sistema '2C -+ 12C, se repro-
dujo su espectro de resonancias moleculares. También se obtuvé el potencial geométrico
asociado con el Hamiltoniano algebraico. Este potencial geométrico y el potencial mole-
cular de “doble-convolucién” presentan un comportamiento similar en las cercanias del
minimo de energia.

El mapeo geométrico del Hamiltoniano algebraico se utilizé para reproducir las ca-
racteristicas mas importantes de los potenciales moleculares de “doble-convolucién” de
la molécula nuclear *C +12 C y de la hipotética molécula nuclear 96Sr-146Ba.

Al reproducir los potenciales de “doble-convolucién” con el potencial mapeado se
encontraron algunas restricciones para los valores permitidos de los pardmetros del Ha-
miltoniano.

Con estas restricciones se obtuvieron espectros caracteristicos de la molécula nuclear
12C 412 C. Para algunos valores de los pardmetros del Hamiltoniano se reprodujo el
espectro experimental de esta molécula. Para el caso del sistema 9Sr+!16Ba, también
se obtuvieron espectros caracteristicos.

Este dltimo método es muy importante para moléculas nucleares para las que en
la actualidad no existen datos experimentales de su espectro. Esto debido a que si se
calcula el potencial molecular de “doble-convolucién” y se obtienen las restricciones
para los parametros del modelo, es posible determinar las caracteristicas generales de
sus espectros.

Para el caso de moléculas nucleares de tres cimulos, se presenta una extensiéon del
modelo para moléculas de dos ciirnulos. Para estas moléculas se consideraron configura-
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. RESUMEN.

ciones de equilibrio lineales y triangulares.

Con el modelo algebraico para moléculas de tres ciimulos, se reprodujeron los poten-
ciales moleculares y se encontraron algunas restricciones para los valores permitidos de
los pardmetros del Hamiltoniano.

Con las restricciones para los pariametros del Hamiltoniano se obtuvieron espectros
caracteristicos para moléculas de tres niucleos. Los espectros caracteristicos de estas
moléculas dependen del tipo de configuracién geométrica de equilibrio que se ha consi-
derado.
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SUMMARY.

In this work we present a phenomenological algebraic model for nuclear molecules
with two and three nuclei. This model takes into account the inner structures of the
nuclei.

For the case of nuclear molecules with two clusters the Hamiltonian of the model
has a U, (6) ® Ug,(6) ® Ur(4) D SU¢, (3) ® SUc,(3) ® SUR(3) dynamical symmetry.

We also obtain the geometrical potential associated with the algebraic Hamiltonian
applying a geometrical mapping with coherent states. The relation between the para-
meter of the coherent state and the relative distance of the clusters was deduced.

The algebraic model was applied to the molecular system 2C+!2C, the molecular
spectrum of this system was reproduced fitting the parameters of the model and the
‘geometrical potential associated with this parameters was obtained. In this case the
geometrical potencial and the double-folding potencial show a similar behavior in the
proximities of the potential minima.

Following the inverse procedure i.e. if we first reproduce some general characteristics
of the molecular potential with the geometrical potential associated with the Hamilto-
nian and then we try to obtain the values of the parameters of the Hamiltonian, some
restrictions for this parameters were obtained.

Some typical molecular spectra were obtained with the allowed values of the Hamil-
tonian parameters. For the nuclear molecule 2C+1!2C for some of this allowed values
the molecular spectrum of this system was reproduced. For the case of the hypothetical
nuclear molecule 9°Sr4-1“°Ba we also obtained some typical molecular spectra.

This last procedure is very important for nuclear molecules for which there is no
experimental data of their molecular spectrum. Because if we know the double-folding
potential it is possible to obtain typical energy spectra obtaining the parameters of the
model by reproducing these potentials.

For the case of nuclear molecules with three clusters we present an extension of the
two cluster model considered before. For these molecules linear and triangular equili-
brium configurations were considered.

With the algebraic model for three cluster molecules some typical energy spectra were
obtained by reproducing their double-folding potential obtaining the allowed values for
the parameters of the Hamiltonian.

The molecular spectra obtained show different characteristics depending on the equi-
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- librium cénﬁgur'al:ion that was considered.
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Capitulo 1
INTRODUCCION.

Desde el descubrimiento de las moléculas nucleares de dos ciimulos observadas por
primera vez en €l sistema 2C+-!2C [1], no ha sido posible realizar un estudio detallado
de la estructura de los espectros energéticos de estos sistemas, debido a que poseen una
vida media extremadamente corta, que resulta ser del orden de 1072! s [2].

Para entender las causas que dan origen a la formacién de las moléculas nucleares se
han desarrollado diversos modelos tedricos, algunos de estos reproducen muchos de los
resultados experimentales reportados en la literatura [2].

Estos modelos pueden clasificarse en tres diferentes clases; modelos colectivos, mo-
delos microscépicos y modelos fenomenoldgicos algebraicos.

En los 1ltimos aiios, una serie de experimentos en la fisién espontdnea del 232Cf;
han sugerido la posible existencia de un nuevo tipo de moléculas nucleares con una
vida media larga [3, 4]. Estas moléculas estdn formadas por tres nicleos; dos nicleos
pesados y uno ligero. La configuracién molecular identificada en estos experimentos es:
96Sr4-19Be+14Ba. Debido a su larga vida media (del orden de 10—'3 s) este nuevo tipo
de moléculas nucleares ofrece la posibilidad de estudiar un drea totalmente nueva en
la fisica nuclear, relacionada con la espectroscopia molecular-nuclear y de esta manera
tener la posibilidad de estudiar de forma muy amplia, la estructura de los espectros de
energia de estos sistemas tan novedosos. El estudio de este tipo de moléculas de larga
vida media, forinadas por nicleos pesados también podria aportar informacién sobre los
procesos fisicos que tienen lugar en la formacién de los nicleos superpesados [2, 5].

En el estudio de estas novedosas moléculas nucleares de tres nicleos se han desarro-
llado varios modelos para la descripcién de las mismas. Los primeros modelos elaborados
para estudiar moléculas nucleares de tres cimulos fueron de tipo geométrico [6, 7].

En los modelos geométricos para moléculas trinucleares la suposicién basica fue que
el sistema en su estado base se encuentra en una configuracién lineal, en donde los ejes de
simetria de los tres nicleos estan completamente alineados a lo largo del eje molecular =.
En los modelos geométricos inicialmente sélo se consideraron las oscilaciones pequeiias
alrededor de esta configuracién de equilibrio.
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2 INTRODUCCION.

En los trabajos posteriores [8] tarnbién se pudieron describir moléculas nucleares
en una configuracién en donde los ciimulos forman un tridngulo en su configuracién
de equilibrio. Sin embargo a diferencia de los primeros modelos geométricos [6, 7], en
este modelo geométrico sélo se consideré una molécula nuclear sin tomar en cuenta la
estructura interna de los fragmentos (como puede ser por ejemplo la deformacién de los
cimulos). Considerar la estructura interna de los niicleos en los modelos geométricos
en configuraciones triangulares presenta grandes dificultades que hacen que los cdlculos
numéricos resulten muy largos y complicados [8].

Posteriormente, basados en modelos algebraicos desarrollados para bariones [9, 10],
se elaboré un modelo para moléculas nucleares considerando cada nicleo de la molécula
trinuclear con masas diferentes [11, 12]. Este modelo sélo describe la excitacién orbital
entre ciimulos, de nuevo sin considerar la estructura interna de los nicleos.

Sin embargo, este modelo algebraico predice una fuerte interaccién de tipo Coriolis
[13] y que a excepcién de la banda base, resulta en que todas las bandas moleculares
excitadas no presentan una estructura rotacional, de man<=ra contraria a los resultados
de los modelos geométricos; en donde se observa una clara separacién en la escala de
energias de las bandas vibracionales y las bandas rotacionales, siendo estas ultimas
considerablemente menores en energia que las vibracionales.

Basados en el gran éxito de los modelos algebraicos [14, 15, 16] para describir el
espectro de excitaciones colectivas de los nicleos a bajas energias, en este trabajo se
presenta un modelo algebraico para moléculas nucleares de tres ciimulos to-
mando en consideracién la estructura interna de los miicleos. El propésito de
este modelo es investigar los efectos més importantes de la estructura interna de los
micleos, en el espectro energético de la molécula.

La ventaja de considerar un modelo algebraico para este tipo de moléculas, es que
estos modelos permiten describir una configuracién triangular con estructura in-
terna de los niicleos constituyentes, que es muy dificil de obtener con un modelo
geométrico.

Con el propésito de investigar las principales caracteristicas de los espectros de
energia para moléculas nucleares de tres cimulos, en este trabajo de investigaciéon se de-
sarrollé un modelo algebraico considerando, en el Hamiltoniano, interacciones diferentes
a las consideradas en modelos algebraicos anteriores. Se determinan los parametros del
Hamiltoniano al reproducir los potenciales internucleares calculados mediante el método
de “doble-convolucién”, con los potenciales que se obtienen del mapeo geométrico del
Hamiltoniano algebraico.

Los objetivos que se plantean en este trabajo para la descripcién de moléculas nu-
cleares de tres ciimulos son los siguientes:

s Obtener caracteristicas generales de los espectros de energia de moléculas nucleares
de tres nicleos.
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INTRODUCCION. 3

e Proponer un posible Hamiltoniano algebraico para moléculas nucleares con estruc-
tura interna.

= Establecer la conexién del Hamiltoniano con el potencial internuclear.

» Cuando el modelo considera el caso de moléculas nucleares de dos niicleos, aplicarlo
a moléculas nucleares conocidas (}2C -+ !2C) para comparar los resultados del
modelo con los existentes en la literatura.

s Reproducir los potenciales internucleares de las moléculas calculados por el méto-
do de * doble-convolucién ?, partiendo del potencial mapeado del Hamiltoniano
algebraico.

Siguiendo el procedimiento inverso:

= Obtener los parimetros del Hamiltoniano algebraico del modelo (o restricciones
para los mismos) partiendo de los potenciales internucleares (importante para
moléculas nucleares potenciales donde atin no hay informacién del espectro).

= Obtener los espectros de energia de las moléculas nucleares 2C + 12C y 9%Sr+

10Be+146Ba con los parimetros del Hamiltoniano obtenidos de los potenciales in-
ternucleares.

La tesis que aqui sc presenta se divide en cinco capitulos:

En el capitulo 2 se presenta una breve revisién de los modelos tedricos existentes para
la descripcidén de las moléculas nucleares de dos cimulos, asi como una introducciéon de
los primeros trabajos realizados en el estudio de las moléculas nucleares con tres cimulos.

En el capitulo 3 se presenta con todo detalle la estructura general de los modelos al-
gebraicos existentes; para describir el movimiento relativo de los nicleos constituyentes
de la molécula nuclear y la estructura interna de los mismos. En este capitulo se presenta
una propuesta de modelo algebraico para la descripcién de moléculas de dos cimulos
con estructura interna, que puede aplicarse de manera satisfactoria, para reproducir las
resonancias moleculares del sistema 2C+!2C. También sc aplicé el modelo a la posible
molécula nuclear 96Sr+146Ba, para la que se pudo reproducir con este modelo el poten-
cial molecular entre los nucleos para diferentes orientaciones relativas de los mismos,
partiendo del potencial molecular que resulta del mapeo gecométrico del Hamiltoniano
del modelo.

En el capitulo 4 se presenta la extensién del modelo algebraico para el caso de molécu-
las nucleares con tres cimulos. Aqui se consideran configuraciones lineales y triangulares
tomando en cuenta las posibles estructuras internas de los nidcleos que constituyen a la
molécula nuclear. Aplicando este modelo a la molécula 26Sr+-1°Be+116Ba, se han obte-
nido los potenciales internucleares para las coordenadas relatives del problema.
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Las caracteristicas generales de los espectros de energia obtenidos para estas mo-
léculas de tres cuimulos, muestran un comportamiento semejante a los espectros de las
moléculas atémicas, donde los espectros vibracional y rotacional, de la molécula nuclear,
se encuentran en escalas de energia muy diferentes.

El capitulo 5 contiene la discusién de los resultados obtenidos en estos modelos
algebraicos y las conclusiones de este trabajo de investigacién, asi como las perspectivas
de futuros trabajos en esta novedosa area de estudio.

TEST: CON .

FALEA DE ORIGEN |



Capitulo 2
MOLECULAS NUCLEARES.

2.1. Moléculas nucleares con dos ciimulos

Las moléculas nucleares de dos ciimulos, son sistemas cudnticos que consisten de dos
nicleos ligados entre si por su superficie mediante un potencial cuasi-molecular [2].

Microscépicamente puede entenderse a estos sistemas como una configuracién nuclear
donde los nucleones mds externos de ambos nicleos se mueven alrededor de los centros
de ambos niicleos, manteniendo al sistema en un estado ligado, de manera aniloga a los
enlaces covalentes atdmicos en las moléculas atémicas [2].

Las moléculas nucleares fueron observadas por primera vez por Bromley et.al. [1], a
principios de la década de los 60 s del siglo pasado, al estudiar la seccién de dispersién
en las colisiones de !2‘C+1!2C en donde descubrieron un conjunto de resonancias, noto-
riamente angostas por encima de la barrera coulombiana. Estas no eran esperadas para
este tipo de sistemas.

Las resonancias observadas en el sistema !2C-+12C presentan una anchura carac-
teristica de aproximadamente 100 keV . Para resonancias con estas anchuras caracteristi-
cas, su tiempo de vida media promedio resulta ser mayor a 1072! s, como resulta al
considerar la relaciéon de indeterminacién de Heisenberg:

'r=h , (2.1)
donde T representa la anchura de la resonancia y 7 es la vida media del estado energético
asociado.

Estas resonancias tan angostas encontradas en el sistema 120+120, no pueden corres-
ponder a las resonancias del sistema compuesto (en este caso el nicleo de 2 M g), porque
estas 1ltimas presentan un tiempo de vida promedio de aproximadamente 10716 s [2],
por lo que este tipo de resonancias nucleares de vida media menor, se han asociado con
un nuevo tipo de configuracién nuclear denominado moléculas nucleares.

El tiempo de vida media de estas moléculas nucleares es sélo suficiente para que una
vez formada la molécula nuclear, cada uno de los nicleos de 2C (por ejemplo) de medio

5
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6 MOLECULAS NUCLEARES.

" giro o médximo un giro completo alrededor del otro nicleo de 2C, antes de que ambos
nicleos vuelvan a separarse.

) En la figura 2.1 se muestra de manera esquemaética del proceso de formacién y sepa-
racién de estas moléculas nucleares.

Figura 2.1: Esquema del proceso de formacién y separacién de las moléculas nu-
cleares de dos ciimulos ligeros, debido a la corta vida media de estas moléculas, los
niicleos que las forman sélo alcanzan a dar medio giro o maximo un giro alrededor
uno del otro.

En la molécula nuclear 2C+12C, también se han realizado experimentos para obser-
var las resonancias del sistema por debajo de la barrera coulombiana, debido a que la
seccidén de dispersién a bajas energias en el sistema '2C+!2C es fundamental en astrofisi-
ca, donde esta reaccién es de gran relevancia en la etapa del carbén en la nucleosintesis,
as{ como en el estudio del origen de los elementos dentro de la evolucién estelar. En
estos experimentos se encontraron varias resonancias moleculares en el sistema 12C+12C
para energias considerablemente menores a la de la barrera coulombiana.

Las moléculas nucleares han sido identificadas a través de sus resonancias moleculares
caracteristicas, estos estados moleculares pueden ser de tipo cuasi-ligado o virtuales
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MOLECULAS NUCLEARES. 7

dependiendo del tiempo de vida media del sistema.

Los estados moleculares se presentan en “paquetes”, 7.e. el potencial entre los niicleos
presenta uno o mds minimos. Los nicleos en este potencial presentan captura y excita-
ciones durante su movimiento relativo.

El potencial internuclear presenta algunas similitudes con los potenciales de las
moléculas atédmicas. Un ejemplo es el hecho de que el minimo en el potencial molecular
en el caso nuclear se origina debido al traslape de algunos orbitales de los nucleones
de valencia de ambos niticleos que se encuentran en un potencial de dos centros, resul-
tando en una disminucién de la energia total del sistema. De manera andloga al efecto
de ligadura de los electrones de valencia en el caso de las moléculas atémicas [17). Sin
embargo las moléculas nucleares son considerablemente mas complejas que las moléculas
atémicas, debido principalmente a dos causas [2]:

La primera es la interaccion fuerte entre los nucleones. Asi, muchos de cllos to-
man parte en las interacciones internucleares, que generalmente dependen del traslape
y fragmentacion de los subsistemas. También, debido al tipo de interaccién entre los nu-
cleones, al aumentar la distancia relativa entre los centros de masa de los dos nicleos,
la estructura molecular del sistema se desvanece rdpidamente.

La otra causa de la dificultad para la descripciéon de las moléculas nucleares, es que
para el sistema nuclear existen muchos canales de reaccién abiertos. En particular en
estos sistemas estdn presentes grados de libertad individuales y colectivos, haciendo
imposible una descripcién que considere a todos ellos en conjunto.

Por lo anterior, es necesario introducir algunas simplificaciones y aproximaciones,
como es considerar un potencial absorbente para describir la estructura y dindamica de
las.moléculas nucleares.

Las estructuras moleculares nucleares pueden caracterizarse mediante las siguientes
propiedades:

a) Las resonancias moleculares se encuentran en la la regién del espectro continuo del
nicleo compuesto y pueden describirse términos de configuraciones simples de los dos
micleos. Estas resonancias se originan debido a que el estado molecular esta atrapado
dentro de un minimo del potencial internuclear.

b)El decaimiento de la molécula nuclear puede describirse en funcién de la coorde-
nada relativa entre los niicleos.

¢)El decaimiento de los estados nucleares a estados mas complejos del nicleo com-
puesto estd obstaculizado en gran medida, porque para estos estados la probabilidad de
decaimiento es pequeiia. Esta probabilidad esta determinada por la densidad de estados
del compuesto con energia £* donde se presentan las resonancias rnoleculares.

Los estados moleculares desempeifian el papel de un tipo de estados intermedios en
la teoria de las reacciones nucleares [2].

Las propiedades anteriores de las moléculas nucleares permiten realizar una descrip-
cién tedrica de éstas en dos etapas consecutivas:

i) El acoplamiento de los estados moleculares con los estados del niicleo compuesto
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8 MOLECULAS NUCLEARES.

pueden ignorarse y se selecciona una configuracién simple, de los dos cimulos, para
construir los estados moleculares.

7i) Posteriormente, estos estados moleculares pueden acoplarse con los estados del
sistema compuesto. Este acoplamiento puede describirse de manera efectiva mediante la
introduccién de un potencial imaginario absorbente [18].

' Las configuraciones moleculares pueden observarse tinicamente si estos sistemas no
son destruidos por una absorcién fuerte del sistema hacia la formacién del sistema com-
puesto.

El hecho de que esta absorcién tenue sélo se presente en un grupo pequeiio de sistemas
nucleares, como son las moléculas nucleares: 12C+12C, 12C+160 , 160+160, 1°0O+?*Mg,
160 4+-285j y 285i+-28Sj sélo se ha entendido parcialmente y de manera cualitativa.

Otro ejemplo de una posible combinacién de nicleos formando una molécula nuclear
es el sistema 23%8U4-228U, que en teoria puede llegar a formarse [19, 20, 21].

También un tipo de radioactividad que consiste en la emisién de iones pesados como
pueden ser 12C, 24 Ne, 28300f g y 3254, predicha teéricamente [22] y observada experimen-
talmente [23] puede considerarse como otra faceta especial de las moléculas nucleares
que tiene lugar en los procesos de fisién. .

En la época en que las moléculas nucleares se observaron por primera vez, princi-
palmente en los sistemas de niicleos ligeros e.g. 2C+12C y 2C+'¢0, se pensé que las
resonancias observadas en estos sistemas podrian explicarse de manera sencilla. También
se esperaba que las moléculas nucleares fueran un fenémeno aislado que se presentaba
sélo en unos cuantos sistemas, desapareciendo conforme aumenta la complejidad de la
estructura de los nicleos.

Sin embargo, un ent:endxm:ento tedrico completo de estos sistemas adin no se ha
alcanzado y muchas otras moléculas nucleares han sido observadas [24], como es el caso
de los sistemas 2*Mg+2*Mg y ?8Si+28Si.

Las moléculas nucleares parecen ser un fenémeno bastante maéas general de lo que
originalmente se habia pensado, que puede presentarse en un gran mimero de combina-
ciones nucleares.

2.2. Modelos tedricos para las moléculas nucleares
con dos cuamulos.

Desde el descubrimiento de las moléculas nucleares, se han elaborado muchos y muy
diversos modelos tedricos que pueden describirlas, y que permiten entender los procesos
fisicos basicos que tienen lugar en la formacién y evolucién dindmica de estos sistemas
nucleares.

Los modelos tedricos existentes para el estudio de las moléculas nucleares pueden
dividirse en tres tipos: colectivos, microscépicos y algebraicos. A continuacién describi-
mos los aspectos mas importantes de algunos de estos modelos, sin entrar en demasiados
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MOLECULAS NUCLEARES. 9

detalles. Una presentacién muy completa e introductoria sobre moléculas nucleares y de
los modelos para éstas, puede encontrarse en el libro de Greiner et. al, [2].

2.2.1. Modelos colectivos

Un primer paso muy significativo hacia la construccién de un rnodelo de moléculas
nucleares, fue la introduccién del modelo de doble resonancia [25], aplicado en la des-
cripcién de las resonancias observadas en iones pesados y en los estados moleculares de
nicleos ligeros. En este modelo se introduce el mecanismo de doble resonancia, como
un mecanismo de excitacién efectiva para las configuraciones moleculares de larga vida
media.

En la figura 2.2 se ilustra esquemadticamente este mecanismo. En esta figura, los dos
nucleos, como un sélo sistema, se encuentran en un estado con energia £* por enciina de
la barrera coulombiana, en el potencial molecular como funcién de la separacién entre
los nicleos.

Mediante la interaccién nuclear entre ambos nicleos, este sistema es atrapado por
un instante en un estado resonante arriba de la barrera coulombiana. Si el espectro
energético del sistemna formado por los dos nicleos en conjunto preseinta una resonancia
por debajo de la misma barrera y la diferencia de energias, entre ainbos estados, es igual
a alguna energia de excitacién de uno de los nicleos o con la suma de las energias de
excitacién de los dos nicleos, entonces el sistema puede decaer a este estado excitado,
localizado por debajo de la barrera coulombiana, disminuyendo asi la probabilidad de
que el sistema decaiga en sus constituyentes aislados y en consecuencia se incrementa
la vida media del sistema de ambos nucleos ligados. Es mediante este proceso que se
considera que la molécula nuclear se ha formado.

El modelo de la doble resonancia se ha aplicado para interpretar las diferentes estruc-
turas intermedias que se presentan en la funcién de excitacién por arriba de la barrera
coulombiana, como resultado de la excitacién ineldstica de los estados cuasi-inoleculares
dentro del potencial molecular.

Utilizando este modelo en el estudio de las moléculas nucleares, se han obtenido
resultados cualitativamente razonables y en algunos casos hasta cuantitativos, de las
funciones de excitacién para la dispersion elastica. También se han reproducido algunos
aspectos generales de las secciones de dispersion ineldstica de estos sistemas moleculares.

En este modelo, el sistema puede decaer del estado molecular nuevamente al estado
de energia E* mediante un proceso similar al que dio origen a la molécula nuclear pero en
direccién inversa. El decaimiento también puede ocurrir mediante otro tipo de procesos,
liberando la energia de ligadura de la molécula en uno o ambos nicleos. La molécula
nuclear también puede decaer mediante transferencia de uno o mas nucleones a uno de
los dos niicleos.

En otro proceso de decaimiento, que puede presentarse, la molécula decae a estados
excitados del sistema compuesto dando origen a una fusién parcial o completa dc los
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10 MOLECULAS NUCLEARES.

Figura 2.2: Diagrama del mecanismo de doble resonancia para la formacién de las
moléculas nucleares de dos cimulos. En la figura se muestra un canal eldstico para
una energia E* que al desexcitarse decae a un estado ligado dentro del potencial
internuclear.

nicleos iniciales.

En el caso en que ambos nicleos mantienen su identidad pero al menos uno de ellos
se excita, el proceso de decaimiento recibe el nombre de canal cuasi-eldstico.

Otro modelo similar al del mecanismo de doble resonancia, es el modelo de traslape
de bandas [26, 27], en este modelo las bandas rotacionales excitadas, con los momentos
angulares intrinsecos y orbital alineados, presentan un traslape con la banda molecular
eldstica de manera que el traslape de estas bandas resulta en un acoplamiento muy fuerte
entre los canales de entrada y un canal ineldstico de salida determinado, generando una
estructura de resonancias en las secciones de dispersidn eldstica e ineldstica a una energia
igual a la del traslape de las bandas.

En las cercanias de este punto de traslape entre ambas bandas, donde se satisface
la condicién de doble resonancia, la mezcla entre bandas es mdxima, dando origen a
las estructuras moleculares observadas. Este modelo se ha aplicado exitosamente para
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MOLECULAS NUCLEARES. 11

reproducir una gran cantidad de informacién experimental de las resonancias prescntes
en las secciones de dispersién [28] y de fusién [29] del sistema '2C+!2C, asi como los
resultados para la dispersién ineldstica y eldstica en los sistemas 2C+-1°O [30] y 20+0
[27, 31].

Al considerar los datos experimentales de muchas resonancias moleculares de las
diferentes funciones de excitacién, fue posible determinar la existencia de una correlacién
entre la densidad de estados del sistema precompuesto y la posibilidad de formar una
molécula nuclear [32].

Estas observaciones condujeron a otro avance importante en el desarrollo de los mo-
delos tedricos, para dar una descripcién mas detallada de los procesos que dan origen a
la formacidn de las moléculas nucleares, introduciendo €l concepto de la ventana “mo-
lecular” (canales moleculares) [33], donde, en la regién de excitaciones roleculares, la
densidad de estados del nicleo precompuesto es extremadamente baja. Como la den-
sidad de estados es proporcional a la intensidad de absorcién del sistema, también el
potencial absorbente imaginario resultard pequefio. Por lo tanto existe una pequefa
ventana (la ventana molecular), en donde se puede observar el fenémeno molecular;
esta ventana molecular presenta una dependencia en €l momento angular de los estados
moleculares y en consecuencia el potencial imaginario absorbente podria depender del
momento angular.

Dentro de los modelos colectivos propuestos para moléculas nucleares, existen al-
gunos modelos [34] que poseen soluciones analiticas y que reproducen de manera muy
aproximada las resonancias moleculares del sistema 2C+-12C. En estos modelos se con-
sidera que el acoplamiento entre los momentos angulares del movimiento relativo y el
momento angular intrinseco de los ntcleos junto con el potencial imaginario absorbente,
resultan en la formacidn de varias bandas rotacionales en las moléculas nucleares.

Utilizando el concepto de la ventana moilecular fue posible ubicar a los potenciales
moleculares imaginarios, como los utilizados en los primeros modelos para moléculas
nucleares de Imanishi et. al. [18], sobre bases fisicas méds sélidas.

La idea de que los potenciales moleculares imaginarios dependan del momento angu-
lar fue comprobada experimentalmente por primera vez en los estudios de la distribucién
angular de los estados moleculares realizados por Chatwim et.al. [35]). Debido a esta de-
pendencia de la densidad de estados nucleares con la energia y el momento angular, esta
ventana molecular se localiza por encima de la linea de Yrast [36]). Esta caracteristica
de la ventana molecular se rmuestra en la figura 2.3, en donde se ha graficado la energia
de la molécula nuclear como funcién de I(J + 1) donde I es el momento angular de la
molécula, en la figura también se ha indicado la linea de Yrast para la que su energia
esta dada por:

E= %1 (I+1) (2.2)

donde © es el momento de inercia del nicleo compuesto.
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12 MOLECULAS NUCLEARES.

En la figura 2.3 la linea inferior corresponde a la linea de Yrast. Los estados molecu-
lares pueden presentarse por encima de esta linea mientras estos no se mezclen mucho
con los estados del niicleo compuesto. La mezcla de los estados moleculares, con los del
micleo compuesto, se incrementa al aumentar la energfa hasta llegar a un punto donde
los dos niicleos no pueden mantener su identidad. Este limite también se encuentra in-
dicado mediante la linea recta superior de esta figura; esta linea junto con la linea de
Yrast delimitan la ventana molecular.

MeV

A

B ( Mg)

ag0> +00P

' (1
Qo S0 100 150 200 I(I+1)

Figura 2.3: Diagrama de la ventana molecular y la lIfinea de Yrast, en este diagrama

se puede notar que las resonancias de la molécula 12C+12C se encuentran dentro
de esta ventana molecular [2].

Combinando el concepto de la ventana molecular con el de los estados cuasi-mole-
culares, Cindro y Pocanic [37, 38, 39] propusieron un modelo esquematico de ciimulos
orbitantes. En este modelo la fragmentacién de los estados rotacionales amplios, de las
resonancias intermedias en otros mas delgados, se debe al acoplamiento interno, e.g.,
el acoplamiento de los modos vibracionales de la molécula con los grados de libertad
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MOLECULAS NUCLEARES. 13

internos més importantes de los nicleos individuales.

El modelo anterior ofrece un tratamiento sistemédtico para las propiedades globales
de las resonancias moleculares, mediante la aplicacién directa de las suposiciones del
modelo a diferentes sistemas de iones pesados resonantes y no resonantes.

Aunque este tiltimo modelo de cimulos orbitantes es de tipo fenomenolégico, tiene
un poder predictivo sorprendente para la posicién de resonancias cuasi-moleculares.

Dentro del gran nimero de modelos que se han construido para la descripcién de
moléculas nucleares también se han elaborado modelos algebraicos [40], de tipo fenome-
nolégico, en donde se ha utilizado el dlgebra generadora de espectros para describir los
estados cuasi-moleculares originados en las colisiones de niicleos ligeros.

Este modelo supone que los grados de libertad del movimiento relativo son los res-
ponsables de la formacién de los estados cuasi-moleculares en estos sistemas, en lugar
de los grados de libertad cuadrupolares internos de cada nicleo. También este modelo
considera que la estructura de los niveles de energia de una molécula nuclear es més
parecida a la de las moléculas atémicas, de lo que otros modelos consideran.

Basado en este modelo algebraico, Erb y Bromley {41] pudieron ajustar las energias
de las resonancias moleculares del sistema 2C+1'2C. Este modelo se estudiard mas de-
talladamente en el capitulo siguiente.

2.2.2. Modelos microscépicos

En los modelos tedricos microscépicos para la descripciéon de moléculas nucleares de
dos cumulos, el modelo de capas para dos centros (42, 43, 44] representa el punto de
partida para cualquier descripcién de esta naturaleza. Este modelo permite estudiar los
enlaces moleculares de estos sistemas en términos de orbitales nucleares de una particula.

El modelo de capas para dos centros describe los estados de los nucleones centrados
alrededor de los dos nicleos en un potencial de particulas no interactuantes. En este
modelo el potencial molecular efectivo, que depende de la distancia relativa entre los
centros, se genera por los nucleones de ambos nicleos.

Una molécula nuclear en este modelo puede considerarse como un sistema cudntico,
en donde los nucleones menos ligados a sus nicleos originales (nucleones de valencia
de cada ntcleo) se encuentran orbitando alrededor de ambos nticleos, moviéndose nds
rapido que los centros de masa de cada nucleco. Estos se mueven alrededor uno del otro
de manera adiabdtica, como sucede en €l caso de las moléculas atémicas homoplanares
o covalentes como son Oz y N,. Pero en el caso de las moléculas nucleares el potencial
en el que se encuentran ligados los nucleones de valencia no es un potencial coulombiano
atractivo sino un potencial armdnico.

El modelo de capas para dos centros considera a los potenciales nucleares de ambos
nicleos separados una distancia 7, que corresponde a la separacién entre los dos centros
de masa de los niicleos, como se muestra esquemsidticamente en la figura 2.4. Cuando
los dos nicleos se encuentran muy separados se obtiene el limite asintético esperado,
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14 MOLECULAS NUCLEARES.

con los dos nicleos aislados descritos individualmente por el modelo de capas, de cada

nticleo.
Limite Asintético : :

Sistema Precompuesto

Ww.

Figura 2.4: Diagrama del potencial molecular, en funcién de la separacién entre los
nucleos, en el modelo de capas para dos centros; como funcién de la separacién
entre los micleos.

Al acercarse los ntcleos entre si, los niveles de energia de los nucleones de valencia se
encuentran sujetos a las interacciones de ambos niicleos y estos nucleones compartirdn
los orbitales de ambos centros. Para separaciones grandes entre niicleos el traslape de
los orbitales individuales de los nucleones de ambos niicleos resulta ser pequeiio, que
resulta en un incremento en la energia de algunos de estos orbitales y la disminucién de
otros [2].

Cuando en el sistema “precompuesto”los nucleones de valencia se encuentran en su
mayoria en aquellos orbitales que disminuyen su energia al aproximarse los centros de
los nucleos, la energia total del sistema disminuye generando un potencial molecular
atractivo.
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Cuando los centros contindan aproximandose entre si, se incrementara la energia po-
tencial molecular, resultando en un empaquetamiento de los orbitales que originalmente
disminuyeron su energia.

La formacién de una molécula nuclear puede no estar permitida si al aproximarse los
centros de ambos nicleos, los nucleones de valencia ocupen en su mayoria los orbitales
moleculares que han incrementado su energia, .

La primera conclusién importante que se obtiene al aplicar este modelo a las mo-
léculas nucleares es que los orbitales nucleares individuales especificos que ocupan, o
pueden ocupar los nucleones de valencia de los niicleos individuales, desempefian un
papel central en la formacién de una molécula nuclear y determinan las caracteristicas
especificas de las resonancias moleculares.

La estructura de los niveles de energia individuales de este modelo, en funcién de la
separacién entre los centros de masa de ambos nucleos puede observarse en la figura 2.5,
donde, para el caso de la fusién completa del sistema esta estructura resulta ser muy
compleja.

En general la estructura de los niveles de energia molecular también dependera de
la rapidez con que se aproximen los niicleos uno hacia el otro. Los casos limite son: el
de la colisién lenta, que dard origen a un potencial adiabdtico (colisién adiabatica) en
el que se encontrardan las resonancias moleculares de mayor vida media, y el caso de las
colisiones rapidas, que da origen a un potencial sibito para los canales eldsticos de la
colisién. En cada caso se originardn estructuras de los niveles de energia muy distintas
2.

El modelo de capas para dos centros se elaboré inicialmente para sistemas de nucleos
idénticos, pero actualimente existen extensiones de este modelo al caso de nicleos di-
ferentes [44], frecuentemente utilizados en el estudio de colisiones entre iones pesados
[45].

Descripciones microscépicas mds complejas, como el método generador de coordena-
das basado en las funciones de onda de muchos cuerpos de los nucleos incidentes [2], se
han utilizado para estudiar las resonancias moleculares de las secciones de dispersién en
funcién de las energias incidentes.

También se han realizado calculos microscopicos para moléculas nucleares utilizando
el método de Hartree -Fock dependiente del tiempo. Estos cdlculos han generado re-

sultados que muestran la posibilidad de la formacién de moléculas nucleares en varios
sistemas de niicleos ligeros [46].

2.3. Moléculas nucleares de tres camulos

Recientemente la fisica de las moléculas nucleares ha retomado gran interés debido
a los resultados experimentales obtenidos en la fisién espontdnea del 252Cf, donde se ha
estudiado muy detalladamente el proceso de fisién de este niicleo en tres ciimulos, desde
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Figura 2.5: Esquema de la evolucién de la estructura de bandas de la molécula
nuclear de dos ciimulos, para el caso de moléculas nucleares no simétricas, en
funcién de la separacién entre los dos niicleos [2].

su estado base [3], y en donde aparentemente se observé la existencia de una molécula
nuclear de tres cimulos.

El sistema cudntico tan exdtico como es una molécula nuclear de tres cimulos, du-
rante su tiempo de vida puede rotar y vibrar de manera andloga al caso de las moléculas
atdmicas [6]. En principio la radiacién electromagnética - originada en los procesos de
desexcitacién de los estados moleculares de la molécula puede detectarse en coincidencia
con la emisién de radiacién -y proveniente de los nicleos individuales, de manera que
seria posible obtener evidencias concluyentes sobre la existencia de este novedoso tipo
de moléculas nucleares.

En los experimentos de fisién del 252Cf utilizando la Gama-Esfera [4], se observaron
las coincidencias triples de radiacién v y coincidencias de doble v acompaiiadas con
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la emisién de particulas ligeras cargadas. Los resultados se han interpretado cormno una
molécula nuclear de tres ciimulos. Las particulas ligeras detectadas, en detectores AE —
E, se han identificado como particulas a y nicleos de 1°Be y pudieron ser relacionadas
con varios pares de iones pesados en estos procesos de fisién [4].

En el caso en que se detecté la emision de 1°Be, este proviene de aquellos procesos
de fisién triple del 252Cf desde sus estado base [3]. Ademsds, en los datos experimentales
obtenidos de las triples coincidencias para estos procesos de fisién, no se observé ningin
tipo de corrimiento Doppler en la transicién 2 — 0+ del °Be, que presenta un ligero
corrimiento, menor al 1%, en el valor de la energia de transiciéon respecto a la energia
observada en °Be aislado (3368 keV). En aquellos experimentos en donde el ntcleo
ligero, en la fisién triple del 232Cf{, resulta ser el 1°Be, los dos micleos pesados fueron
identificados como el %6Sr, y el 4¢Ba.

La observacién de esta transicién electromagnética del nicleo !°Be sin corrimiento
Doppler, sugiere la existencia de una molécula nuclear constituida por tres niicleos con
una vida media larga, del orden de algunas décimas de picosegundo 7 == 107!3 s Esta
corresponde a la vida media asociada con la transicién observada del '°Be, e inclusive
esta molécula podria tener una vida media mayor a este periodo de tiempo, (esta vida
media resulta ser mucho mayor que la vida media de las moléculas nucleares “clasicas”,
como la molécula 12C+2C cuya vida resulta ser del orden de 7 = 10721 s).

Independientemente de que estos experimentos aporten evidencias concluyentes a
favor de la existencia de las moléculas nucleares de tres cumulos de vida media larga,
hay argumentos fisicos cue sugieren la posible formacién de este tipo de moléculas:

) En la fisién del 252Cf se ha observando la fisién de este nitcleo en tres ctimulos,
siendo la particula « el nicleo ligero [47].

ii) Si las particulas o pueden emitirse en el proceso de fisién del 252Cf, no hay
razones para creer que otros iones mas pesados no puedan también emitirse; como es el
caso de la radiactividad de iones pesados observada con anterioridad [22, 23] . Aunque la
probabilidad de emisién de iones pesados en la desintegracién del 2°2Cf es mucho menor.

iiZ) El nicleo ligero '°Be consiste de una estructura de dos particulas a fuertemente
ligadas, con dos neutrones débilmente ligados [48]. Estos iltimos pueden ser ideales para
efectuar los enlaces con los nucleos pesados, favoreciendo la formacion de la molécula
nuclear, e incrementando la vida media de la misma.

iv) Los resultados de cailculos tedricos para los potenciales moleculares asociados
con los sistemas observados producen un minimo en la energia del sistema [6], sugiriendo
la posibilidad de que este tipo de moléculas pueden formarse.

Sin embargo, estos argumentos son circunstanciales y no prueban la existencia de
este nuevo tipo de moléculas nucleares, debiendo esperar mas resultados experimentales
para confirmar su existencia.

Si la existencia de las moléculas nucleares es confirmada en el futuro, un nuevo y
amplio tipo de fenémenos fisicos podra explorarse. En el caso de las moléculas nucleares
“cldsicas” de dos ctimulos, debido a su tiempo de vida media tan corto (1072! s) no ha
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sido posible realizar mediciones detalladas de espectroscopia ~. En el caso de las molécu-
las nucleares de tres ctimulos, con una vida media mucho mayor (10~13 s), existiria la
posibilidad de efectuar este tipo de medidas espectroscdpicas y se podrfa determinar
la. posicién relativa de los nicleos que las forman. También se tendria un mayor en-
tendimiento de los procesos de formacién de las moléculas nucleares, de la estructura
especifica de los espectros moleculares y su posible relacién con la formacién de nuevos
elementos superpesados.

Basados en los argumentos fisicos mencionados, recientemente se han elaborado mo-
delos teéricos para investigar los posibles tipos de movimientos colectivos que pueden
presentar las moléculas nucleares de tres ciimulos y que tipo de transiciones caracteristi-
cas pueden presentarse al estudiarlas en futuros experimentos.

Dentro de los modelos teéricos desarrollados para la molécula nuclear 96Sr+ °Be-+
146Ba, los modelos geométricos [6] han considerado una configuracién lineal para los
niicleos, donde los ejes de simetria de estos se encuentran orientados a lo largo del
eje molecular z (ver figura 2.6). Desarrollos posteriores de estos modelos [7], también
consideran configuraciones donde los ejes principales de los nicleos pesados presentan
dngulos de inclinacién (0), pequeiios respecto al eje molecular. En todos estos modelos
se considera que el nicleo ligero se localiza en medio de los dos nicleos pesados y que
estos pueden deformarse. También se consideran las vibraciones 3 y v de los niticleos
individuales.

Los diferentes tipos de movimientos que consideran estos modelos geométricos son:
el de mariposa, la rotacién de la molécula alrededor del eje de simetria molecular, y el
de “breathing”, en donde la molécula se comprime y se expande en conjunto (ver figura
2.6)

Los parametros resultantes en estos modelos se determinan de la estructura indivi-
dual de cada uno de los nucleos de la molécula y de los potenciales intermoleculares
entre pares de nicleos. Estos dltimos son calculados mediante la técnica de “doble-
convolucion” de las densidades nucleares, considerando una interaccién nuclear del tipo
M3Y maés la repulsién coulombiana entre nicleos (7, 49, 50, 51].

Los principales resultados de estos modelos son [5}:

a) Exceptuando la banda rotacional del estado base, no hay mds bandas en un
intervalo de aproximadamente 1 MeV por encima de la banda vibracional base.

b) Los estados rotacionales de estas bandas vibracionales se encuentran muy com-
primidas, reflejandose en el hecho de que la separacién entre los estados rotacionales de
una misma banda es del orden de keV’, debido (en parte) a que el momento de inercia
de la molécula resulta ser muy grande.

¢) Los primeros estados excitados para vibraciones de tipo “mariposa” se encuentran
a energias muy por encima del estado base ( del orden de 2 MeV ). Este comportamiento
es algo diferente al caso de las moléculas de dos cimulos, donde la separacién en energia
entre este tipo de bandas resulta ser menor de 1 MeV.

d) Debido a la diferencia de masas de los niicleos pesados, las funciones de onda con
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—l

Figura 2.6: Diagrama de la configuracién lineal de una molécula nuclear de tres

cimulos, en donde se indican algunos de los movimientos relativos que pueden
efectuar los niicleos.

— —

paridad positiva y negativa presentan una degeneracién, exceptuando los estados 0%.

e) Dentro de las bandas rotacionales existen alternadamente estados de paridad
positiva y negativa, debido a la perdida de cualquier tipo de simetria discreta (todos los
nucleos son diferentes).

El mayor problema que presentan estos modelos geométricos es la dificultad para
describir configuraciones moleculares, en las que se considere la deformacién del nicleo
ligero y aquellas donde el niicleo ligero se encuecntra ligeramente fuera del eje molecular
z, dando origen a una configuraciéon triangular para este tipo de moléculas.

Las configuraciones triangulares para estas moléculas resultan tener cierta impor-
tancia, porque para el caso de particulas sin estructura interna (particulas tipo «), los
cdlculos tedricos que consideran todos los niicleos esféricos, muestran que este sistema
tiene su 1ninimo en el poctencial molecular para una configuracién triangular [8].

Debido a estas dificultades para describir las configuraciones triangulares en estas
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‘‘moléculas trinucleares, e inspirados en trabajos previos para la descripcién de la estruc-
tura bariénica [9]. Recientemente se han elaborado modelos algebraicos fenomenolégicos
que pueden superar estas dificultades. Los movimientos relativos de los ciimulos en este
modelo se describen mediante un grupo U(7) para las coordenadas de Jacobi del sistema.

La ventaja de estos modelos es la gran facilidad con que es posible describir sistemas
complejos, que requeririan procedimientos muy complicados desde el punto de vista
de la descripcién geométrica. También es posible estudiar los posibles limites de las
simetrias dindmicas, que tienen expresiones analiticas para los espectros de energia de
los Hamiltonianos resultantes.

En estos modelos también se han relacionado los parametros del Hamiltoniano con
las constantes de rigidez de los potenciales geométricos [13]. Sin embargo, los modelos
‘algebraicos anteriores no toman en consideracién la estructura interna de los cimulos
individuales.

En el caso de una molécula nuclear de tres ctimulos en una configuracién lineal, se
ha encontrado teéricamente [6, 7, 13] que las contribuciones dominantes en el espectro
energético del sistema provienen del movimiento relativo de los nicleos y la estructura
interna de cstos contribuird en menor grado al espectro energético. Sin embargo, es
necesario estudiar los efectos de la estructura interna de los nicleos en la estructura de
las moléculas nucleares en configuraciones triangulares.

Como veremos mas adelante, incluir la estructura interna de los cimulos en los
modelos algebraicos puede efectuarse de manera directa sin las dificultades encontradas
en los modelos geométricos.

En el capitulo siguiente estudiaremos con mads detalle los aspectos generales de los
modelos algebraicos para moléculas nucleares y construiremos un modelo algebraico para
moléculas nucleares de dos cimulos, tomando en consideracién la estructura interna de
los nicleos individuales mediante el modelo de bosones interactuantes (IBM —1) [14, 15]
Yy una extensién de este modelo, para el caso de niicleos ligeros, el modelo IBM — 4 [16).

También se presenta la técnica de los estados coherentes, que se emplearéd para re-
lacionar los pardmetros del Hamiltoniano del modelo algebraico con las constantes de
interaccién de los potenciales moleculares.
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Capitulo 3

MODELOS ALGEBRAICOS PARA
MOLECULAS NUCLEARES.

A continuacién se presentan los primeros modelos algebraicos disefiados para la des-
cripcién de moléculas nucleares con dos ctmulos [40, 41], para esto, es necesario revisar
los modelos algebraicos del grupo U(4) con sus dos cadenas de simetria dindmica: el
limite vibracional U(3) y el limite deformado SO (4). También presentamos los aspectos
més generales del modelo de bosones interactuantes en su simetria dindmica SU(3),
que nuestro modelo considera para moléculas nucleares de dos cimulos. Al final de este
capitulo presentamos nuestra propuecsta de extensién de los modelos algebraicos para
moléculas nucleares de dos ctimulos tomando en consideracidn la estructura interna de
los cimulos y se aplica al espectro molecular del sistema 2C+12C.

3.1. Modelos vibrénico y de bosones interactuantes
(IBM).

3.1.1. FEl modelo vibrénico U(4)

El modelo vibrénico puede expresarse en términos del dlgebra de Lie del grupo U(4).
El dlgebra de un grupo U(4) puede desarrollarse en términos de cuatro operadores
de creacién bosénicos y sus correspondientes cuatro operadores de aniquilacién b},b.-
(i = 1,...,4), donde se pueden imponer algunas restricciones adicionales para estos
operadores a partir de las consideraciones fisicas del problema que se esté estudiando.

En el caso de los modelos algebraicos basados en el adlgebra del grupo U(4) como
aquellos desarrollados para los niveles vibracionales de moléculas diatémicas [15, 52, 53],
en ausencia de campos electromagnéticos externos, los estados de este tipo de moléculas
poseen valores de momento angular (L) y paridad (7r) bien definidos. Estas restricciones
requieren que un modelo algebraico con una simetria U(4), para este tipo de moléculas,
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considere un Hamiltoniano que resulte invariante ante rotaciones y reflexiones. Para esto
tenemos que introducir operadores bosénicos con propiedades bien definidas bajos estas
dos transformaciones.

Para obtener operadores que tomen en cuenta las propiedades anteriores, es necesario
considerar operadores tensoriales esféricos con paridad bien definida. Sin embargo, para
seleccionar las propiedades especificas de los operadores b;‘ , bi, es necesario elegir el tipo
de problema que deseamos estudiar. En nuestro caso, deseamos un modelo que describa
las vibraciones y rotaciones de moléculas de dos nicleos, en donde los grados de libertad
del movimiento relativo de los constituyentes juegan un papel central en la descripcién
de estas propiedades para las moléculas nucleares.

Los grados de libertad del movimiento relativo corresponden a operadores esféricos
de rango 1 (L = 1) y paridad negativa (7w = —1), por lo que es natural considerar opera-
dores bosénicos que posean este tipo de propiedades de transformacién ante rotaciones
y reflexiones. Lo anterior conduce a considerar una construccién del dlgebra del grupo
U(4) en términos de un operador vectorial p}, (de rango 1) con sus tres componen-
tes (n = —1,0,1) y un operador escalar s' (de rango 0). Los operadores p!, y pm se
utilizan para describir los grados de libertad dipolares, sin embargo el contenido fisico
de los operadores bosénicos sf(s) no es muy claro. Su introduccién sélo estd justificada
de manera fenomenoldgica, como una forma de cousiderar interacciones entre estados
bosdnicos con diferente nimero dec bosones tipo p [52, 53].

Los operadores p y s satisfacen las reglas usuales de conmutacién para operadores
bosénicos i.e:

[PhsPm] = G, [sTys] =1
[plnv 3] = 0, [S*,Pm] =0 (3'1)

Las propiedades de rotacion y reflexion de los operadores pl, v st pueden resumirse
considerando su transformacién bajo rotaciones R (6,, 82, 83), dadas por los dngulos de

Euler 6;.
RpLR = > DY) (61,62,63)pt,
oy
R's'R = st (3.2)

donde D'(;,)m (61, 62, 63) son las matrices de Wigner con momento angular L = 1. También
se pueden considerar la trasformacién de los operadores p!, y s ante reflexiones P:

P-lpl. P = -—pl,
Plstp = st (3.3)
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Los operadores de aniquilacién p,, y s en general no se transtforman como operadores
tensoriales esféricos, pero los operadores:

P = (_)1+m P-m

5§ = s, (3.4)

satisfacen las mismas propiedades de trasformacién que los operadores p}, y st [15].

Como la invariancia rotacional es de singular importancia en los modelos algebraicos
para moléculas de dos cumulos, resulta conveniente escribir los generadores del grupo
U(4) de acuerdo a sus propiedades como operadores tensoriales esféricos. Para esto
utilizamos los coeficientes de Clebsch-Gordan, para acoplar un operador p}, o st con
otro operador P, 0 § a un operador bilineal con momento angular A y proyeccién pu,
definido de la siguiente manera:

. = 1N ’ -
BY (L,1) = [b,' ®b,/] = 37 (tmm1An) blbr (3.5)
“ . mm’
con bl = (pl, 0o s?) y bim = (Hm o §). Los operadores BV (1,U') definen los 16

generadores del grupo U(4).

En el contexto del modelo vibrénico sélo tienen interés las subélgebras del grupo
U(4), que contienen el dlgebra del momento angular del grupo SO(3). Los generadores
de esta algebra estdn dados por los siguientes operadores:

L,=v2B®M (1,1) =v2[p' @p]". (3.6)
» "

Para considerar tinicamente aquellas subdlgebras del grupo U(4) invariantes ante
rotaciones, es necesario encontrar todas las dlgebras G' que contengan al grupo de rota-
ciones SO(3). Es decir, aquellas dlgebras que cumplan con la condicién:

U(4) D G D SO(3). (3.7

Una posible dlgebra con las caracteristicas anteriores puede obtenerse eliminando
aquellos generadores del grupo U(4) que contengan a los operadores de creacién y ani-
quilacién de tipo s, los generadores restantes:

flp = V3 [1" @ 13](()0)
L= v2 [p'ead®
Qu= Pt 52 , (3.8)

forman un 4lgebra del grupo U(3), de manera que puede establecerse la siguiente cadena
de dlgebras:
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U(4) D U(3) D S0O(3), (3.9)

donde debemos considerar la representacién totalmente simétrica del grupo U (4), debido
' a que se trata de un sistema bosénico. Esta representacién se denota por: [/N], donde

N es el nimero total de bosones de tipo p y s. El grupo U(3) posee también una
representacién totalmente simétrica [n,], donde 7, es el niimero total de bosones de tipo
p. El grupo SO(3) del momento angular también contiene la proyeccién del momento
angular M, a lo largo del eje z (asociado al subgrupo SO(2)).

Los sistemas que presentan una simetria dindmica dada por la cadena de dlgebras
(3.9), estdn clasificados por los estados |[N]n,LM_L).

Existe una segunda cadena de grupos que satisface la condicién (3.7) y que consta
de los operadores:

I

L, v2 [pt@plP
D, = i [ptosi+stepH
(3.10)

Estos operadores resultan ser los generadores del grupo SO(4), de manera que la
cadena de grupos:

U@4) > SO(4) D 50(3). (3.11)

satisface las condiciones deseadas para la construccién de un modelo vibrénico.

Los sistemas que presentan una simetria dindmica dada por la cadena de dlgebras
(3.11), estdn clasificados por los estados |[N] wLM_.), donde w estia asociado con los
valores propios del operador de Casimir de segundo orden del grupo SO(4).

El Hamiltoniano més general del modelo vibrénico del grupo U(4) que resulta in-
variante ante rotaciones, reflexiones y que conserva el nimero total de bosones puede
expresarse en términos de los operadores (3.8) y (3.10) mediante la siguiente expresién
[15): . .

H = eo + x17p + X272 + x3(L? + D?) + aL? (3.12)
donde ¢g es una constante aditiva.

El Hamiltoniano anterior se puede reducir al Hamiltoniano asociado con alguna de
las dos cadenas dindmicas anteriores, para casos especiales en donde algunos de los
parametros del Hamiltoniano se anulen. Por ejemplo, para el caso de la cadena dindmica

(3.9) un Hamiltoniano que presente este tipo de simetria puede expresarse de la siguiente
manera: :

H = e+ xafip + x2A2 + al® | (3.13)

este Hamiltoniano posee una expresién analitica para sus energias, dadas por:

——
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E(n,, L) = €0 + x11p + x2n2 + aL(L +1) . (3.14)

Estas energias estin dadas en términos de los valores permitidos para n, y L dados
por

tp
L

I

0,1,...N
Np,Np —2,...,1 6 0.

I

(3.15)

En el caso de la cadena dindmica (3.11), el Hamiltoniano mas general con este tipo
de simetria puede expresarse de la siguiente manera:

H =eo+ xa(L? + D)+ al? (3.16)

con energias dadas por la siguiente expresién:
E(w,L) = ¢g + xawfw +2) +alL(L +1) , (3.17)
donde los valores permitidos para w y L estardn dados por:

w = N N—2.,1 6 0
L = 0,1,..,w. (3.18)

El modelo vibrénico permitird, en el caso de moléculas nucleares, describir las exci-
taciones de las moléculas nucleares de dos ciimulos debidas a los grados de libertad del
movimiento relativo de los centros de masa de los cimulos, mientras que el modelo de
bosones interactuantes, del que a continuacién consideramos los aspectos més generales,
permitird describir las excitaciones colectivas de los ntcleos individuales.

3.1.2. Modelo de Bosones Interactuantes (IBM)

La suposicién bdsica del modelo algebraico de bosones interactuantes es que los
estados colectivos de bajas energias en los nidcleos se encuentran dominados por las
excitaciones de los protones y neutrones de valencia de los niicleos [14, 15]. También en el
modelo de bosones interactuantes se supone que las configuraciones para los nucleones de
valencia, que corresponden a pares de nucleones idénticos acoplados a momento angular
0 o 2, resultan ser las mds determinantes de la estructura de los espectros nucleares
colectivos a bajas energias. En el IBM estos pares se consideran como bosones con
momento angular L = O descritos por los operadores s'(s), llamados bosones tipo s, y
bosones con momento angular L = 2, d},(d,), llamados bosones tipo d.

En el modelo, el nimero de protones y neutrones de valencia(/N'), acoplados en pares
estd dado respecto a la capa cerrada mas cercana. Es decir, si menos de la mitad de la
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~“banda de valencia se encuentra ocupada, el nimero de pares acoplados corresponderi a
pares de particulas, mientras que si méas de la mitad de la banda se encuentra ocupada,
el nimero de bosones IV estard dado por el niimero de huecos en la banda de valencia.

" En la versién més sencilla del IBM (IBM-1) no se considera ninguna distincién entre
protones y neutrones. Esta aproximacién resulta ser adecuada para nicleos pesados don-
de la formacién de pares de protén - neutrén es poco probable, debido a que los protones
¥ neutrones se encuentran ocupando diferentes capas de valencia. Sin embargo, para el
caso de nicleos ligeros, tanto los protones como los neutrones de valencia se encuentran
en la misma capa y en este caso resulta necesario considerar bosones correspondientes
a pares de neutrén - neutrén, protén - protén y de protén - neutrén por separado. En
este caso el modelo de bosones interactuantes debe extenderse a su versién denominada
(IBM-4), como se verd mds adelante cuando se consideran los ntcleos de carbono 2C
en la molécula nuclear 2C+12C.

Para describir los estados colectivos de los nicleos en el IBM se introducen los boso-
nes de creacién y aniquilacién st,d}, (s,d,) donde u = —2,—1,0,1, 2, estos operadores
satisfacen las relaciones de conmutacién:

[dL’du'] = Suu [s's] =1
[@l,s] = o, [sf,d, =0 . (3.19)

_ De manera andloga al modelo vibrénico U(4), es conveniente utilizar los operadores
d,, § definidos de la siguiente manera:

dy = (=)*™d_,
5§ = s, (3.20)

y que nuevamente se transforman como operadores esféricos al igual que los operadores
sty d}).

Los 36 generadores B,(J’\)(L, L’) que pueden obtenerse con los diferentes acoplamientos
de los operadores d y s dan origen a una dlgebra de un grupo U(6).

El Hamiltoniano més general dentro del IBM que resulta invariante ante rotaciones
y reflexiones, y que conserva el nimero total de bosones para interacciones de uno y dos
cuerpos, puede expresarse de la siguiente manera [14, 15, 16]:
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- (L) ()]
H = e, +esa+ S %(2L+ 1)% xz [[df @d]Pe [d®d] ] )
L=0,2,4
- 0) (0)
v2 ¥ +7 (2 P 1O + 1 7 71
+——\/§{[[d ®d]? e [des + |[d'®s? o [ded]

+% { [[dT 2d e E® §](°)] © [[sf ®s]? e [J J] (o)] (o)}

(0)
+uz [[df ®s'” o [d 3] (o)] +uo [[s' @510 ® [5® 3] @ (a.21)

donde el nimero total de bosones N = n4 + n, se conserva.
Para este modelo existen tres cadenas dindmicas que contienen el momento angular
y que estan dadas por las siguientes cadenas de grupos:

U(6) DU((B) D SO(B) D SOB) )
U(6) > SUB) > SO@B) I
U(6) > SO(6) > SO(5) D SO(3) (III)
’ (3.22)

Un estudio muy detallado de estas cadenas dindmicas puede encontrarse en los libros
de modelos algebraicos [14, 15, 16]. Aqui inicamente nos concentraremos en estudiar
brevemente la cadena dinamica (I/I), debido a que esta cadena es la que se considera
maés adelante en el modelo para molécules nucleares para describir la estructura interna
de nicleos bien deformados, que es €l caso que nuestro modelo intenta describir en una
primera etapa.

Para la cadena dindmica ({J) los generadores del grupo SU(3) estdn dados por:

L., = Viodted®
X - 7 A@
— t S T L t
0, = [d“s +s d,,] + \/: [d ® d]“ (3.23)

En general los estados del grupo U(6) estan dados por la representacién totalmente
simétrica de este grupo para /N bosones. La clasificacién posterior de los estados con
una simetria SU(3) estard dada de acuerdo a las representaciones irreducibles de este
grupo, que estdn caracterizadas por dos nuimeros cudnticos (A, 1). Los valores de (A, i)
contenidos en la representacién [N] estdn dados por [14, 15, 16]:

s
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N,0 i N es ar
Oy ) = (21\(, 0), (2N — 4, 2),...,{ 52’ N)_ 1 } { N o f par }
iy - 7 — _ 0o, N —3) si N es par
y - (2N —6,0), (2N — 10, 2),...,{ (2. N — 3) 5 N co omvar
_ _ (0, N — 6) st N es par
y (2N —12,0), (2N 16, 2), ..., (2: N —3) i N es impar

(3.24)

Para obtener las representaciones irreducibles del grupo SO(3) dadas por el momento
_angular L, la reduccién del grupo SU(3) al grupo S0O(3) no es simplemente reducible.
Esto quiere decir que es necesario considerar una etiqueta adicional K [54]. De esta

forma, los valores de L contenidos en la representacién (A, u) del grupo SU(3) estaran
dados por: .

L=K K+1,.., K+ max{\ u} , (3.25)
donde:

K = min{\, pu}, min{\, u} —2,...,1 6 0 , (3.26)
exceptuando el caso donde /& = 0 para el que los valores permitidos de L estardn dados
por:

L = max{\, u}, max{\,u} —2,...,1 6 O. (3.27)

Por lo que los estados correspondientes a una simetria perteneciente a la cadena
dindmica (/) de la ecuacién (3.22) estardan dados por:

{[N] (A w)K L) . (3.28)

Finalmente, consideremos los operadores de Casimir de segundo orden del grupo
SU(3) y del grupo SO(3), mismos que juegan un papel muy importante en la construc-
cién de nuestro modelo para moléculas nucleares.

El operador de Casimir de segundo orden del grupo SU/(3) estara dado por:

3
4
y el operador de Casimir de segundo orden del grupo SO(3) serda el momento angular
al cuadrado:

C2(SU(3)) =2Q* +>L? , (3.29)

C2 (SO(38)) = L? (3.30)
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donde:
: 2

Q = 3. (-D'QuQ-.

p=—2
1

L2 = ST (-1 L.L.. , (3.31)
s=-—1

son los productos internos de los operadores Q y L. El Hamiltoniano asociado con esta
simetria dindmica puede expresarse en términos de los operadores de Casimir (3.29) y
(8.30) de la siguiente manera:

HUD = e + x1C; (SU(3)) + x2C2 (SO(3)) (3-32)

este Hamiltoniano posee la siguiente expresién analitica para sus energfas:

E\p, L) =co+x1 (A2 +p?+2u+3 0+ u)) +x2L(L+1) . (3.33)

Antes de presentar la propuesta de un posible Hamiltoniano para moléculas nucleares
con estructura interna, revisaremos brevemente un modelo algebraico para moléculas
nucleares gque no considera la estructura interna de los nicleos y que sirve de referencia
para entender, de manera clara, la forma en que nuestro modelo introduce las estructuras
internas de los micleos en el Hamiltoniano algebraico del modelo.

3.2. Modelo algebraico para moléculas nucleares sin
estructura interna.

El primer modelo algebraico para moléculas nucleares propuesto por lachello [40],
considera que la estructura de los niveles de energia de las moléculas nucleares estd do-
minada por la contribucién de los grados de libertad dipolares, de momento angular
L = 1 y paridad negativa (1), de manera totalmente andloga al caso de las moléculas
diatémicas [17], donde la variable fundamental resulta ser el vector T, que representa
la distancia entre los dos dtomos (micleos en nuestro caso).

En este modelo se dejan de lado los grados de libertad cuadrupolares (2%) de los
niicleos individuales.

También se considera que €l comportamiento de los espectros cuasi-moleculares en
el caso nuclear puede caracterizarse por dos nimeros cudnticos, el vibracional v y el
momento angular L. Para el caso atémico, una descripcién empirica de los niveles de
energia puede darse por la expresién de Dunham [55]:

E(u, L) = ZY.-j [u + %] (L&+vy , (3.34)
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donde los coeficientes Y;; contienen informacién sobre el momento de inercia y la frecuen-
cia vibracional de la molécula y deben de ajustarse a partir de los datos experimentales.

Sin embargo, las bandas vibro-rotacionales en (3.34) no tienen una energia de corte
por lo que no es posible obtener inforrmacién sobre la energia de disociacién molecular y,
en consecuencia, no se pueden conocer las configuraciones responsables de la formacién
de la molécula.

Una descripcién mds fundamental se obtiene construyendo los potenciales interatoé-
micos V(F) (en nuestro caso internucleares) y resolviendo la ecuacién de Schrédinger
correspondiente.

Generalmente V(T ) no es conocido y debe desarrollarse en serie alrededor de su
minimo Fg. Uno de los desarrollos més utilizado es el oscilador anarménico, representado
por la siguiente expansién:

V@) =Vo+ A —r0)’+ B (r —ro)® +C (r — r0)*, (3.35)

~donde los coeficientes tienen que determinarse experimentalmente.

Sin embargo, en el caso nuclear la determinacién de los coeficientes se complica con-
siderablemente porque las configuraciones nucleares no son estables, pero sobre todo
porque las interacciones que dan origen a la formacién de los enlaces moleculares nu-
cleares no se conocen con exactitud.

Como una alternativa, para superar las dificultades que aparecen para determinar
los coeficientes del potencial internuclear, se propuso un tratamiento algebraico que
presenta dos ventajas muy importantes. Por una parte, el planteamiento del problema
resulta ser muy simple, y por otra, el tratamiento que da al problema molecular resulta
ser muy detallado.

El modelo algebraico para las moléculas nucleares que trataremos a continuacién,
estd basado en el resultado de que un espectro vibro-rotacional en n dimensiones puede
generarse aplicando las dlgebras de Lie de los grupos unitarios en n -+ 1 dimensiones
[14, 15, 16]. Como vimos en la seccién anterior, la aplicacién de estos métodos al es-
pectro cuadrupolar (n = 5) resulta en una descripcién muy detallada de los estados de
baja energia de los nicleos con un ndmero par de protones y de neutrones (nicleos
par — par). Por esta razén, parece ser adecuado aplicar esta técnica al espectro dipolar
(n = 3) para describir el espectro molecular y cuasi-molecular de este tipo de sistemas.

En el caso n = 3, el grupo apropiado resulta ser el grupo U(4) y por sencillez se
considera un Hamiltoniano lineal y cuadratico en los generadores de U(4), siendo el mas
general de este tipo:

TECT r7

- {FALLA DE-ORIGEN




MODELOS ALGEBRAICOS PARA MOLECULAS NUCLEARES. 31

1 1 - . 0)
H = ests+ept-p+ E 3 (2L + 1); cL [[p'r ®p1](") ® [P ®p](1‘)]
L=0,2

' (0
g [[sf ® sf] (0) ®E® 5](0)] ) + [[p? ® §] (1) ® [sT ®ﬁ] (l)] o

“+ug [[[p' ®r']” e 5 5?] @4 [[st ® 51 ® (5 @ 5] ‘°’] . (3.36)

El espectro de energia puede obtenerse diagonalizando H en el espacio de la re-
presentacién irreducible totalmente simétrica de dimensién N ([/N]) del grupo U(4).
Recordemos que el ndmero cudantico IV juega el papel de corte en el espectro energético
del grupo unitario que estemos considerando.

En este modelo algebraico para casos especiales (simetrias dindmicas del Hamilto-
niano), es posible obtener soluciones analiticas para el espectro energético. En el caso
del grupo U(4), como vimos en la seccién anterior, sélo existen dos cadenas dindmicas
que contienen al grupo de rotaciones:

U(d) D SO®4) D SO@3) > S0@) )
U@) D U(@B) D SO@3) > S0O2) 1) (3.37)

En el modelo se considera un Hamiltoniano con una simetria dinamica SO(4) (ca-
dena dindmica I), donde el Hamiltoniano H sc puede expresar como funcién de los
operadores de Casimir de esta cadena dindmica mediante la siguiente expresién [40]:

1 ~=
H = xP3(stst —pt - p")(35 — p - )] + X [LE], (3.38)

donde L% es el momento angular del movimiento relativo de los nicleos. Los estados
propios del Hamiltoniano se clasifican de manera tinica mediante el conjunto de niimeros:
N , w que clasifica los estados del grupo SO(4) (w= N, N —2,..16 0), el momento
angular L (L =w, w —1,...1,0) y su proyeccién M.

El espectro més general correspondiente a esta simetria dindmica resulta ser

)

E(N,w,L, M) = X—j;— (N =) (N+w+2)+x@D(L(L+1) , (3.39)
donde xg) y xg) son constantes del modelo que deben determinarse experimentalmente.
La estructura del espectro resultante se muestra en la figura 3.1.

Se puede mostrar fiacillmente que este espectro es andlogo a espectros de moléculas
diatSdmicas dados por la relacién empirica de Dunham [17]. Introduciendo el numero
N

cudntico vibracional v = LT_“'l, esta semejanza se hace evidente:

E(N,u,L)=—D+a(u+%)—b(u+%)2+c(L(L+1)) . (3.40)
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Figura 3.1: Espectro caracteristico, correspondiente al Hamiltoniano algebraico co-
rrespondiente al limite SO(4) del modelo algebraico U(4).

donde:
2N + 3
D x%)( . )
a = xW(v+2)
b o= xi
e = X2

Comparando (3.40) con (3.34) se observa que la simetria dindmica SO(4) corresponde
a la expansién empirica del espectro de energfa con sdélo tres coeficientes Yio, Y20 ¥ Yoi1.-

Erb y Bromley [41] aplicaron este modelo a las resonancias moleculares del sistema
12C-12C (tabla 3.1), y pudieron reproducir de forma muy aproximada los resultados ex-
perimentales, como se puede ver en la figura 3.2. Los valores numeéricos de los pardmetros
del Hamiltoniano (3.38) estan dados por:

N = 16
x4 = 80 keV
xP = 76 keV . (3.41)

En este modelo tinicamente los valores pares de momento angular y paridad positiva
estin permitidos para un sistema de bosones idénticos. En el ajuste de los datos expe-
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rimentales mostrados en la figura 3.2, el valor obtenido para el pardmetro rotacional,
x% = 0.076 M eV, corresponde a una configuracién de equilibrio con los dos niicleos ape-
nas en contacto formando una pequeiia mancuerna. El momento de inercia obtenido de
este pardmetro implica una separacién de equilibrio entre nicleos de aproximadamente
6.75 fm. Como veremos ma4s adelante, esto corresponde a un minimo en el potencial mo-
lecular para una distancia algo mayor a la obtenida en el cilculo de “doble-convolucién”,
para el potencial molecular del sistema. 2C +-12 C.

T L i~

13 *r~L=10
12 S e

u} /
10

~

E [MeV]

E(v,L)=-Dea(v +%)-b(v +112) +cl(L+1)
D=-0.34 MeV : a=1.44 MeV
b= 0.08 MeV : ¢c=0.078 MeV

- N @ & 0o o

-

Figura 3.2: Comparacién de los espectros de energia experimental y teérico del
modelo algebraico SO(4), para la molécula nuclear 2C+12C. En esta grifica los
valores tedricos estin representados por las curvas sélidas y los valores experimen-
tales por los puntos negros y huecos, donde la paridad de estos tiltimos no se ha
establecido completamente de manera experimental [41].
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L=0|L=2|L=4|L=6|L=28
3.17 3.75 4.46 6.49 9.65

3.35 4.62 5.77 7.55 9.84

4.25 4.88 5.96 8.86 10.30
-5.80 5.00 6.85 9.05 10.63
5.97 5.37 7.30 9.33 10.90
5.64 7.45 9.98 11.20
5.80 7.71 10.45 [ 11.38

6.01 7.90 11.90
6.25 8.26 12.36
6.63 8.45 12.98
7.06

Tabla 3.1: Valores experimentales de los niveles de energia, en unidades de MeV,
de la molécula nuclear 2C-+4-12C, dadas en las Refs. {24, 41], clasificados por su
momento angular.

3.2.1. Relacién del Hamiltoniano algebraico con el potencial
geomeétrico.

En el estudio de los modelos algebraicos es importante conocer el contenido geo-
métrico de los Hamiltonianos asociados con estos modelos. Para poder establecer la
conexién entre los modelos algebraicos y la parte geométrica es necesario considerar
estados coherentes que permitan expresar el potencial molecular nuclear, asociado al
Hamiltoniano algebraico, como funcién de la separacién relativa entre los nicleos (7).

. El estado coherente maés general asociado con el grupo U(4) puede expresarse en la
siguiente forma (56, 57]:

(“T + 8 - “1)N
VR Te (042

|N761 ) =

donde: a
5? = 51 e 61 = Z (—1)# 61“51_,‘
=1

y § distingue al operador adicional de momento angular cero del modelo vibrénico U(4)
del otro operador s de momento angular cero, perteneciente al modelo de bosones inte-
ractuantes.

Para calcular el valor de expectaciéon del Hamiltoniano (3.38) en el estado coherente
(3.42), y expresar el potencial molecular en funcién de la separacién 7, primero es
necesario determinar la relacién existente entre el pardametro &;,, del estado coheren-
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te (3.42) y la distancia relativa r,,. Para esto consideremos la definicién del operador
distancia relativa, cuantizado respecto al oscilador arménico de frecuencia angular w,.:

(L + pm). (3.43)

ry, =
m 2uw

Debido a la introduccién del corte (V) al considerar el operador bosénico adicional
5 (0%) en el espectro energético del grupo U(4), el operador r,, debe modificarse de
manera que, el nuevo operador r¢, y el operador (3.43) tengan los mismos elementos de
matriz cuando N — oo. De esta forma definimos el nuevo operador algebraico para la

distancia relativa como [57]:
= /=L (pt.s+ 5tp) (3.44)
200w, m m/s

de manera que la distancia relativa entre los nicleos estaria dada por:

‘ a
rw = Em2 (3.45)
V/(815)
donde se ha restado la contribucién de los operadores §! y § dividiendo por /(515), donde
(5t5) corresponde al valor esperado de este operador en el estado coherente (3.42).

Calculando el valor de expectacién del operador distancia relativa algebraico(3.45)

con respecto al estado coherente (3.42) obtenemos para el valor de la distancia entre los
nicleos:

Tm 61 m

V2Nb \/(1-{-512),

h
b = 3.46
s (3.46)

Considerando el estado coherente (3.42) y la relacién entre 61, Y Tm, Obtenemos,

para el valor de expectacién del Hamiltoniano algebraico (3.38) el siguiente resultado
(conr?2=r-r):

- =l _ 132 @12
(H)=V(r) N(N 1)(1\“72 1% + xg =5 (3.47)
Es decir, podemos obtener el pot.encial V{(r) = (H) de manera andloga a como se

obtiene en el método generador de coordenadas en su aproximacién gaussiana [58)]. Este

“ potencial ” geométrico presenta un minimo para una distancia relativa ro entre los dos
cimulos dada por:
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(2)
2 _ 2 - 2Xn
(r0)? = Nb (1 (1) (N — 1)) (3.48)
Si consideramos los valores numéricos de la ecuacién (3.41), obtenemos el siguiente
resultado:
To\? _
(T) =13.97 . (3.49)

Como también sabemos que el valor para la distancia relativa de equilibrio para el
sistema 12C -+12 C resulta ser 7o = 6.75 fm, de acuerdo al momento de inercia asociado

con el pardmetro x,% = 2—#'%3 donde u es la masa reducida de la molécula finalmente,
obtenemos:
b=1.81 fm. (3.50)
Con este valor de b y N = 16 podemos estimar la frecuencia del oscilador arménico
[
()’ MeV.
b, = Vi 2.05 ev. (3.51)

Esta frecuencia resulta ser del mismo orden de magnitud que la separacién en energia
entre el estado base y el primer estado vibracional excitado, para el sistema 2C+2C en
el modelo algebraico [41]. El potencial geométrico resultante se muestra en la figura 3.3.

3.3. Modelo algebraico para moléculas nucleares con
estructura interna.

El potencial molecular (3.47) presenta un minimo para una distancia diferente de
cero. Por otra parte, es necesario en un modelo para moléculas nuclear que ¢l traslape
entre nicleos sea pequeiio, ya que no se toma en cuenta el principio de Pauli.

Debido a la suposicidn de que el traslape entre niicleos es pequeiio, este tipo de mo-
delos algebraicos sélo pueden estudiar el espectro molecular de energia de estos sistemas
de dos nicleos, que por otra parte es el tipo de sistemas que estamos interesados en
estudiar.

En la bisqueda de un modelo algebraico que permita describir a las moléculas nu-
cleares con dos cimulos, se tiene como una posibilidad la combinacién de dos modelos
algebraicos bien establecidos: el modelo nuclear vibrénico {14, 59, 60] y el IBM [15, 16].
Para el caso de nicleos ligeros es necesario considerar una variante del modelo IBM
implementada para este tipo de nicleos, que resulta ser el modelo de bosones interac-
tuantes en su versién 4 (IBM-4) [16, 61]. Para el caso de niicleos pesados se utiliza el IBM
en su versién original. En ambos casos, se considerard un grupo de simetria U(6) para
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Figura 3.3: Potencial geométrico asociado con el valor de expectacién del Hamil-
toniano (3.38), para el sistema 2C+12C.

describir los grados de libertad orbitales de los nicleos. En el modelo IBM-4 ademais
de los pares de protones y neutrones, existe la posibilidad de la formacién de pares de
protén-neutrdn.

Cada uno de los dos miicleos se representa por un grupo U(6), el movimiento relativo
se puede describir mediante el grupo Ugr(4) del modelo vibrénico. El grupo de simetria
@G, considerado en nuestro modelo estd dado por el producto directo de los grupos de
simetria del modelo IBM de cada uno de los dos niicleos y el grupo Ugr(4) correspondiente
al movimiento relativo de los mismos, G = Ug, (6) ® Uc,(6) ® Ugr(4), donde el indice C;
sefiala a cada uno de los nicleos.

Existen varias cadenas posibles de los subgrupos del grupo de simetria G, cada una
de las cuales corresponde a una simetria dindmica. La clasificacién general de estas
cadenas dindmicas puede consultarse en el Apéndice 1. Para nuestros propdsitos de
construir un modelo algebraico para moléculas nucleares de dos ciimulos con estructura
interna, \nicamente discutiremos aqui la siguiente cadena dinamica:
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U(6)c, ® Uc,(6) ® Ur(d) D SUc,(3) ® SUc,(3) ® SUR(3) D

[V21] [V22] (V] (O, 1) (A2, p2) (,,0)
S SUc(3) ® SUR(3)- D SU(3) D SO(3) .
(Ae,#c)pe (1, 0) Nuwp kL ) (3.52)

donde Ny; es el nimero total de bosones en el modelo IBM, n, es el nimero total de
bosones del movimiento relativo, (\;, ;) corresponde a la representacién del subgrupo
SU(3) del i-ésimo cimulo, (Mg, ue) es la representacién irreducible (irrep) del grupo
SU(3) a la que los dos cimulos estdn acoplados, y (A, i) es la irrep total del grupo
SU(3) total, L es el momento angular total; y pc, p, & representan las multiplicidades.
El indice x puede relacionarse, aproximadamente, con la proyeccién del momento angular
sobre el eje z intrinseco de la molécula nuclear [62].

. En el Hamiltoniano de este modelo se considera que la interaccién cuadrupolar Q- Q
del nicleo compuesto, es la interaccién mds importante para el caso de niicleos bien
deformados. Esta interaccién se expresa en términos de las interacciones cuadrupolares
de cada uno de los nicleos, del movimiento relativo y de los operadores cuadrupolares
Qi-Q; (1# 7 =1,2y R), que aparecen en la cadena dindmica (3.52) para los diferentes
grupos SU(3).

Para el caso de sistemas simétricos debe tomarse en cuenta la condicién adicional
de que (A + i + n,) tiene que ser igual a un ndimero par [63]. En el caso de sistemas
" simétricos como !2C + 12C, en los modelos algebraicos que no toman en consideracién
la estructura interna de los nicleos (A = i = 0) por lo que n, tiene que ser un nimero

par, resultando en valores también pares de L y paridad positiva

En-el caso en que consideramos la estructura interna de los cumulos, en general los
valores finales de A y u pueden ser distintos de cero. Para estos casos, n, puede ser
impar y consecuentemente L impar con paridad negativa como resulta en el modelo
semimicroscépico algebraico [63].

En el modelo que estamos considerando, también es posible sustituir los grupos
Ug, (6) por los grupos microscépicos SUc,(3), y en lugar de considerar un modelo feno-
menolégico se puede trabajar con un Modelo Algebraico Fermidnico para Cumulos. Es
decir, el procedimiento presentado para este modelo puede tener un amplio campo de
aplicacién.

E] Hamiltoniano asociado a la cadena dindmica (3.52) estd dado por:

H = xi1C2 (SUc, (3)) + x2C2 (SUC2(3)) + x12C2 (SUc(3)) + Xwhtr +
xrC2 (SUR(3)) + xrC2(SU(3)) +
X~N(C2 (SU(3)) — {(C2 (SUc(3)))g, )R + aL® + cK?, (3.53)

donde los valores de los pardmetros x representan la rigidez de las diferentes interaccio-
nes cuadrupolo-cuadrupolo, L? es el operador de momento angular, y X2 es el operador
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introducido anteriormente [62]. Los valores propios del operador X? representan apro-
ximadamente la proyeccién del momento angular sobre el ¢je de simetria intrinseco del
sistema. El término proporcional al pardmetro x,, como veremos mas adelante, resulta
necesario para poder reproducir los potenciales internucleares, donde (C2 (SU<(3))) re-
presenta el valor de expectacién del operador C2 (SUc(3)) en el estado coherente de los
nicleos individuales.

Los operadores de Casimir de segundo orden en este Hamiltoniano son funciones cde
los operadores de momento angular y del operador cuadrupolar, apropiados para cada
uno de los grupos involucrados. Para el opcrador cuadrupolar del modelo IBM tencrnos
la siguicente expresion.

Qiom—im = [dl,,.s + sfd",-m] =+ \/g [d* ® J] @ (3.54)

m
donde el signo positivo sc utiliza para el caso en que se consideran niicleos oblatos y el
signo negativo para el caso de niicleos prolatos. El indice ¢ en (3.54) seiiala el mimero
de cimulo y ' es la proyeccién sobre el eje z de este operador.
Los valores propios del Hamiltoniano (3.53) en la base definida por la cadena dina-
mica (3.52) estd dado hasta una constante aditiva por la expresién:

E = x1(A} + pf + Ay + 30+ ) + x2(A + 43 + Aapa + 3(he + p2)) +
x12(A% + uE + Actic + 3(Ac + pe)) + xwnr + xXr(n% + 3ng) +
X7 (A% + p® + Ap 4+ 3(X + ) +
X~ ((AZ + 1E + dcpc + 3(Ac + pe)) — (C2 (SU(B3)))g,)ir +
+al?®+cx® . . (3.55)

Para el caso de los pardmetros Xx; y X2, estos deben determinarse considerando el
espectro de energia de los nicleos individuales ajustando la separacion en energia de los
estados 0%,

El Hainiltoniano del modelo resulta ser una extensiéon del considerado en ¢l modelo
nuclear vibrénico con estructura interna de Daley-lachello [39, 60)], desarrollado para la
descripeion del espectro de ndcleos pesados a bajas energias. En este caso se considera
un nicleo deformado y una particula a (esférica) mediante ¢l Hamiltoniano:

H = xcC'; (S'U(,'. (3)) +  XwTir
+x1C2 (SU(3)) + xrC2(SUY))
+al? . (3.56)
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3.4. Contenido geométrico del modelo algebraico.

Sin embargo, atin es necesario averiguar si el potencial geométrico asociado al Ha-
miltoniano (3.53) presenta un minimo como funcién de la distancia relativa para una
separacién diferente de cero entre los cimulos, como es de esperarse en un potencial
molecular nuclear. Con este propésito, consideraremos el valor de expectacién de este
Hamiltoniano entre el estado coherente de la parte relativa y de los ctimulos individuales.

Consideremos el contenido geomeétrico del movimiento relativo de los niicleos. Para
esto se utilizard la técnica de los estados coherentes [56, 57, 64]. Para el caso de las
moléculas nucleares de dos ctimulos, es suficiente considerar cl sistema de coordenadas
respecto al sistema de referencia molecular, definido de manera que el eje molecular z se
encuentra a lo largo del vector que conecta los centros de masa de cada nicleo (Fig. 3.4).
En este sistema Unicamente hay un bosén pg en el movimiento relativo y en consecuencia
el estado coherente (3.42) puede expresarse como:

(“S‘f -+ 51 ° pg)N IO )
VNI(1 + 62)N ’

donde 4; es el pardmetro de normalizacién de este estado coherente y que esté relacionado
con la distancia relativa mediante la expresion:

|N’61 ) =

- 5%
VvV2e2Nb /(1+512)’
2
b = . 3.57
T . @57

Debido a que la variable 8, puede tomar valores de 0 a oo, la distancia relativa r
puede variar de 0 al valor miaximo vV2/Nb. Para poder describir una molécula nuclear,
los valores de w, y /N deben ser tales que r varie entre 0 y una cierta distancia, varios
fermis por encima de la distancia en donde ambos nicleos se alcanzan a tocar, a lo
largo del eje molecular z, definida como: (Ro; + Rg2) donde Ry; es el radio del cimulo i
(i=1,2). Lo anterior implica considerar un valor de IV suficientemente grande.

Existe otra definicién del parametro del estado coherente, i.e. |V, 51) ~ (/(1 — 63)st
+ &1p4)V |0) [57]. Para este estado coherente la distancia relativa es directamente propor-
cional al pardmetro &§,. Sin embargo, debido a la raiz cuadrada en el estado coherente, §;
s6lo puede variar entre cero y 1, que es ¢l resultado andlogo al expresado por la ecuacién
(3.57), para la restriccién de los valores permitidos para r .

Ahora consideremos la estructura interna de cada uno de los niucleos, descritos me-
diante el modelo IBM-1 (para micleos pesados) o por €l modelo IBM-4 (para ntcleos
ligeros). Para esto utilizaremos el siguiente estado coherente [65]:
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Figura 3.4: Diagrama de una molécula nuclear definida respecto al sistema de
referencia intrinseco de la molécula. En este sistema el eje z conecta los dos centros
de masa. Para el caso de niicleos prolatos, las lineas diagonales indican los ejes de
simetria de los niicleos. Para el caso de micleos oblatos, los ejes de simetria seran
perpendiculares a estas lineas diagonales,

(st + i -d DN

Nai; B, 02 ) = : 0 . 3.58
l 2¢ .Bn 13 ) \/N2i!(1+a§’i)1v2‘ | > ( )

donde 7 = 1, 2 se refiere a cada uno de los niicleos con
Z azmi d d ,2m ) (3.59)

Y a? = (Q'zi - a2q)-
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En general, los valores de los coeficientes ag,: estdn dados por la expresién [67]:

Q2mi = E D ,(:3,:/ (@)azm: (3.60)
po

donde en el sisterna de referencia intrinseco de cada uno de los nicleos tenemos [67]:

azoi = pPicosv
azyy; = 0
B
Q2421 7—‘ sen’y;
2

Si concentramos nuestra atencién tinicamente al caso de ntcleos axialmente simétri-

cos, es decir, v = 0 con 8 > 0 para nicleos prolatos y 3 < 0 para nicleos oblatos, los
coeficientes a;s, estdn dados por:

Qomi = B d%no(02:) (3.61)
debido a que:

azui = Biduo - (3.62)

Por esto, finalmente obtenemos para los coeficientes asnmi, respecto al sistema mo-
lecular de referencia definido en la figura 3.4,

1
Qi20 = 5ﬁi(30‘05292i—1)
3
Q21 = i\/;,@ise'ﬂ(292i)
3
Qigre = \/;,stenz(ezi) s (3.63)

donde @2; es el dngulo de inclinacién del eje de simetria del i-ésimo ciimulo respecto al
eje molecular z (ver figura 3.4).

En la siguiente seccién veremos que para el caso de nicleos ligeros, donde el modelo
IBM-4 debe considerarse [16, 61], la distincién de los diferentes tipos de bosones puede
evitarse para representaciones irreducibles particulares.

El estado cohereunte total con el que queremos calcular el valor de expectacién del
Hamiltoniano (3.53) estd dado por el producto directo de los estados coherentes de
los dos niicleos y el correspondiente al movimiento relativo de estos. Con el valor de
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“expectacién del Hamiltoniano en este estado coherente, se obtiene el potencial molecular
del sistema V (r, 8y, B2,021,022) = ( H ), resultando para este potencial (estc valor de
_expectacion estd calculado para el casode L =0y x = 0):

4N (N, — 1)33 1
Wm = V26 + Zﬁﬂ]

ANz (N2 — 1)583
(1 + 53)2

1,
4 p2
I+ x“'2b2r

sl =375

V = (x1 + xi12 + x7)[10N, +

+(X2 + x12 + x71)[10NV2 + 2+ V25 + %ﬁ%l]

+(X1:+X'r)[b27‘ + W
. 8NV, )
) +(x12 + X'r) a+ 'Blz)zlﬂfzﬁz)
(30032(92] — 022) — 1)

1=

v Exr g s \/—](30052(921) -1
+V2xr blz 21]\_,*_;& \/—](30032(922) -1

1l , 4NiN2SG1S2

PXNET T A+ A T2

2\/"]

[(30082(921 - 022) -_ 1) _ (30082(0210 bl 0220) bl 1)] N (3.64) .

donde el signo + (-) se refiere a nicleos prolatos (oblatos).

Noétese que para el caso de nicleos esféricos (8; = 0, i=1,2) tinicamente aparecen en cl
potencial términos proporcionales a 72 y 4. En este caso obtenemos el conocido limite del
oscilador anarmdnico. Sin embargo, como veremos mas adelante, si no consideramos la
estructura interna de los nicleos, con el potencial asociado al Hamiltoniano algebraico
(3.64), no podriammos considerar potenciales internucleares para diferentes angulos de
inclinacién de los ejes de simetria de los niicleos respecto al eje molecular z.

Los pardmetros de deformacién que aparecen en el valor de expectaciéon (3.64) son
aquellos deducidos directamente del estado coherente. Aunque como se ha mostrado
anteriormente por Kirson [65], estos pardmetros difieren de los pardmetros ffsicos, y
estdn relacionados mediante un factor. Regularmente el pardametro 8 = Grgar en el
modelo IBM es mis grande que el pardmetro de deformacién Gy, por un factor de
entre 3 y 5 veces. La relacién aproximada entre estos parametros estd dada por [65]:

2N,
Bris. = 1.18 (—fﬂ) Biear - (3.65)
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3.5. Aplicaciones del modelo algebraico a los siste-
mas 12C -+ 12C y QGSr + 146Ba

En esta seccién se aplica el modelo algebraico y su contenido geomsétrico al estudio
del sistema molecular de niicleos ligeros *2C + !2C. Mucha informacién experimental pa-
ra su espectro se encuentra disponible en la literatura [24]. Lo anterior permitira ajustar
los pardmetros del Hamiltoniano algebraico, utilizando este espectro y deducir el poten-
cial molecular en funcién de la separacién relativa entre los niicleos, mismo que puede
compararse con el potencial molecular calculado mediante otras técnicas, e.g. cdlculos
de “doble-convolucién” [49].

Posteriormente, también se aplica el modelo algebraico al sistema de niicleos pesados
963r 4- 146Ba, que desempeiia un papel primordial en la posible molécula nuclear de tres
cimulos %6Sr +1°Be+ 146Ba (3, 4, 47]. Para este sistema no existen datos experimentales
de su espectro energético, por lo que nuestros cilculos serdn una prediccién para la
estructura de esta molécula nuclear hipotética.

3.5.1. Molécula nuclear 2C + 12C

El ntcleo de carbén, en el que protones y neutrones de valencia se encuentran en
la misma capa en el modelo de capas, debe estudiarse considerando la extensién del
modelo algebraico de bosones interactuantes a estos casos, el modelo IBM-4 [16, 61].
En lugar de estudiar este modelo en detalle, a continuacién aplicaremos las ideas mais
relevantes del mismo a la descripcién del niicleo 2C. Para este niicleo la estructura de
grupos del modelo IBM-4 esta dada por:

U(36) D> Usr(6) @ Usa(6) (3.66)

donde el grupo Usr(6) describe los grados de libertad de isoespin (7") y de espin in-
trinseco (S).

Una forma de obtener los valores de T y S es mediante la reduccién del grupo Usr(6)
en sus subgrupos SUr(2) ® SUgs(2) de isoespin y espin, utilizando el grupo intermedio
SU(4) del supermultiplete de Wigner para bosones:

U(36) D Ust(6) ® Usa(6) O SUsr(4) ® U.a(6) D (SUr(2) ® SUs(2)) @ V,u(6). (3.67)

La presencia de este grupo es de esperarse, porque los 6 tipos de bosonesT = 15 =0
y T"=0 S = 1 pertenecen a la misma representacion irreducible del grupo SUgsr(4) y
que corresponde a la irrep de 6 dimensiones (0, 1, 0).

Los estados de menor energia son aquellos que corresponden a una representacién
simétrica de Usu(6). Debido a que la irrep del grupo total U(36) tiene que ser simétrica,
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Selacd 1rrep del: grupo UST(G) tambxen tiene que ser simétrica , i.e. [N]. Esta irrep de Usr(6)

contiene las 1rrep - de’SUgr(4), (0, 0,0), donde o puede tomar los valores:

o=N,N—-2,...,1, 6 O. (3.68)

Los valores de T y

_ntéhidos en la representacion (0, o, 0) estdn dados por la condicién:
T4+ S =0,0—2,..,1, & O. (3.69)

En el caso de 12¢ “¢l numero de bosones correspondientes a la irrep [N] del grupo
U.u4(6) resulta estar dada por [/V] = [2], debido a que hay dos huecos bosénicos en la capa
de valencia (cuatro nuclcones ausentes en esta capa). En el caso de irreps totalinente
simétricas ([/V]), el problema se reduce al caso en donde unicamente hay un tipo de
bosones s y d. Este hecho es el que justifica el uso del estado coherente dado por la
ecuacién ( 3.58 ). :

Como N =2, el numero r_uanmco o puede tomar los valores: ¢ = 0,2 y los valores
deT y S correspondlentes seran:

o = T=28=0 T=1,8S=1 T=0,5=2
o= L T=0,8=0
o = = 0,8 = ’ . (8.70)

Para la redu(,uon dcl grupo»U,d(G) al grupo SU.(3), sc debe tomar en cousideracion
que el nimero, ‘derbosones ‘en;la representacién simétrica [V] = 2], corresponde a dos
huccos y pmu este c.ue.o la.s u'r(.ps (A, 1) del grupo SU,u(3) estdn dadas por:

(M) = (0,4) @ (2,0) (3.71)

esta ecuacion define ¢l contenido de los grupos SU(3) para cada cimulo.

En el proceso mediante el que se determinardn los parametros del modelo, primero
necesitamos conocer los valores de las variables fisicas involucradas en el valor de ex-
pectacién del Hamiltoniano algebraico (3.64). El valor de By, estd tomado de tablas
existentes en la literatura e.g. [66], mismos que han sido corregidos debido a la gran
deformacion de este tipo de nicleos, utilizando la formula que relaciona el coeficiente de
transicién cuadrupolar B(E2;0} — 27) con el valor de la deformacién dentro del modelo
colectivo Rotacional-Vibracional [67]. Considerando el potencial geométrico resultante
y el siguiente conjunto de variables fisicas para el nicleo 2C:

Lris.((2C) = fBrgiy. = —0.5 = [Bug,.
Nui(P2C) = Ny =2 = Naw (3.72)

se obtiene la siguiente expresion para el potencial en el limnite N — oc. En esta expresion
unicarnente aparecen los términos relacionados con la distancia relativa », micntras que
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aquellos relacionados vinicamente con los nicleos individuales estdn considerados como
. una constante aditiva:

4 2
(H) = (xp+x71) (—\/TE) + (4(xr + x1) + 8XT + Xuw) (ﬁ) + cte
(3.73)

donde se ha utilizado la relacién (3.65) que para el caso del '2C resulta, 5; = Gipa—i = 1.27
y para los dngulos de inclinacién del eje principal de cada uno de los niicleos respecto al
eje molecular, se ha considerado el caso 02; = —6022 = 90°, que corresponde a la posicién
de equilibrio para el movimiento tipo mariposa de los nicleos [20, 21]. El potencial (3.73)
puede presentar un minimo dependiendo del signo y magnitud de los parametros xg y
XT-

Considerando que el valor minimo en este potencial debe presentarse para una se-
paracién entre los niicleos de rg =5.75 fm, de acuerdo a los cdlculos de “doble-convo-
lucién” [68] para esta molécula. En este caso se considera que el momento de inercia

estd aproximadamente dado por el valor de §Z—i; Donde u resulta ser la masa reducida

[20, 21] y 7o es la posicién del minimo del potencial molecular. Considerando este valor
para el minimo del potencial se encuentra la siguiente relacién entre los parametros xgr
y xr del modelo, i.e:
2
0= 2(xr + Xx7) 535 + (4(xr + XT) + 8XT + X0) - (3.74)

Sin embargo, ain falta por determinar el valor de la cantidad %f =~ 0.075/uw,. Esta
cantidad determina, de manera inica, la base de estados para el grupo Ugr(4). Teniendo
el valor de la cantidad anterior, usando la ecuacién (3.74) podemos obtener una relacién
entre los pardmetros xXp , Xw Y X7T-

Conociendo la relacién anterior podemos determinar de manera tinica, como veremos
ma&s adelante, el valor minimo del niimero cuantico n, = ng correspondiente a la banda
base vibracional de la molécula nuclear.

Para determinar el valor minimo de n, = 7, primero es necesario determinar el
espacio de Hilbert correspondiente al modelo en la cercanias de este minimo. El valor
del nimero cudntico para las oscilaciones relativas n,, = 7ng, tiene que ser diferente de
cero para obtener estados que se encuentren centrados a una distancia diferente de cero.
Evidentemente este valor depende de la base que se esté considerando i.e. el valor de
hw, que se estd considerando. En la tabla 3.2 se presentan algunas representaciones
irreducibles cercanas al valor minimo n, = np.

Para las irreps anteriores hemos considerado que cada nicleo de carbén esta descrito
por la irrep (0, 4) y que el estado base de la molécula estd asociado con la irrep (A, pc)
del grupo SUc(3), correspondiente a la representacién mas prolata posible, i.e. la irrep
(Aes te) = (4,0). Esta suposiciéon se encuentra justificada debido a que los dos niicleos
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Tabla 3.2: Representaciones irreducibles utilizadas para el ajuste del espectro
energético del sistema 12C+12C.

de carbdén en la molécula nuclear se encuentran alineados, formando un sisteina prolato.
Posteriormente esta irrep del grupo SUc(3) tiene un acoplamiento madximo con la irrep
(nir, 0) del grupo SUR(3), de manera que la irrep de banda vibracional base sera: (np +
4,0). Los cstados excitados se encuentran dados por los diferentes acoplamientos de las
irreps de los cumulos con la irrep del movimiento relativo y por los diferentes valores
posibles del nimero cudntico vibracional, i.e: n, = ng = 1, np == 2, etc. Debido a esta
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dltima observacién, podemos esperar una degeneracién a energias bajas entre estados con
niimeros vibracionales npg+ 1 y np — 1, etc., que puede removerse debido a la interaccién
entre los cimulos.

El valor de ng se obtiene considerando la siguiente expresién para la energia, utili-
zando las irreps anteriores de los grupos SU(3) para la banda vibracional base:

E = x1(Af+ uf + s+ 3(0 + p1))
+x2(A3 + 2 + Aopz + 3(A2 + u2))
+x12(A% + pE + Actc + 3(Ac + pe)) + xwntr + xr(NZ + 3n,)
+x7 (A% + 42 + Ap 4 3(A + u))
+xn (A% F pE +Acuc + 3(Ac + pe)) — (Cz (SUc(3)))g,)nr
+al(L + 1) + cK?

Minimizando el valor de esta energia respecto a n,., obtenemos la siguiente expresién
para 719 en términos de los pardmetros del Hamiltoniano:

_[Bxr + 3xr + Xw + x7(2Ac + uo)]
2(xr + x71)
_xn(AE + #E + Acpe + 3(Ac + pe) — (Cz (SUc(3)))6,)
2(xr + xT)

Naturalmente, son de interés fisico \inicamente aquellos valores de la frecuencia relati-
va que resultan en valores de 1o lo mas cercanos posible a un nimero entero par (el estado
base tiene momento angular L = 0 y paridad positiva). Cuando el valor de & cambia,
también cambia el valor de 1o, como es de esperarse, porque se esté seleccionando otra
base de estados de U,.(4). La unica condicién que podemos imponer es que el valor
de no sea lo mds cercano posible a un nimero par. Para el ndvmero cudantico N se ha
considerado un valor de N = 100, que permite tener un corte suficientemente elevado
en el espectro vibracional de energia.

Cuando se varian los valores de b y N, cambiando la base de estados de U.(4),
después de ajustar el espectro del sistema, los valores de los diferentes pardmetros x
también cambiardn, debido a que el espectro ajustado debe permanecer inalterado.

Sin embargo, para determinar el valor de la longitud de oscilacién caracteristica, es
necesario considerar que el valor de expectacién del operador del niimero de bosones
P, en ¢l estado coherente |N;4,) para la distancia relativa del minimo rg, resulte igual
al valor del nimero de excitaciones relativas mp para el que la energia de la molécula
resulta ser minima como funcién de n., i.e.,

Mo

(3.75)

r§
2562

=mno = (N;é |Pf'P|N;51 ).
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-~:Considerando las condiciones anteriores, los estados de més baja energia de la molé-
cula nuclear:}12C 4 12C (ver la tabla 3.1) pueden utilizarse para encontrar los valores de
los pardmetros de este modelo. Los valores de los pardmetros del Hamiltoniano obtenidos
del ajust;’e"; de estos estados, se resumen a continuacién:

xr = 0.82866 MeV
xr = —0.0412 MeV
X1z = 0.16438 AMeV
Xw = —15.4202 MeV
i xn = =—0.0132 MeV
Mo = 8
a = 0.104 MeV
c = 0.1225 MeV
b = 1.437 fm. (3.76)

.- Los valores numéricos para el espectro de energia del sisterna molecular 2C+!2C, que
resultan del modelo, se muestran en la Tabla 3.3. En esta tabla también se comparan
los valores del modelo con los valores experimentales {24, 41] y los del modelo SO(4) de
Erb y Bromley [41].

También en la figura 3.5 se muestra el espectro del modelo U(3) comparado con el
espectro experimental (panel izquierdo de esta figura). En la figura 3.6 se compara el
espectro del modelo U(3) con el espectro del modelo SO(4).

L=0 L=2 L=4 L=6 L=8
Exp. | SO(4)] U@B)| Exp.| SO)] U@B)| Exp.| SOM)]| U@E)]| Exp. SO U(@Q) Exp. S0(4) U3
3.17 | 3.44 3.17 3.75 3.90 3.79 { 4.46 | 4.96 5.26 6.49 6.63 7.56 9.65 8.91 10.70
3.35 | 4.4 3.49 1.62 4.86 4.12 5.77 5.92 5.58 7.55 7.59 7.88 9.84 9.87 11.02
4.25 | 5.2 4.25 1.88 5.66 4.61 5.96 | 6.72 6.07 8.B6 8.39 8.37 10.30| 10.67 11.51
5.80 | 5.84 5.80 5.00 6.3 4.88 | 6.85 7.36 6.34 9.05 9.03 8.641 10.631 11.31 11.78
5.07 | G.32 5.97 5.37 6.78 5.37 7.30 7.84 6.83 9.33 .01 9.13 10.90] 11.79 12.27
6.61 G.42 5.6 7.1 5.84 7.45 8.16 7.30 9.98 9.83 9.60 11.20] 12.11 12.74
6.8 5.80 7.26 G.93 7.71 8.32 7.54 10.45]| 9.99 9.84 11.38 | 12.27 12.98
6.01 6.60 7.90 7.89 10.19| 11.90 13.33
G.25 6.82 8.26 8.06 10.36| 12.36 13.50
G.63 692 8.45 B.28 10.581 12.98 13.72
7.05 7.05 8.30 10.60 13.74
7.09 8.38 10.68 14.82
9.67 11.41 13.78
9.85 11.59 13.96

Tabla 3.3: Espectro de energia del sistema 2C+4-12C, en el modelo con estructura

interna,(Ur(3)=U(3)) comparado con los resultados experimentales (Exp.) y los
del modelo (SOr(4) = SO(4)) [24, 41].
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Figura 3.5: Espectro de energia de la molécula nuclear 12C-+12C, para el caso del
modelo algebraico con estructura interna de los ntcleos. En la parte izquierda
de esta grifica se muestran los datos experimentales y en la parte derecha los
resultados tedricos.

Notese que en el modelo de Erb tnicamente aparecen estados de paridad positiva
[41], porque este modelo no considera la estructura de los cimulos (como se explico
previamente en la seccidén 3.2). Por otra parte, en el modelo pueden aparecer estados de
paridad negativa y momento angular impar.

¢ Por qué estos estados de paridad negativa en la molécula nuclear 2C + !2C no se
han observado hasta la fecha? El sistema 2C + !'2C posee una simetria discreta ante
el intercambio de niucleos, por lo que si el estado inicial del sistema tiene una paridad
positiva, excitaciones de este sistema respecto a este estado no podran llevar al sistema
a un estado de paridad negativa. La Gnica manera de observar estos estados de paridad
positiva es mediante excitaciones elevadas del sistema compuesto 2*Afg en la regién del
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sistema molecular 2C + 12C.

También es importante observar que la “calidad” del espectro de este modelo en
relacién con el obtenido por Erb {41] es muy parecida.

En los experimentos para esta molécula hay algunos estados que no se encuentran
presentes en las predicciones tedricas. También puede observarse el caso inverso donde
estados tedricos no pueden ser identificados con algin estado experimental. Es necesario
tener en cuenta que los estados mencionados en las tablas experimentales [24] para este
sistema no todos han sido completamente verificados experimentalmente, y resulta dificil
decidir cuales de estos estados no son realmente estados moleculares [69].

En la figura 3.7 puede observarse la clasificacidén de los estados vibracionales y rota-
cionales, de paridad positiva del sistema 2C + 2C, usando los valores de los parametros
de la ecuacién (3.76).

En la figura 3.7 se ve que existe una gran mezcla entre los estados vibracionales
y rotacionales, correspondientes a los diferentes acoplamientos entre las irreps de la
estructura interna con el movimiento relativo. Esta mezcla se debe, principalmente, a
que el valor obtenido para el momento de inercia resulta ser muy “pequeiio”.

Una vez que se ha ajustado de manera satisfactoria el espectro de energia de la
molécula 2C + '2C, se¢ pueden utilizar los pardmetros de este ajuste para encontrar el
potencial internuclear de este sistema, en funcién de la distancia relativa. El potencial
resultante se muestra cn la figura 3.8, donde se compara el ajuste del potencial inapeado
(M@G) con los potenciales de “doble-convolucién” (DC) para dos diferentes orientaciones
de los nicleos respecto al eje molecular.

Los potenciales de “doble-convolucién” para el sistema '2C + 2C, al igual quc los
otros potenciales molecculares que se consideraran en este trabajo de investigacion, fueron
calculados por §. Misicu mediante este método, mismo que se prezsenta en el apéndice 1.

En la figura 3.8 se observa un comportamiento gencral muy difercnte, entre el poten-
cial mapeado del Harmiltoniano algebraico y los potenciales moleculares obtenidos por ¢l
método de “doble-convolucién”, para separaciones relativas grandes, respecto al ininimo
del potencial molecular.

Estas diferencias se deben principalmente a que en el modelo con estructura inter-
na sélo se consideran operadores de Casimir de primer y segundo orden. De estos se
obtiene una dependencia en la distancia relativa hasta términos proporcionales a 7% en
la separacion relativa, obteniéndose de esta forina un comportamiento muy rigido para
separaciones relativas alejadas de la posicién del minimo.

Al obtener el potencial molecular asociado con el Hamiltoniano algebraico, se encon-
tré que: si en el Hamiltoniano (3.53) no se considera el término proporcional a xn, es
posible reproducir el espectro molecular. Sin embargo, el potencial que se obtiene para
una orientacién relativa diferente, a la de minima energia, para los ejes de simetria de
los nicleos (en nuestro caso ;3 = —622 = 75°) resulta muy distinto del potencial de
“doble-convolucién”.

Como se verd en la siguiente seccién aparecen dificultades similares para el potencial

| FALLA DF ORICEN



52 MODELOS ALGEBRAICOS PARA MOLECULAS NUCLEARES.

12(

SIRIRRIRIN

10

E[MeV]

L=8" - = L=8"

I'S
!

L=6* T - —  L=6* 1

L=4* — L=4*
JL=2* u@)

L=0

Figura 3.6: Comparacién del espectro tedérico para la molécula nuclear 2C-+-!2C,
en el modelo SO(4) sin estructura interna [41] y en nuestro modelo U(3) con
estructura interna.

mapeado del Hamiltoniano, cuando se parte de reproducir el potencial molecular para
obtener posteriormente el espectro de la molécula nuclear 2C + 12C.

3.5.2. Ajuste del potencial mapeado al potencial calculado me-
diante el método de ‘“doble-convolucién” para la molé-
cula nuclear 2C+12C.

En esta seccidn, siguiendo el procedimiento inverso se trata primero de reproducir
las principales caracteristicas de los potenciales internucleares de “doble-convolucién”,

para la molécula 2C+12C, con el potencial asociado al Hamiltoniano del modelo. Pos-
teriormente se obtienen las caracteristicas generales del espectro de la molécula nuclear.
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Figura 3.7: Clasificacién de los niveles de energia para la molécula nuclear '“C + "C
en nuestro modelo con estructura interna.

Con este procedimiento es posible realizar predicciones sobre los espectros de energia
de moléculas nucleares para las que aiin no hay informacién experimental de sus espec-
tros.

Para ajustar el potencial mapeado con el potencial de “doble-convoluciéon”
produjeron las siguientes caracteristicas del potencial de “doble-convolucién”:

Primero:

ov

_87]00.?'0 =0 ,

se re-

esta condicién resulta necesaria para que ambos potenciales presenten su minimo en la
misma orientacién y posicién.

La segunda condicidn que se considera es que el potencial mapeado del Hamiltoniano
del modelo presente la misma curvatura que el potencial de “doble-convolucién” en la
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Figura 3.8: Comparacién entre el potencial de ‘‘doble-convolucién”(DC) y el po-
tencial que resulta del mapeo geométrico (MG) del Hamiltoniano del modelo, para
la molécula nuclear '2C + 12C, para dos diferentes orientaciones simétricas de los
ejes de simetria de los nicleos @3, = —O3; = 0°,15° con 03; = O3; + 90°.

posicién del minimo r = rg, @ = 6p:

c v 2(xr + xT)735
r = 87-2 |80,ro = - "'_b'4 ]

donde C; es la curvatura del potencial de “doble-convolucién” para la orientacién y
distancia relativa minimas.

La tercera condicién considerada es que el valor de expectacién del operador del
numero 7, en el estado coherente |V; 4, ), para r = ¢, resulte igual al valor del niimero
de excitaciones relativas 7 para el que la energia de la molécula (3.55) resulta ser
minima como funcién de n,, i.e:
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8

252

Finalmente, como cuarta condicién, se puede utilizar alguna informacién adicional

del potencial para otra orientacién relativa de los micleos pesados respecto del eje mo-

lecular. Por ejemplo, ajustar el valor de la primera derivada (C,.'g,) del potencial de

“doble-convolucxén" para la orientacién relativa 8 = 6, para la misma distancia rclativa
T =TgQ , i. e:

=no=(N;é |p'-plN;6: ).

%—‘:lrool == Cr.B;

Para satisfacer esta tltima condicién fue necesario considerar el término proporcional
a xn en el Hamiltoniano. Si no se considera este término se obtiene una contradiccién
entre esta condicién y las primeras tres condiciones. Esto puede observarse en la figura
3.9, donde fue posible reproducir el potencial molecular en los alrededores del minimo,
para la orientacién de minima energfa. Sin embargo, el potencial que resulta del mode-
lo para otra orientacién relativa de los nicleos, difiere mucho del potencial molecular
obtenido en el método de “doble-convolucién”

Comnsiderando las cuatro condiciones anteriores se obtiene una relacién entre los
pardmetros xXr y Xw i.e:

f(pr XT) =0,

como se observa en la figura 3.10. En esta figura también se han indicado las diferentes
ramas de las soluciones para los parametros xT y X. dependiendo de los valores de los
parametros b, (xr + X1) ¥ 1o para los que las soluciones: b > 0 , (xp+Xx7) > 0,71 >0
son las uUnicas de interés fisico.

Aunque estas condiciones no permiten determinar de manera tinica los pardimetros
del Hamiltoniano, si permiten reproducir de manera satisfactoria las caracteristicas ge-
nerales del potencial de “doble-convolucién” en las cercanias del minimo. El potencial
resultante s¢ muestra en la figura 3.11.

Al comparar el potencial mapeado que rcsulta de ajustar las cuatro condiciones
anteriores (figura 3.11), con el potencial que resulta del ajuste del espectro de la seccién
anterior (figura 3.5), se observa que ambos presentan caracteristicas siinilares en las
cercanias del minimo absoluto del potencial de “doble-convolucién”

Es importante mencionar que, para todos los valores permitidos de los pardmetros x'%
que se obtienen al satisfacer las cuatro condiciones consideradas en esta seccién, todos
los potenciales resultantes presentan un comportamiento casi idéntico.

El resultado anterior sugiere que, considerar solo esta informacién geométrica no
es suficiente para determinar de manera unica el espectro asociado con la molécula
nuclear. Estos resultados contrastan considerablemente con los resultados de los modelos
geométricos para moléculas nucleares, donde es posible determinar completamente los
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Figura 3.9: Comparacién de los potenciales de “doble-convolucién” (DC) y el po-
tencial que resulta del mapeo geométrico (MG), con los pardmetros {xs} deter-
minados con las condiciones consideradas en esta seccién. Para el caso en que no
se consideran en el Hamiltoniano el término proporcional a xn-

parametros del Hamiltoniano, mientras que, como se vio en los resultados anteriores en
este modelo algebraico no es posible determinar de manera tnica los parametros.

Para obtener de forma tnica los espectros moleculares, es necesario reproducir con el
mapeo geométrico la energia cinética de la molécula y la energia potencial de la misma.
Sin embargo, al reproducir la energia cinética con el mapeo geométrico no se obtienen
buenas aproximaciones para ésta cuando se consideran los valores de expectacion en
estados de prueba (como resulta en el método generador de coordenadas [58]). Con
frecuencia es necesario considerar alguna trasformacion candénica para los parametros
del estado de prueba que resultan en una expresiéon maéds apropiada para la energia
cinética del sistema [70].

[ras
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Figura 3.10: Relacién entre los parametros xr y Xx. obtenidas al reproducir el
potencial de “doble-convolucién” para la molécula nuclear 12C+4-12C.

Trabajos futuros en modelos algebraicos para moléculas nucleares deben reproducir
las energias cinética y potencial obtenidas en modelos geométricos mapeando el Hamil-
toniano algebraico de los modelos.

El espectro de energia que resulta al ajustar los parametros xs del Hamiltoniano
ajustando el potencial intermolecular, no se encuentra determinado de manera tdnica
debido a las restricciones encontradas para los pardametros. Sin embargo, es posible
calcular los espectros de energia que resultan para diferentes conjuntos de valores de
parametros X%, como se muestra en la figura 3.12 para dos diferentes conjuntos de
parametros.

En la figura 3.12 se observa la posibilidad de obtener espectros con diferentes carac-
terfsticas en funcién del pardmetro x.,, partiendo de ajustar el potencial intermolecular.

Al comparar los espectros de la figura 3.12 con el especiro obtenido ajustando direc-
tamente los datos experimentales (tabla 3.3), se observa que para el espectro correspon-
diente al valor del pardmetro x, =-2.5 MeV, los espectros obtenidos siguiendo ambos
procedimientos resultan ser muy similares.

El resultado anterior muestra que el procedirniento de ajustar el potencial molecular
y de éste obtener el espectro del sistema, puede ser adecuado para obtener algunas
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Figura 3.11: Comparacién de los potenciales de “doble-convolucién” (DC) y el po-
tencial resultante del mapeo geométrico (MG), para los valores de los parametros
{x s} obtenidos de las cuatro condiciones de esta seccién.

caracteristicas generales de los espectros de energia para moléculas nucleares, para las
que aldn no existe informacién experimental de sus espectros.

3.5.3. Aplicacién del modelo algebraico al sistema %Sr + 115Ba

Ahora se aplicarda el modelo algebraico fenomenolégico al sistema de dos niicleos
pesados 9Sr + !1°Ba. La descripcién de este sistema puede efectuarse considerando el
modelo algebraico IBM-1 con un grupo Ug,(6), para describir los grados de libertad
internos de cada uno de los nicleos [15], y para el movimiento relativo de los nicleos
nuevamente podemos utilizar un grupo Ugr(4) [15, 16].

El nicleo °6Sr, tiene 10 protones por encima de una capa cerrada, que corresponde a
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Figura 3.12: Espectro de energfa para el sistema !2C+1!2C, que resulta de ajustar los
parametros del Hamiltoniano partiendo de un potencial intermolecular conocido
del cialculo de “doble-convolucién”. Donde se muestra el espectro resultante para
dos diferentes conjuntos de valores de parametros {x s} en funcién del valor de x.
indicado en los dos paneles.

5 bosones en el inodelo IBM. Ademnads posee 8 neutrones por encima de una capa cerrada,
que corresponde a 4 bosones en cl modelo IBM, por lo que se obtiene N(Sr) = Na; = 9.

El niicleo 9Ba, tiene 6 protones por encima de una capa cerrada, que corresponde a
3 bosones en el modclo IBM. Ademas posee 8 neutrones por encima de una capa cerrada,
que corresponde a 4 bosones en el modelo IBM, por lo que se obtiene N(Ba) = Nap = 7.

El Hamiltoniano que corresponde a la cadena dindamica (3.52) estd dado por la ecua-
cién ( 3.53 ). En cl caso del sistema 96Sr + '6Ba las irreps de SUc,(3) para los nicleos
resultan ser; (18, 0) y (14, 0) para ¢l Sr y Ba, respectivamente. La irrep de menor energia a
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la que se acoplan las representaciones individuales de los niicleos, estd dada por (Ac, uc)
= (32, 0), que corresponde a la representacién més prolata posible.

El potencial geométrico que resulta del Hamiltoniano algebraico estd dado por la
ecuacién ( 3.64 ).

Para los niicleos ?6Sr y 146Ba, los valores de las variables fisicas resultan ser:

ﬁ(ST) = .Blph.ya = 0.338 B(Ba) = ﬁthys = 0.2
N(ST)=N21=9 N(Ba.)=N22=7
(3.77)
Los valores para las deformaciones de estos nutcleos fueron tomados de las tablas

de Modller y Nix [71]. Estas deben transformarse de acuerdo a la ecuacién (3.65) para
obtener los valores de las deformaciones Orgar. Obteniendo finalmente los siguientes

valores para los parametros SB;: Gi_rgnm = 1.53 para el nicleo de Sr y Bo_rgar = 1.77
para el nicleo de Ba.
Para N = 100, se puede reproducir con el potencial mapeado los potenciales mo-

leculares para este sistema, calculados por §. Migicu mediante el método de “doble-
convolucién” [49] presentado en el apéndice 1.

Para el sistema 26Sr + !¢Ba, se pueden reproducir las principales caracteristicas
del potencial molecular con el potencial mapeado del modelo. Tomando de la ecuacién
(3.77) los valores de los pardmetros para los nicleos de este sistema.

En este ajuste se consideran dos diferentes orientaciones relativas de los ejes princi-
pales de los nticleos, respecto al eje molecular. La primera de estas orientaciones, donde
los dos nicleos se encuentran alineados a lo largo del eje molecular (62, = —6; = 0°),
corresponde a la posicién de equilibrio del movimiento tipo mariposa de la molécula.
Para esta configuracién molecular el valor de expectaciéon del Hamiltoniano (3.53), para
L =0y K = 0, resulta ser:

2\ 2 r2
CH) = Ger+xn) (g5z) +Uxr +xr) + 63.50cr + xd (352)
+495(x12 + X7) + const (3.78)

donde la constante aditiva es independiente de r pero depende de los valores de los
parametros {x’s}, O; y de la orientacién ( 83, = —@y; = 0° ).
La otra orientacién relativa entre los nicleos que se ha considerado estd dada por

821 = —622 = 15°. En este caso, el valor de expectacién del Hamiltoniano (3.53), estd da-
do por:
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‘ 2 2 . 2
CHY = Garxe) () + e+ xr) +57.13xr + x] (352 )
BN -
+[—185.78x ] (,:—b2> + 310(x12 -+ x71) + const . (3.79)

N ,Los"vv'a:lox'e‘s péra. los pardmetros del Hamiltoniano (3.53) obtenidos del ajuste del
potencial geométrico se muestran en la. siguiente tabla:

xr = 0.286 MeV
xr = —0.146 MeV
x12 = 0.606 AMeV
Xw = —12.03 MeV
x~v = 0.014 MeV
Mg = 74
a = 0.00218 AMeV
c = 0 MeV
b = 1.06 fmn. . (3.80)

El pardmetro a se ha calculado del momento de inercia y el pardmetro ¢, como se
mencioné anteriormente, no puede ajustarse del potencial geométrico. La comparacién
del potencial geométrico “doble-convolucién” y el obtenido al considerar los valores
anteriores de los pardametros {x%} se muestra en la figura 3.13. Para el potencial de
“doble-convolucién” se puede observar que la posicién del minimo de éste ocurre a una
distancia 7 = 12.90 frn, para la orientacién molecular lincal, y coincide con el minimo
de potencial asociado con el Hamiltoniano algebraico (3.53).

Utilizando los valores de estos parametros (3.80) podemos obtener el espectro de
energias del sistema YSr + !6Ba, considerando las irreps de menor energia del grupo
SU(3) dadas por (74 + k£, 0); con k£ = =1, 2. Estos corresponden a las bandas vibracio-
nales de menor energia acopladas de forma méxima con la irrep (Ac, uc)(32,0) de los
nicleos previamente acoplados entre si.

El espectro de energia que resulta para el sistema 96Sr+!Ba se muestra en la figura
3.14. En esta figura también podemos observar estados de mayor energia que correspon-
den a otros acoplamientos entre los nicleos e.g. (Ac, uc) = (30, 1) acoplados posterior-
mente con el grupo SUx(3). También se muestran los primeros estados excitados de los
niicleos ?°Sr y “%Ba como nicleos aislados.

En la figura 3.14 unicamente se muestran las cabezas de las bandas vibracionales
y en la figura 3.15 se muestra la estructura rotacional de la banda vibracional base y de
las dos primeras bandas vibracionales excitadas.
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V() MeV]

(o]
11.6 12 12.6 , 13 13.5 14 14.5

Figura 3.13: Potenciales moleculares, para el sistema %6Sr+4-196Ba, asociados con el
mapeo geométrico (MG) del Hamiltoniano 3.53 y los que resultan de la técnica
de “doble-convolucién” (DC), para dos orientaciones diferentes § = 0° y 15°, de los
ejes de simetria de los micleos.

La caracteristica principal del espectro energético obtenido para el sistema 96Sr +
146Ba, es que éste presenta una separacién muy grande entre las bandas vibracionales
y rotacionales para el sisterna °6Sr + !“°Ba, y que es muy diferente al de la molécula
nuclear de nicleos ligeros '2C+12C, en donde la separacién entre los estados rotacio-
nales de una banda vibracional y la separacién entre bandas vibracionales resulta ser
del mismo orden en energia. Esta diferencia se debe a que el momento de inercia en el

sistema de niicleos pesados ?°Sr+!4°Ba es mucho mayor que en el caso de la molécula
1204.12¢

En este capitulo se ha presentado un modelo algebraico para moléculas nucleares de
dos ciimulos, considerando la estructura interna de los mismos.

Aplicando este modelo al sistema 2C+'2C, reproduciendo sus resonancias molecula-
res se determinaron los pardmetros del Hamiltoniano y con estos pariametros se obtuvo
el potencial molecular del sistema. El potencial molecular obtenido presenta un com-
portamiento similar al de los potenciales moleculares de “doble-convolucién” para la
molécula nuclear }2C+-12C, en las cercanias del minimo para dos diferentes orientaciones
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Figura 3.14: Espectro de energfa, del sistema %6857 4-116 Bqu, resultado de considerar
los valores de los parametros del Hamiltoniano (3.53). En este espectro sélo sec
muestran las cabezas de la bandas vibracionales para cada banda rotacional. Tam-
bién se pueden observar los primeros estados excitados del nicleo ?°Sr (extremo
izquierdo) y del niicleo *°Ba (extremo derecho).
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Figura 3.15: Estructura rotacional del espectro de energia de! sistema 9Sr+-'49Ba,
para la banda vibracional base y las primeras bandas vibracionales excitadas.
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‘relativas de los ejes de simetria de los nicleos de carbén.

Siguiendo el procedimiento inverso, se encontraron restricciones para los parame-
tros del Hamiltoniano que resultan en diferentes espectros de energia para la molécu-
la 2C+2C. Para ciertos valores de estos pardmetros el espectro obtenido reproduce
muy aproximadamente el espectro experimental de esta molécula. Este procedimiento
también se aplicé a la hipotética molécula nuclear #6Sr+146Ba, para la que también se
obtuvo un espectro de energia caracteristico.

Sin embargo, siguiendo el procedimiento anterior no es posible obtener de manera
Unica los parametros del Hamiltoniano del modelo.

Para determinar los pardmetros del Hamiltoniano del modelo de forma tnica si-
guiendo este procedimienco, tal vez serd necesario considerar informaciéon geométrica
adicional para estas moléculas, como puede ser la energia cinética de la molécula o los
coeficientes de transiciones electromagnéticas.
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Capitulo 4

MODELO ALGEBRAICO PARA
MOLECULAS DE 3 NUCLEOS.

El modelo algebraico presentado en el capitulo anterior, para moléculas nucleares de
dos cimulos, puede extenderse facilmente al estudio de las novedosas moléculas nuclea-
res de tres cirnulos (3, 4, 47]). Como se mencioné en el capitulo 1 este tipo de moléculas se
han estudiado mediante modelos geomnétricos. Sin embargo, estos sélo permiten cstudiar
configuraciones lincales considerando la estructura interna de los micleos y configura-
ciones triangulares de la molécula considerando los nicleos esféricos [8].

En este capitulo presentaremos la extensién del modelo algebraico, discutido en el
capitulo anterior, para el caso de moléculas nucleares de tres ciimulos; tomando en cuenta
configuraciones lineales y triangulares, y considerando las posibles deformaciones de los
nicleos constituyentes.

4.1. Modelo algebraico para moléculas de 3 nicleos
con estructura interna.

Como se menciond anteriormente, existen modelos algebraicos para las moléculas nu-
cleares de tres ciimulos que no consideran la estructura interna de los cimulos {11, 13].
Estos modelos se encuentran basados en el modelo algebraico U(7) para las estructura
hadrénica [9], que posteriormente se extendieron para describir sistemas de tres particu-
las no idénticas [10]. Utilizando un grupo Up(7) es posible describir los movimientos
relativos de las tres particulas respecto al centro de masa del sistemna, utilizando las
coordenadas de Jacobi dadas mediante las siguientes relaciones, (el subindice R indica
que este grupo estd asociado con el movimiento relativo de los niicleos de la molécula):
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p = TFz2—I
A = Munitmers o (4.1)
my + mo

Con estas coordenadas tendremos 6 grados de libertad y con el bosén adicional s
(s?) tendremos los siete grados de libertad bdsicos del modelo algebraico Ugr(7). Las
variables de la ecuacién (4.1 ) pueden relacionarse con las tres distancias internucleares
de la molécula mediante las relaciones inversas:

rg—r, = p
M2
— = —"2 5,
rs r) N 2/3
™y
re—r3 = —p+ XA . 4.2
2 3 N 2/) ( )

Estas distancias intermoleculares, asi como las coordenadas de Jacobi, estan sciiala-
das en la figura 4.1, donde se ha considerado una configuracién triangular para la molécu-
la de tres ctimulos, con el miicleo ligero situado fuera del eje molecular z. En esta figura
también se indican los angulos de inclinacién de los ejes moleculares de los nicleos
pesados respecto del eje molecular.

El grupo Ugr(7) puede generarse mediante los 49 productos bilineales Gao: = b} ba/,
con (¢ =1,2,3,..,7 ; ba = S, Dpm, Pam), donde los operadores pom ¥ Pam, (de momento
angular 1 y paridad negativa) estdn relacionados con los grados de libertad dipolares de
cada una de las componentes de las coordenadas de Jacobi [9]. Como siempre, €l bosén s
tiene momento angular cero y paridad positiva, e introduce el corte en el espectro de los
Hauniltonianos de Ui (7). Esto debido a que el niinero total de bosones n, +ny, + 72, =
Npr debe permanecer constante. La suma del mimero de bosones p, y pa puede variar
entre 0 y el valor del corte Ng.

En el grupo Uy(7) existen dos cadenas dindmicas frecuenternente utilizadas para la
descripcién de los movimientos asociados con las coordenadas p y A. En estas cadenas
el Hamiltoniano asociado tiene una expresién analitica para sus energias. Estas cadenas
estdn dadas en términos de las siguientes expresiones:

Ur(7) D SOA(d) ®U,(3) D SOA(3) ® SO,(3) D SO@B) (I)
Ur(7) D Ux(3) ® U,(3) D SOA(3) ® SO,(3) D SO3) (1) (4.3)

El modelo para las moléculas nucleares de tres ciimulos utilizando este grupo unitario
puede considerarse como el andlogo del modelo propuesto por Iachello [40], para el caso
de dos nucleos.

Existe otra posibilidad para la descripcién algebraica asociada con los grados de
libertad dipolares de las coordenadas p y A, que considera una estructura de grupos
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xt 3

Figura 4.1: Diagrama de una molécula nuclear de tres ciumulos, definida respecto al
sisterna de referencia intrinseco de la molécula. En este sistema ¢l eje z conecta los
centros de masas de los niicleos pesados y el eje x, perpendicular al eje z, dirigido
hacia arriba en el plano de esta figura.

U,(4) ® Ux(4), donde, de manera andloga al caso de moléculas de dos ciumulos, cada
uno de los grupos U;(4) permite describir el movimiento relativo de cada una de las
coordenadas de Jacobi del problema [16, 72].

En la extensién de nuestro modelo algebraico al caso de moléculas nucleares de tres
cimulos, considerando cualquiera de los dos grupos anteriores (Ugr(7) o U,(4) @ Ua(4)),
el procedimiento es el mismo. Esto, debido a que todos los acoplamientos se efectiian a
nivel de los grupos SU;(3) (i = p , A).

En este procedimiento primero se considera el acoplamiento de los ntcleos mas pe-
sados, después este subsistema se acopla con el movimiento relativo de sus centros de
masa descrito por la coordenada de Jacobi p (como en el caso de las moléculas de dos
cimulos). Posteriormente, se vuelve a considerar el acoplamiento de este nuevo sub-
sistema, como una sola unidad, con el tercer niicleo (el nicleo ligero de la molécula).
Finalmente, el sistema resultante se acopla con el movimiento relativo del tercer nucleo
respecto al centro de masa de los dos nitcleos pesados, descrito por la coordcnada A.
El procedimiento considerado para los diferentes acoplamientos se muestra de manera
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esquematica en la figura (4.2).

C(SU,(3N&E C(SU,(3))

C:(SUI(3»®Czcs A3 O %

(€73

C285:3) cz(SU,(s))@cz(suz(s))
x©
C,(SU,(3NR C,(SU3(3)

O \Q CASUGNC,(SU,G)

z(SUp(3)) X C,(SU;3(3)
x)

C,(SUG3)

Figura 4.2: Acoplamientos considerados para la extensién del modelo de dos caumu-
los al caso de moléculas de tres ciimulos.

Por simplicidad el modelo para moléculas de dos ciimulos se extiende al caso de tres
cimulos considerando un sélo grupo unitario para la descripcién de los movimientos
relativos de los nicleos de la molécula. Es decir, se considera el caso del grupo Ugr(7).

La forma de introducir la estructura interna de los ciimulos en este modelo resulta
una simple extensién del modelo algebraico con estructura interna para dos ciimulos.
Para esto se considera el siguiente grupo de simetria para el sistema molecular de tres
nicleos; G = Uc, (6) @ U, (6) @ U, (6) @ Ur(7). Aquf el grupo Ug(7) estd asociado con
los grados de libertad de las coordenadas p y A y los grupos Uc,(6) estian asociados con
el grupo de simetria del modelo IBM, utilizado para describir la estructura interna de
cada nicleo (en su versién apropiada a cada caso).
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Para el grupo de simetria G existen muchas posxbles cadena.s dindmicas que contienen
a los subgrupos de las cadenas (4.3), para €l movimiento relativo de los nicleos. Debido
a la experiencia adquirida con el modelo algebraxco para’ moléculas nucleares de dos
micleos, se utilizard la cadena dindmica equxvalente a aquella dada. por la ecuacién (3.52),
para ¢l caso de tres nicleos, i.e: . :

o

U(B)e, ® U, (6) ® U'c; (6) ® Ur(7) - D> "SUg, (3) ® SUL,(3)
(V] [Nal oo [N]s e NRL 0 (A ) e (Mg pe2)
®SU(,3(-3) ® Sup(s) ® SU,\(3) D [SUs (3) ®'SU3)]
v i : 1 (n,,, 0)
SUc;,(S)] ® SUA(3) D
(Aayu3) (i, 0)

“(ACrm orp)Perp  (1xi 0) (4.4)
. Aqui, NV; corresponde al mimero total de bosohés‘ en el modelo IBM para cada irrep
de los grupos U(6) de los tres nicleos; n, y ny representan el niimero total de bo-
sones asociados con el movimiento relativo; (A, y;) corresponde a las representaciones
irreducibles de SU(3) del i-ésimo cimulo, (M2, a12) corresponde a las representacio-
nes irreducibles de SU(3) a las que los cimulos 1 y 2 pueden acoplarse; (Ac,.p, £Cy2p)
coucspondc a las representaciones irreducibles de SUg¢,,,(3) a las que los cuiiulos 1
y 2, acoplados previamente, pueden acoplarse con la irrep (n,,0) del grupo SU,(3),
(Acrps orp) corresponde a las representaciones irreducibles de SUc,.,(3) que resultan
de acoplar cl grupo SUc,,,(3) con la irrep (As, uz) del grupo SUc;(3); (A, i) corresponde
a la representacioén irreducible del grupo total SU(3); L es el momento angular; gc,,,
PCiaps Perpy Py K representan los diferentes indices de multiplicidad. El valor del niimero
cudntico £ nuevamente puede considerarse, de manera aproximada, como la proyeccién
del momento angular L en el eje intrinseco = de la molécula [62].

En esta propuesta para el Hamiltoniano se ha considerado que las interacciones
cuadrupolares del tipo Q; - Q;, que aparecen en el hamiltoniano asociado a la cadena
dindmica (4.4) en sus diferentes grupos SU(3), resultan scr las mds iinportantes para el
caso de moléculas nucleares con nicleos bien deformados.

El Hamiltoniano asociado a la cadena dindmica (4.4) puede escribirse de la siguiente
manera:
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H = x1C2(SUc,(3)) + x2C2 (SUc,(3)) + x3C2 (SUc, (3)) +

+x12C2 (SUc,,(3)) + xoC2 (SUL(3)) + €omp

+xaC2 (SUA(3)) + eanta + X€12pC2 (SUc125(8)) + Xc7pC2 (SUc(3)) +

+x7Cs (SU(3)) + xv, (Cs (SUcsa (3)) — (Cz (SUcya (3)))a )7

+xwny (C2 (SUcrp(3)) — (C2 (SUcua (3)))g,)1ta + aLl® + cK? (4.5)
donde los valores de los pardmetros x corresponden a las diferentes constantes de rigidez
de las interacciones cuadrupolo-cuadrupolo, L? es el operador de momento angular y K2
es el operador introducido con anterioridad [62] cuyo valor propio es, aproximadamente,
la proyeccién del momento angular en el eje intrinseco molecular.

En el Hamiltoniano (4.5) nuevamente hemos considerado términos de la forma xn,
(C2(SUcy2(3)) — (C2(SUcyz(3)))g,)7, de manera totalmente aniloga al caso de dos
ciimulos. Estos operadores desempeifian un papel importante al ajustar los potenciales
mapeados con los potenciales de *doble-convolucién” para diferentes orientaciones de
los ejes de simetria de los micleos.

Los valores propios del Hamiltoniano (4 5) respecto a la base definida por la cadena
dindmica (4.4) estdn dados, hasta una constante aditiva, por la expresién:

E = x1(A7+ 43 + A + 300 + 1)) + x2(A3 + 43 + Azpz + (A2 + p2)) +
+x3(A3 + #3 + Aapa + 3(As + u3)) +
+x12(A%2 + 3z + Azpaz + (A2 + pa2)) +
+XCi20(M2p + Bi2p + A12pt12p + 3(M12p + 12,)) +
+XCrp(Aerp + BErp + Aeroticrs + 3(Acrp + Lorp)) +
+xp(R2 + 3n,) + xa(n3 +3ma) +
+epn, + e,\nA
+x7r (A% + p® + Ap + 3N+ u))
A, (Af2 + pds + Arzpaz + 30z + p12) — (C2 (SUGL(3)))6,)70
+X N, (Azcrp + /“é:rp + AC"x‘l’/"c"mﬂ + 3(’\CTP -+ /‘CTP) - (02 (SUCu (3))>oo)nA
+aL(L + 1) + cx®
(4.6)

4.1.1. Conexién geométrica del modelo algebraico para
moléculas de 3 ciimulos.

Cuando se considera el contenido geométrico del modelo algebraico Ugr(7), para
moléculas nucleares sin estructura interna, se encuentra que el valor de expectacién
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del Hamiltoniano de este modelo presenta un minimo para una separacién diferente de
cero entre los diferentes nicleos del sistema [10, 11]. Sin embargo, este Hamiltoniano no
corresponde a ninguna de las cadenas dindmicas de la ecuacién (4.3).

Nuevamente, es necesario averiguar si el potencial geométrico asociado al nuevo Ha-
miltoniano algebraico (4.5) presenta un minimo como funcién de las distancias relativas,
para separaciones diferentes de cero entre los cumulos; cono es de esperarse en un po-
tencial molecular nuclear. Con este propdésito se considera el valor de expectacién de este
Hamiltoniano en el estado coherente de la parte relativa y de los cimulos individuales.

Antes de calcular el valor de expectacién del Hamiltoniano (4.5) es necesario consi-
derar el contenido geométrico del movimiento relativo de los nicleos. Para esto se utiliza
la técnica de los estados coherentes [66, 57, 64].

Para el caso de las moléculas nucleares de tres cimulos es necesario considerar el
sistema de coordenadas respecto al sistema de referencia molecular, definido de manera
que el eje molecular = se encuentre a lo largo del vector que conecta los centros de masa
de los nicleos pesados (Fig. 4.1) y el eje molecular  perpendicular al eje z localizado
en el plano de la molécula, como se puede observar en la figura (4.1).

En este sisteina de referencia, tnicamente hay un bosén po, para el movimiento
relativo de los niicleos pesados y los bosones pp, y p., para el movimiento del niicleo
ligero respecto al centro de masa de los otrus dos niicleos. En consecuencia, el estado
coherente para el movimiento relativo de los niicleos puede expresarse como [72]:

1Y 0r) = —nes b " o) (4.7)
Ry Qp, 00x, 0 ) = .
donde:
bt — st t t oy — L (pt. _ ot in @ 4.8
& = S' + appgp, + aa | pp, cOSOi 7 phi, —pL,, ) sinfy (4.8)

y 65 corresponde al dngulo formado entre el eje molecular z y el vector 3.

Con este estado coherente se puede calcular el valor de expectacién del Hamiltoniano
algebraico (4.5) para determinar si éste presenta un minimo para separaciones relativas
diferentes de cero. Para esto, nuevamente los pardmetros a,,, y a.,, del estado coherente
(4.7) se deben relacionar con las distancias relativas p y A.

Para relacionar los pardmetros a,,, Yy aa,con las distancias p y A considérese el
operador algebraico para las distancias relativas (3.45):

(re)
= — 4.9
T GD) (4.9)
Ccon
=P A, - (4.10)
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‘* Calculando los valores de expectacién para estas distancias (4.9) en el estado cohe-
rente-(4.7), se obtienen las siguientes relaciones para las componentes esféricas de los

‘- vectores pm ¥ Ams

_Pm_ . ___ %pom
2Ngb V(1 +eaZ+a?)
Am U,

2Nrb V@ +az+a2)

(4.11)

[ h
b = Y (4.12)

donde b nuevamente corresponde a la longitud de oscilacién caracteristica del sistema
cuantizado respecto al oscilador armdnico del grupo Ugr(7) de frecuencia angular w;.

Debido a que las variables «; (¢ = p, A) varian entre 0 y oo, las distancias relativas
p y X varfan entre O y un valor médximo /2Ngrb. Para poder describir una molécula
nuclear, los valores de w, y Ni deben ser tales que p y A varien entre O y una cierta
distancia, varios fermis por encima de ia distancia en donde cualquier par de nicleos de
la molécula se alcanzan a tocar. Esto implica considerar un valor de Ny suficientemente
grande.

El estado coherente total con el que se calculd el valor esperado del Harniltoniano
(4.5), estd dado por ¢l producto directo de los estados coherentes de los tres micleos,
dados por la expresion (3.58) y el correspondiente al movimiento relativo de estos, dado
por la expresion (4.7). El valor de expectacion de este Hamniltoniano resulta ser (calculado
para estados con L =0 y & = 0):

con

AN, (N, — 1)f3¢ 1 .
A V4 )

. 4N2(Na —1)82

102V; —_— =
+x2[10Vz + a+ 7

+{(x12 + X12p + XCrp + XTI 10N +

4Nz (N2 — 1)33
1+ p3)2

(H)Y = xi[10N, +

2+ V26 + 3]
ANy (N, — 1)/62
(1 + B$)=

[2 % V232 + ;53]

(2 % V26 + 23]

+10N; +
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4N3(N3 —1)562
L+ ,62)2 -

N";"l)( )2+( 20731+ en b2)2

[2 = \/§ﬁa o)

]

2\/_

2(621 — O23) — 1)

3 \/—](38032(921) . 1)
+ 11\_,‘2_%2 [1 i 2\/—](3casz(022)‘_ ’1)]
V2 2 (Xerp + XT) P N;,ﬁ3 :

. ,>+

“b2 (1 + 03) 2\/—](3cos G235 — 1)
\/—2(27*/\ [('11\_/:%2) (3(~os (921 + 6,) —1)
"‘(li,:ﬁ;—z) (3608 (022 + 0,\) —-1)
. '-{-(IN_"_"%Sz) (3cos (623 + 6,\) —1)]

X7 .NR — 1) ( ab2 ) (3cos?(8x) — 1)

i 4N1N2,3132
+xN,, b2 m‘m‘[l =+ \/_][1 + 2\/_]
[(3‘6032(921 — f22) — 1) — (36082(6010 — Oa2,) — 1)]
A2 ANINB B,
P+ T \/—][1 * 5 5]
[(3cos®(621 — 622) — 1) — (3c0s?(8215 — 622,) — 1)]

+Xva

(4.13)

Nuevamente, en el caso en que se considera la molécula nuclear sin deformacién de los
niicleos (8; = 0, i=1,2,3) dnicamente los términos positivos en p? , A2 y p*, A4 apareceran
en el potencial mapeado de la molécula. También los términos €p Y €A pxopuxuuualcs
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a p? y A2 respectivamente, que pueden ser positivos o negativos. En esta situacién
es posible ajustar el potencial internuclear para una cierta orientacién de los nucleos
de la molécula, pero el modelo no permitiria reproducir el potencial internuclear para
otras orientaciones diferentes, por lo que no es posible extraer la informacién adicional
contenida en el potencial internuclear. Pero, si se considerara la deformacién de los
niicleos, alguna informacién adicional del potencial puede tomarse en consideracién para
determinar los pardmetros del Hamiltoniano (4.5).

4.2, Aplicacién del modelo algebraico para molécu-
las de tres ciimulos a la molécula nuclear 2°Sr—+
10Be + 16Ba.

4.2.1. Ajuste del potencial mapeado al potencial calculado me-
diante el método de ‘“doble-convolucién” para la molécu-
la nuclear °Sr+4-1Be+ 14°Ba.

En este caso el propésito es obtener los espectros de energia de la molécula nuclear
considerando configuraciones de equilibrio lineales y triangulares.

Para obtener espectros caracteristicos de moléculas de tres nicleos, se seguira un pro-
cedimiento andlogo al considerado en el capitulo 3, para ¢l caso de moléculas nucleares
de dos curulos. Es decir, obtener restricciones para los valores de los pardmetros del
Hauniltoniano (4.5), partiecndo de reproducir con el potencial mapeado del Hamiltoniano
algebraico los potenciales internuclearces de “doble-convolucion” . Esto debido a que hasta
la fecha no hay inforrnacion experimental del espectro de esta molécula.

Para ¢l caso de moléculas nucleares de tres cGmulos, los potenciales de “doble-
convolucién” serdn algo diferentes a los considerados para las moléculas de dos carnulos.
Esto se debe a que en el presente caso no es posible obtener de manera general un poten-
cial de “doble-convolucién” en las coordenadas relativas (p,A), por lo que los potenciales
se limitardn a una aproximacion armonica de la forina:

C
2
donde los valores de las curvaturas C, y C), se determinan de los potenciales generales
de “doble-convolucién” en los valores del minimo del potencial para las coordenadas
relativas A = Ao ¥ p = po. Los detalles del cdlculo de los coeficientes C» y C, puede
consultarse en el apéndice 1.

Para reproducir el potencial internuclear de la ecuacién (4.14), con el potencial ma-
peado (4.13), la primera aproximacién que se tomarsd en cuenta seréd considerar al niicleo
10Be como esférico, porque su extensién es considerablemente menor que la extensién de
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los niicleos pesados. En este caso se puede tomar el parametro Xcrp del Hamiltoniano
(4.5) 'igual a cero, porque no existe ninguna diferencia entre las irreps de los grupos
SU12p(8) ¥y SUcrp(3) ya que la irrep del nicleo ligero, considerado por ahora como
esférico, serd (Agz, ps) = (0,0) y entonces (Aizp, Hi12p) = (ACrpr HCOrp)-

Para encontrar los valores de los pardametros del Hamiltoniano (o restricciones para
los mismos), de aquellos parametros relacionados con ¢l movimiento relativo de los
niicleos y la dependencia con las orientaciones relativas de los ejes de simetria de los
micleos pesados respecto al eje molecular z, se deben reproducir algunas caracteristicas
del potencial (4.14) como pueden ser las siguientes.

Prixhero: '
OV (p, N) | - 0
ap {0i=0i3}p0,20 =
OV (p, \) | - 0
3N {0i=0:5}.p0:20 = ’

que es necesaria para que ambos potenciales presenten su minimo en la misma orienta-
cién y posicién en las variables del movimiento relativo (p, A).

La segunda condicién que se considera, es que el potencial mapeado presente la
misma’ curvatura: que el potencial de “doble-convolucién” en la posicién del minimo
P = Po:(\ = ‘:)\vo, {01 =i }:

e = o2V _ 2(Xp + X120 + xXT)P
L G = —a';z"[{()(=0.'o).Po,z\o = b4
. : 'C _ 82VI - 2(xx + x7)A3
LRI A E3Y {0:=0i5}.p0,20 b

La tercera condicién considerada, es que el valor de expectacién de los operadores
de nimero n,, y np,, en el estado coherente |Ngr,a,, ax, 0 ), para las distancias p =
Pos A = Ag y orientaciones {6; = 6,,}, resulten igual al valor del niimero de excitaciones

relativas  7np, ¥ 7a, Para las que la energie (4.6) de la molécula trinuclear resulta ser
minima como funcién de n, y na, i.e:

2

gp:z = 7o = (NR,0p, 5,0 | P} - Pp INR, p, 05 )
A"’
og)z = g = {Ng,p, ax,0x | P} - Pr|Nr, ap,ax, 0 ). (4.15)

Finalmente, como cuarta condicién, se puede utilizar alguna informacién adicional
del potencial para otra orientacién relativa de los nucleos pesados respecto del eje mo-
lecular, por ejemplo: forzar al potencial mapeado a que este presente un minirno en la

"
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orientacién considerada, y que corresponda a separaciones relativas pg, A\p para las que.
los tres ciimulos se encuentren apenas en contacto entre ellos, i.e:

Vi) ’\)I{a.=oz Yoohr, = O
&p °

BVép, ,\)Iwi=m Vb o,
A ‘o

Para satisfacer esta ultima condicién fue necesario considerar los términos propor-
' cionales a xXn, ¥ X~, en el Hamiltoniano, porque si no se consideran estos términos se
obtiene una contradiccién entre la cuarta condicién y las primeras tres condiciones.
Considerando las cuatro condiciones anteriores, finalmente se obtiene una relacién
entre los pardmetros xr y xn,, de la forma:

SF(xwny, xr) =0,

donde se pueden obtener diferentes ramas de las soluciones de los pardametros xr y Xn.
dependiendo de los valores de los pardmetros (x, + Xi12p + X7), (XA + XT), Tre ¥ Tuos
para los que las soluciones positivas de estos pardmetros son las Gnicas de interés fisico,
al igual que en el caso de dos ciimulos.

4.2.2. Molécula nuclear °Sr419Be+14Ba en una Configuracién
Triangular.

Es posible obtener algunas caracteristicas generales del espectro 1nolecular del siste-
ma %9Sr+1°Be+'1¢Ba, considerando las condiciones de la seccién anterior, para el caso en
que la molécula se encuentra en una configuraciéon geomeétrica de equilibrio triangular,
donde los nicleos pesados presentan interacciones entre si y con el nicleo ligero, que se
encuentra en el vértice superior del tridngulo apenas en contacto en su superficie con
los niicleos pesados (ver figura 4.1).

Para una configuracion triangular, por sencillez, consideramos el caso simétrico para
los dngulos de inclinacién de los ejes de simetria de los nicleos 9¢Sr y 146Ba (62, =
—822 = 15°), respecto al eje molecular 2z, que se encuentra a lo largo de la linea que une
los centros de masa de los nicleos pesados.

Tomando los valores de los pardmetros del modelo IBM para los nitcleos 96Sr y 9Ba
dados por la ecuacién(3.77) se obtiene la expresién para el potencial internuclear V (g, A):

2 2
Vo) = G+ xim o+ xn) ()

2
+[4(xp + X120 + X7))) + 57.199(x 12, + XT) + €] (_2pb_2>
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G+ ) (W) + 1400 + x29)) + 9.035xr + ea] (35 )
.+0.321x7~ (2b2) -+ 310(X12p + x12 -+ x71) + const (4.16)

donde en’la constanté aditiva se encuentran considerados aquellos términos que sdélo
dependen de la estructura de los miicleos individuales.

En este caso se puede intentar ajustar los paridmetros del Hamiltoniano (4.5) im-
ponlendo para la cuarta condicién de la seccién anterior, cl hecho de que el potencial
mapeado presente también un minimo para una configuracién lineal de la molécula tri-
nuclear, donde, 83; = —6@2; = 0° y O, = 0°. En este caso los valores permitidos de los
pardametros que aparecen en el potencial (4.16) se muestran en la figura 4.3.

Aunque las cuatro condiciones no permiten determinar de manera tnica los parame-
tros del Hamiltoniano, si permiten reproducir de manera satisfactoria las caracteristicas
generales del potencial de “doble-convolucién ” en las cercanias del minimo.

En la figura 4.3 pueden observarse las diferentes combinaciones de los parametros
{x’s}, que determinan la estructura especifica del espectro de energia de la molécula nu-
clear. Ademads se observa que las combinaciones xi12,+ X7, X~, ¥ XT+X12p+X12 presentan
un comportamiento préacticamente constante. Esto resulta en una estructura del espec-
tro de energia molecular fija para las excitaciones asociadas con estas combinaciones de
los pardametros del Hamiltoniano algebraico.

Sin embargo, otros parametros como es el caso de los pardmetros €, y €, disminu-
yen su valor muy rapidamente conforme disminuye el valor de xx,. Sin embargo, estos
pardmetros afectan muy poco la estructura general de los espectros de energia de la
molécula nuclear de tres ctimulos.

Por lo tanto, los espectros moleculares que pueden obtenerse determinando los pa-
rametros del modelo con €l mapeo geométrico del Hamiltoniano, presentardan la misma
estructura para las bandas vibracionales y rotacionales, para diferentes conjuntos de
parametros {x%} en diferentes escalas de energia.

Los potenciales que resultan al considerar las restricciones anteriores se muestran en
la figura 4.4 para la coordenada p y en la figura 4.5 para la coordenada A. En el primer
caso se ha graficado V (p, A = Ap) donde Ag es el valor de A en el minimo del potencial
para la configuracién triangular o lineal. En el caso de la figura 4.5 se ha graficado
V{(p = po,A) donde pp es el valor de p en el minimo del potencial en la configuracion
triangular o lineal, dependiendo de la orientacién relativa de los nicleos pesados que se
considera.

El espectro de energia obtenido no se encuentra determinado de manera tnica debido
a las restricciones encontradas para los pardmetros. Sin embargo, es posible calcular los
espectros de energia que resultan para diferentes conjuntos de valores de pardametros

{x’s}, como se muestra en la figura 4.6 para los valores de los pardmetros dados en la
siguiente tabla:
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Xp = 1.3709 MeV
xr = —1.1925 MeV
Xi12p = 0.9198 MeV
xx = 60.071 MeV
gp, = —365.732 MeV
ey = —102.684 MeV
XN, - = 0.00713 MeV
XNy = —0.289 MeV
X112 = 3.039 MeV
np, = 49
ny, = 1
a = 0.00104 MeV
c = 0 MeV
b = 1.883 fm. (4.17)

En la figura 4.6 se han indicado las irreps de los diferentes acoplamientos considerados
en el modelo; (Ag, uc) corresponde al acoplamiento de las estructura internas de los
niicleos entre si, n, y 7 corresponden al nimero de vibraciones en los movimientos
relativos, (A, u) representa las irreps totales que resultan de considerar los diferentes
acoplamientos para la molécula trinuclear, y L™ representan el momento angular y la
paridad del estado de menor energia de cada banda vibracional.

El pardmetro a se ha calculado del momento de inercia para esta molécula dado por

[8}:
"2

a=
2(1208 + 1(12)3rE)

(4.18)

donde )2 es la masa reducida de los nicleos pesados, y 1 (12)3 €s la masa reducida de las
masas p12 Y la masa ma del nucleo ligero (en este caso el 1°Be.). El pardmetro ¢, como
se menciondé anteriormente, no puede determinarse del potencial geométrico.

En el espectro de energia de la figura 4.6 se observa la posibilidad de obtener espectros
con caracteristicas similares a las obtenidas en los modelos geométricos para moléculas
nucleares de tres ciimulos en configuraciones lineales. Nétese que los espectros de energia
presentan una separacién clara entre las bandas vibracionales y los estados rotacionales
de cualquier banda vibracional, estos 1iltimos se encuentran en la escala de los keV's [6].

La estructura anterior para el espectro del sistemna 26Sr+-1°Be+196Ba, es muy diferente
de la estructura de los espectros de las molécula nuclear de nicleos ligeros; como la
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2 Ap+X fr
I *X12 p*XT
i 1-3:‘17

XT+Xrzp+ X2
xN,

1)

-100 —

-150

0.1 0.2 0.3
“xn, (MoV]

Figura 4.3: Valores permitidos para los parametros del Hamiltoniano (4.5), obte-
nidos al reproducir con el potencial mapeado las principales caracteristicas del
potencial de ‘“doble-convolucién”.

molécula *2C+12C, en doude la separacién entre los estados rotacionales de una banda
vibracional y la separacién entre bandas vibracionales resulta ser del mismo orden en
energia.

La estructura del espectro para la molécula 26Sr+1°Be+11Ba también resulta muy
diferente, comparada con el caso de la hipotética molécula nuclear 96Sr+!4Ba, donde
la separacién entre los estados rotacionales de una banda vibracional se encuentra en la
escala de los keV’s y la separacion en energia entre bandas vibracionales resulta ser del




80 MODELO ALGEBRAICO PARA MOLECULAS DE 3 NUCLEOS.

16 17 18 20 21 22

19
p [fm]

Figura 4.4: Potencial internuclear en la coordenada p para dos orientaciones di-
ferentes 93, =~ ~—0 = 15° y 627 = —622 = 0°, que resulta de reproducir las cua-
tro condiciones del potencial arménico de “doble-convolucién” para la molécula
965y 410 Be 4116 Ba.

100

80 00 --ree--

€0

Vi[MeV]

K0

20

3 4
A [fm]

Figura 4.5: Potencial internuclear en la coordenada A para dos orientaciones di-
ferentes 62, =~ —02 = 15° y 621 = —0Fz2 = 0°, que resulta de reproducir las cua-
tro condiciones del potencial arménico de ‘“doble-convolucién” para la molécula
968G 410 Be 4146 Bq.
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25 | —®.19)52.1,(55.13) 1°

4,14),53,1,(58,14) 0*
20 (@.12),53,1,(58,14)
(6,13),561,1,(58,13) 1"

15 1 ~(6.13),50,1,(57,13) 1"
= T (6.19),50,1,(57:1
[++} (6,13),49,1,(56,13) 1*
g_. (4,14),52,1,(57,14) 17
w 10 ]
5} (4,14),51,1,(56,14) 0 ]

(4,14),50,1,(55,14) 1t~

MG, 0o, () LT
0 | (ot npmihb) @.13),49,7,(54.14) 0*

Figura 4.6: Espectro de energia para la molécula 99Sr—+4-1°Be-19Ba obtenido al
reproducir el potencial armdnico de ‘“doble-convolucién’ para esta molécula. En
la figura tdinicamente se muestran las cabezas de las bandas vibracionales, debido a
que las bandas rotacionales se encuentran en una escala de energias mucho menor.

orden de algunas décimas de MeV. Esta diferencia se debe, en parte, a que el momento
de inercia en el sistema de nicleos pesados 26Sr+!°Be+-1°Ba es mucho mayor que en
el caso de moléculas nucleares de dos ciimulos. Pero también deben existir otros efectos
debidos a la presencia del tercer niicleo, que resultan en un incremento en la separacion
de la energia de las bandas vibracionales. Esto puede verse al comparar la separacién
energética de las bandas vibracionales para el caso de moléculas nucleares de dos ciimulos
pesados (figura 3.14) y el caso de moléculas nucleares de tres cimulos (figura 4.6).

Al considerar la estructura de las primeras bandas vibracionales excitadas, puede
verse que el acoplamiento de las irreps de los diferentes grupos SU(3), resulta muy
similar al obtenido en el caso de la hipotética molécula nuclear 96Sr+-146Ba.
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4.2.3. Molécula nuclear de tres ciimulos en una configuracion
lineal

En esta seccién se analiza el caso en que la molécula nuclear 9¢Sr+1°Be+146Ba se
encuentra en una configuracién geométrica de equilibrio de tipo lineal, similar al de la
figura 2.6, con las distancias relativas y orientaciones definidas de igual forma que en el
caso triangular (figura 4.1).

En esta configuracién de equilibrio los nicleos pesados no presentan una interaccién
directa entre ellos y sélo interactian cada uno de ellos con el nicleo ligero. Este dltimo
se encuentra en medio de los nicleos pesados apenas en contacto en su superficie con
sus nicleos vecinos, todos ellos alineados a lo largo del ¢je molecular z.

Cuando se intenta reproducir el potencial internuclear (4.14) para este tipo de confi-
guraciones aparecen algunos problemas de consistencia. Estos se refieren a las represen-
taciones irreducibles de los grupos SUc,,,(3) y SU(3) total, que se consideran “a priori”
como aquellas que corresponden a los valores 12,, ¥y 7.2, Para los que la energia de la
molécula (4.6) resulta ser minima.

Porque, una vez que se ajusta el potencial y se encuentran las restricciones para los
parametros {x’s} del Hamiltoniano del modelo, resulta que para las irreps de los grupos
SUc,,,(3) y SU(3) consideradas inicialmente, los valores de n,, ¥y ns, no producen un
minimo absoluto para la energia de la molécula. De manera que se tiene una inconsis-
tencia para la obtencién de los espectros caracteristicos de la molécula trinuclear en una
configuracién de equilibrio lineal.

Estas inconsistencias se presentan para las combinaciones de los parametros xr,
X12p + XT Y X12 + X12p + X7, Porque cuando estos resultan positivos, para producir un
minimo necesariamente tendrian que ser negativos y viceversa, impidiendo asi obtener
consistencia entre las cuatro condiciones impuestas para el potencial mapeado y los
valores de n,, y 1, considerados inicialmente.

Sin embargo, es posible evitar estas inconsistencias si se considera el caso de la
molécula nuclear 26Sr+1Be+116Ba, cuando ésta se encuentra en una configuracién geométri-
ca de equilibrio de tipo lineal como el de la figura 4.7. En esta configuracién de equilibrio
los nicleos pesados no se encuentran en contacto entre si, y el nacleo ligero se encuentra
en medio de los micleos pesados, de manera que los centros de masa de los nicleos pe-
sados y del ligero se encuentran a lo largo del eje molecular z, con 8, = 0°. Sin embargo,
los ejes de simetria de los nicleos pesados estdn orientados simétricamente respecto al
eje molecular =z formando un angulo 82; = —6@22 = 60°.

Tomando los valores de los pardametros de los niicleos %6Sr y " Ba dados por la
ecuacién (3.77) se obtiene la siguiente expresién para el potencial internuclear V' (p, A):
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Figura 4.7: Configuracién lineal considerada en el modelo algebraico para molécu-

las de tres cumulos, con los centros de masa de los tres micleos a lo largo del eje
molecular z, con 02, = —f22 = 60° y 6, = 0°.

Ve, N) = (xp+ X120 + XT) (2b2>

+[4(Xp + Xi2p + XT))) — 7.938(X12p + XT) + €5} (2b2>

i -:'>b2) + a0 + X7))) — 7-938xT + €3] (252)

+2xr <2b2> —61. 923(x12p + X12 + X7) + const

(4.19)

donde en la constante aditiva se consideran aquellos términos que sélo dependen de la
estructura de los micleos individuales.

Ahora los parametros del Hamiltoniano (4.5) pueden ajustarse pidiendo que el po-
tencial mapeado presente también un minimo para una configuracién triangular similar
ala dela figura 4.1 i.e. 82y /== —@2 = 15% y 0, £ 0°. En este caso los valores permitidos de

los pardmetros del Hamiltoniano (4.5) que aparecen en el potencial (4.19) se muestran
en la figura 4.8.
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Figura 4.8: Valores permitidos, para el caso de la configuracién lineal de la figura
(4.7), de los parametros del Hamiltoniano (4.5).

En la figura 4.8 nuevamente pueden observarse las diferentes combinaciones de los
pardmetros {x’5}, que determinan la estructura especifica del espectro de energia de la
molécula nuclear, donde para las combinaciones xi2,+X7T, XN, ¥ XT+X12p-+X12 Presentan
un comportamiento practicamente constante y que resulta en una estructura del espectro
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de energfa molecular fija para las excitaciones asociadas con estas combinaciones de los
pardmetros del Hamiltoniano del modelo.

) Otros pardmetros como €, ¥y €., varian muy rapidamente conforme disminuye el valor
de xn,. Sin embargo, estos pardmetros afectan muy poco la estructura general de los
espectros de energia de la molécula nuclear de tres ctinulos.

140
6 o
O
120 | 1 g ]
100 1
Sq, .
= 80", 1
= o,
= S,
= 60 . ]
-,
40 e, ]
20 g - E
N e tnerencacansne®®”
o
16 17 18 19 20 21 22

P [fm]

Figura 4.9: Potencial internuclear en la coordenada p para dos orientaciones dife-
rentes 0z = —f2 = 60° y O3; = —622 = 15°, que resulta de reproducir las caracteristi-
cas principales del potencial arménico de ‘“doble-convolucién’para la molécula
9687 +10 Be +116 Ba en una configuracién de equilibrio de tipo lineal.

Por lo tanto, los espectros roleculares presentaran la misma estructura para las ban-
das vibracionales y rotacionales, para diferentes conjuntos de parametros {x%s}, aunque
en diferentes escalas de energia.

Los potenciales que resultan de considerar las condiciones anteriores se muestran en
la figura 4.9 para la coordenada p y en la figura 4.10 para la coordenada A. En el primer
caso se ha graficado V(p, A = Ag) donde A ¢s el valor de A en el minimo del potencial
en la configuracidn lineal o triangular. En el caso de la figura 4.10 se ha graficado
V(p = po, A) donde pp es el valor de p en el minimo del potencial en la configuracién
lineal o triangular dependiendo de la orientacién relativa de los nmicleos pesados.

El espectro de energia obtenido, nuevamente no se encuentra determinado de manera
dnica debido a las restricciones encontradas para los pardmetros. Sin embargo, es posible
calcular los espectros de energia que resultan para diferentes conjuntos de valores de

parametros {x’'s}, como se muestra en la figura 4.11 para los valores de los pardmetros
dados en la siguiente tabla:
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Figura 4.10: Potencial internuclear en la coordenada )\ para dos orientaciones dife-
rentes 031 = —033 = 60° y 021 = —620 = 15°, que resulta de reproducir las caracteristi-
cas principales del potencial armdénico de “ doble-convolucién”para la molécula
965y 4+ 10Be4-196Ba en una configuracién de equilibrio de tipo lineal.

Xp = 0.40745 MeV
xr = —0.146 MeV
X12p = 0.09793 MeV
X = 77.3299 AleV
g, = —38.28326 MeV
£y = —425.5174 MeV
xn, = =—0.00796 MeV
xXn, = =—0.36 MeV
x12 = 1.39432 M eV
ng, = 5}.

n,\o = 1

a = 0.00234 MeV

c = 0 MeV

b = 170 fm. (4.20)

El pardmetro a se ha calculado del momento de inercia para esta molécula dado por

(8]:
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. kK2
S . @ = 5 - Sz
e (11298 + p(12)3A8)
12 T —
(4.14),54,1,(57,15) 1~ m.
11 {
10 I Y TR R IRLY (4,14),52,1 0] " - 1
©sse ea gy (41452.08605) ®12).54,1(63,12) 1
9r {4 (8.12).53.1,(62,12) 0* -]
| {4,14),56,1,(61,14) ¥* (4,14).51,1,(54,18) 1°  (8,12).62.7.(81,92) 1"
7 . J
(0,13),55,1,(62,13) 1
T ef ]
E 5 F (4,14),55,1,(60,14) 0* R
w (6.13),54,1,{61,13) v
4 r 4
3r . ——— ' (6,13),53,1,(60.13) 1* 1
(4,14),54,1,(59,14) 1 pusiniitniiai i
(6.13),52,1(50,99) 1
2r i
1} (4.14).53,1.(58,14) 0* J
(4.14),52,1,(5700 " o -l
or (4.14),51,1,(56,14) 0"~ —
T
(AcHg) Np My (Ap), L

Figura 4.11: Espectro de energia para la molécula °Sr41°Be+!9Ba obtenido al
reproducir ¢l potencial armdénico de ”doble-convolucién® para esta molécula, con-
‘siderando el caso de una configuracién de equilibrio de tipo lineal. Nuevamente,
en esta figura tdinicamente se muestran las cabezas de las bandas vibracionales, las
bandas rotacionales se encuentran en una escala de energias mucho menor.

En la figura 4.11 se han indicado las irreps de los diferentes acoplamientos considera-
dos en el modelo. Aqui (A¢, i) corresponde al acoplamiento de las estructura internas
de los niicleos entre si; 12, y na corresponde al mimero de vibraciones en los movimientos
relativos, (A, 1) representan las irreps totales, que resultan de considerar los diferentes
acoplamientos para la molécula trinuclear, y L™ representan el momento angular y la
paridad del estado de menor energia de cada banda vibracional.

En el espectro de energia de la figura 4.11 se observa la posibilidad de obtener espec-
tros, para moléculas trinucleares, con caracteristicas un poco diferentes a las obtenidas
en el espectro de la figura 4.6, para la molécula trinuclear en una configuracién de equi-
librio triangular, porque, en el caso lineal la separacién entre las bandas vibracionales
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es un poco menor que en el caso triangular.

También, al comparar el espectro de la figura 4.11 con el caso de la hipotética molécu-
la nuclear 96Sr—+19Ba del capitulo anterior (figura 3.14), puede observarse que los es-
pectros obtenidos para los sistemas ?6Sr+1°Be—+-11Ba, en el caso lineal, y 96Sr+145Ba,
son muy parecidos en la estructura de las bandas vibracionales, pero en una escala de
energfas diferente.

Al comparar estos resultados con los obtenidos en el caso de moléculas nucleares de
dos ciimulos, se observa que en el caso de tres ctimulos la separacién en energfa para
los estados rotacionales, en una misma banda vibracional, resulta ser mucho
menor que en el caso de dos ctiimulos. Lo anterior se debe a que estas moléculas de
tres ciimulos son geométricarmente mas extendidas que las moléculas de dos cimulos.

También de estos resultados se obtiene que las transiciones cuadrupolares en molécu-
las nucleares de tres cimulos se presentaréan principalmente entre los estados rotacionales
de una misma banda vibracional, ya que estos estados rotacionales corresponden a una
sola irrep del grupo SU(3) total. Por otra parte, las transiciones cuadrupolares entre
estados moleculares de diferentes bandas vibracionales se presentardn con una probabi-
lidad muy pequeiia, porque estas bandas vibracionales corresponden a diferentes irreps
del grupo SU(3) total.
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Capitulo 5
CONCLUSIONES.

A continuacién se presentan los resultados obtenidos en esta investigacién, asi como
las conclusiones que se pueden obtener de los mismos.

Antes recordemos que los principales objetivos de este trabajo de investigacién, fue-
ron:

» Obtener caracteristicas generales de los espectros de energia de moléculas nucleares
de tres nicleos.

s Proponer un posible Hamiltoniano algebraico para moléculas nucleares con es-
tructura interna.

s Establecer la conexién del Hamiltoniano con el potencial internuclear.

e Aplicar el modelo para moléculas nucleares de dos micleos, a moléculas nuclea-
res conocidas (*?C + '2C) para comparar los resultados con los existentes en la
literatura.

s Reproducir los potenciales internucleares de las moléculas, calculados por el mé-
todo de “ doble-convolucién 7, partiendo del potencial mapeado del Hamiltoniano
algebraico.

Siguiendo el procedimiento inverso:
e Obtener los parametros del Hamiltoniano algebraico del modelo (o restricciones

para los mismos), partiendo de los potenciales internucleares. Esto es importante
para moléculas nucleares hipotéticas, donde aiun no hay informacién del espectro.

» Obtener los espectros de energia de las moléculas nucleares ?C + 12C y 9%Sr +
10Be+ !%6Ba con los pardametros del Hamiltoniano obtenidos de los potenciales
internucleares.
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Los resultados de este trabajo de investigacién se pueden resumir de la siguiente
manera: ’

Para investigar estas propiedades de las moléculas nucleares, se propuso un posible
Hamiltoniano algebraico para la descripcidén de las excitaciones moleculares en sistemas
de dos y tres niicleos, considerando en el Hamiltoniano del modeclo la estructura interna
de los nicleos utilizando el modelo algebraico de bosones interactuantes (IBM) [14, 15,
16], en su versién apropiada para cada niicleo.

En este modelo se considerd que las interacciones cuadrupolares entre los consti-
tuyentes de las moléculas resultan ser las més importantes para el caso de sistemas
moleculares formados por nucleos bien deformados.

Como primer paso en la aplicacién del modelo, se considerd el sistema 2C~+12C, pa-
ra el que se ajustaron todos los parametros del Hamiltoniano reproduciendo de manera
satisfactoria las resonancias moleculares reportadas en la literatura [24, 41]. Con los valo-
res obtenidos para los pardametros del Hamiltoniano comparamos el potencial molecular

- mapeado del Hamiltoniano del modelo con el potencial molecular de este sistema, calcu-
lado por el método de “doble-convolucién”, resultando que ambos potenciales presentan
caracteristicas similares en las cercanias del minimo de energia para dos orientacionecs
diferentes de los ejes de simetria de los niicleos de carbén.

De estos resultados se puede concluir que; es posible reproducir el comportamiento
de los potenciales moleculares en las cercanias del minimo de energia, partiendo de
reproducir las resonancias moleculares de un sistema.

El resultado anterior fue muy importante para este trabajo de investigacién, porque
condujo a considerar el proceso inverso donde, partiendo de reproducir el potencial
molecular de un sistema, se pudiera determinar la estructura de los espectros moleculares
del mismo.

Para reproducir estos potenciales moleculares se considerd la técnica de estados co-
herentes [56, 57, 64] que permitié obtener los potenciales mapeados del Hamiltoniano
algebraico.

Con los potenciales mapeados del Hamiltoniano, se reprodujeron los potenciales mo-
leculares calculados por el método de “doble-convolucién”, reproduciendo algunas de
las caracteristicas mas generales en las cercanias del minimo de los potenciales inter-
nucleares para los sistemas moleculares que se consideraron en este trabajo. Con este
procedimiento se pudieron determinar los pardmetros del Hamiltoniano y posteriormente
se obtuvieron los espectros moleculares de moléculas nucleares.

Cuando se reprodujeron algunas de las caracteristicas maés generales de los potencia-
les moleculares calculados por el método de “doble-convolucién”, se traté de determinar
de manera tinica todos los pardmetros del Hamiltoniano del modelo, que estdn relacio-
nados directamente con las excitaciones moleculares.

Sin embargo, siguiendo el procedimiento anterior, no fue posible determinar to-
dos los parametros de este modelo, porqgue al reproducir los potenciales moleculares e
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intentar determinar de manera 1inica estos parametros, se encontraron algunas inconsis-
‘tencias entre los potenciales mapeados y los potenciales de “doble-convolucién” cuando
se consideraron diferentes orientaciones relativas de los ejes de simetria de los nicleos
en las moléculas.

Una posible explicacién para estas inconsistencias es que los pardmetros del modelo
no se hayan podido determinar de manera tnica, debido a que los operadores que con-
sideramos pueden conducir a que el mapeo del Hamiltoniano del modelo, presenta una
estructura rnuy rigida, que sélo permite reproducir un nimero reducido de propiedades
de los potenciales.

Para superar estas inconsistencias se determinaron los parametros relacionados con
las excitaciones moleculares partiendo de dar valores continuos a uno de los parametros
del Hamiltoniano. Siguiendo este procedimiento se encontraron restricciones para los va-
lores permitidos de estos pardmetros, con los que se obtuvieron espectros caracteristicos
para moléculas nucleares de dos y tres cimmulos.

De los resultados anteriores se puede concluir que, cuando se considera un modelo
algebraico para moléculas nucleares, es necesario que el potencial asociado al Hamilto-
niano del modelo no sélo presente un minimo en funcién de las distancias en las nisinas
posiciones internucleares que el potencial molecular, sino que también serd necesario que
el potencial mapeado reproduzca otras caracteristicas de los potenciales moleculares, sin
llegar a contradicciones entre los potenciales del modelo y los potenciales moleculares
obtenidos por el método de “doble-convolucién”. Para lo anterior, puede ser necesario
considerar Hamiltonianos mads generales que los considerados en el actual trabajo de
investigacién.

Con los parametros del Hamiltoniano, determinados de las restricciones encontradas
al reproducir los potenciales moleculares, se pudieron obtener varios espectros carac-
teristicos para los diferentes sistemas moleculares que se consideraron en este traba-
jo i.e: la molécula nuclear 2C+!'2C y las posibles moléculas nucleares °6Sr+!'°Ba y
963r4-10Be+146Ba.

En los espectros de energia obtenidos para estos sistemas se pueden observar di-
ferentes caracterfsticas en su estructura de bandas vibracionales y rotacionales, y que
dependen principalmente de la extensién geornétrica de las moléculas.

Por ejemplo, para el caso de la molécula 2C+-!2C, (ver tabla 3.3 y la figura 3.5) el
espectro de energia presenta una mezcla muy grande entre las bandas vibracionales y
rotacionales. Deutro del modelo, esta mezcla se debe principalmente a una scparacién
internuclear “pequeiia” en la posicién de equilibrio en el potencial molecular, junto con
una masa reducida del sistema también “pequena”, que resultan en un momento de
inercia muy chico, con el que las bandas rotacionales de esta molécula facilmente se
mezclan con las bandas vibracionales en el modelo.

Es importante también notar que el espectro que resulta para esta molécula repro-
duce satisfactoriamente las propiedades generales del espectro molecular reportado en
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la literatura para este sistema [24, 41].

De los resultados anteriores se concluye que es posible obtener algunas caracteristicas
generales de los espectros moleculares al reproducir varias propiedades de los potenciales
moleculares, en donde se obtuvieron algunas restricciones para los valores permitidos de
los pardmetros del Hamiltoniano.

Este resultado es muy importante, porque sugiere la posibilidad de obtener los es-
pectros moleculares (o al menos caracteristicas generales de los mismos) a partir de
reproducir los potenciales moleculares de moléculas para las que atin no existe informa-
cién experimental de sus espectros.

Siguiendo este procedimiento para obtener los parametros del Hamiltoniano reprodu-
ciendo primero los potenciales moleculares, se obtuvieron espectros caracteristicos para
las posibles moléculas nucleares %°Sr+11°Ba y 9°Sr+1°Be+!1Ba donde los potenciales
moleculares de “doble-convolucién” presentan un minimo de energia para separaciones
internucleares distintas de cero.

Para el caso de las moléculas nucleares 96Sr+1°Ba y 96Sr+ °Be+14¢Ba, se encon-
tré que los espectros de energia de las moléculas de niticleos pesados presentan una muy
bien definida separacién entre las estructuras de las bandas vibracionales y las bandas
rotacionales, porque para sistemas moleculares con niicleos pesados los momentos de
inercia son muy grandes, resultando en un “empaquetamiento” de los estados rotacio-
nales alrededor de la cabeza de las bandas vibracionales de la molécula. Esto difiere
considerablemente respecto al caso del sistema 12C+-12C.

Para estas moléculas también se observaron otras diferencias en la estructura de sus
espectros de energia. Principalmente en la estructura de bandas vibracionales; debido
a que en el sistema 96Sr+146Ba la banda vibracional base y las primeras bandas vibra-
cionales excitadas corresponden a diferentes nimeros de excitacién en el movimiento
relativo, acoplados con una sola representacién irreducible de las estructuras internas
de los nicleos. Otras bandas vibracionales que resultan de otros acoplamientos de la
estructura interna de los nicleos se encuentran a energias mucho mayores respecto a la
banda vibracional base.

Mientras que para el sistema %6Sr+!°Be+1!1Ba en una configuracién de equilibrio
lineal, las bandas vibracionales presentan separaciones menores para las bandas asocia-
das con los diferentes acoplamientos entre los movimientos relativos de los centros de
masa de los niicleos y todos los posibles acoplamientos de las estructuras internas de los
nicleos.

Por otra parte, a diferencia de los 1ltimos dos casos, para la configuracién de equi-
librio triangular para la molécula trinuclear se encontré que todas las posibles bandas
vibracionales presentan separaciones energéticas muy grandes entre ellas, del orden de
1 MeV o mayores.

De los resultados anteriores dentro del modelo para moléculas nucleares con estruc-
tura interna podemos concluir dos hechos principales:
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El primero es que la estructura de las bandas rotacionales de las moléculas en este
modelo estd definida principalmente por la extensién fisica de la molécula en la posicién
de equilibrio del potencial molecular.

El segundo es que la estructura general de los espectros de energia para moléculas
nucleares de tres cimulos, sugiere que las transiciones cuadrupolares que pueden pre-
sentarse en estos sistemas estardn dominadas por las transiciones entre los estados rota-
cionales de una misma banda vibracional. Esto debido a que estos estados rotacionales
corresponden a una sola irrep del grupo SU(3) total. Por otra parte, las transiciones cua-
drupolares entre estados moleculares de diferentes bandas vibracionales se presentarin
con una probabilidad muy pequeiia, porque estas bandas vibracionales corresponden a
diferentes irreps del grupo SU(3) total.

También, es immportante sefialar que la estructura de las bandas rotacionales, en los
espectros de energia para moléculas trinucleares, resulta ser muy diferente a la estructura
del espectro obtenido en el modelo algebraico sin estructura interna para estas molécu-
las [13]. Esto porque, en este espectro sélo es posible observar una estructura rotacional
para la banda base de energia y para mayores energias la presencia de una interaccién
de tipo Coriolis en el Hamiltoniano, immpide que todas las demas bandas excitadas mues-
tren una estructura de bandas rotacionales, de manera contraria a los resultados de los
modelos geométricos, donde se observa una clara separacién en la energia de las bandas
vibracionales y las rotacionales, de manera similar a los resultados de nuestro modelo.

Trabajos futuros en modelos algebraicos para moléculas nucleares de dos y tres cimu-
los deberan considerar Hamiltonianos mads generales que los considerados en este trabajo.
Esperando que estos Hamiltonianos permitan reproducir mas caracteristicas de los po-
tenciales moleculares, para asi determinar de manera tnica todos los pardmetros del
Hamiltoniano obteniendo un sélo espectro permitido para moléculas nucleares.

Adicionalinente sc¢ podria considerar informaciéon extra, como pucde ser el caso de
las transiciones clectromagnéticas para moléculas nucleares, que si bien aiin no se han
medido experimentalmente, ya se han realizado experimentos en esta direccién [73], que
posiblemente perinitirdn obtener mayor informacién de los parametros del Hamiltoniano
de modelos algebraicos.
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Apendlce A
POTENCIALES MOLECULARES

A.1. Potenciales moleculares calculados por el mé-
todo de “doble-convolucion”

En esta seccién se revisan, muy brevemente, algunos de los aspectos mds genera-
les relacionados con los cdlculos de los potenmales moleculares mediante el método de
“doble-convolucién”. Estos potenciales se consideraron para la determinacién de algu-
nas condicionesque deben satisfacer los parametros del modelo algebraico para moléculas
nucleares de dos y tres cimulos.

El potencial molecular en_genera] puede expresarse como la suma de los potenciales
internucleares por pares Vj;(R;). Es decir, el potencial total V(Ri2, Rz, ..., R(v—_nnw, )
de la molécula puede expresarse de la siguiente manera:

VR) =DV, (Ry) (A1)
i<j
donde ﬁij corresponde al vector que une los centros de masa de los nicleos 7 y 7 e indican
los diferentes nmiicleos que conforman la molécula nuclear (i,7=1,2 para moléculas de dos
nucleos 6 ¢,57=1,2,3 para moléculas de tres nucleos ).
Debido a que el potencial que describe la interaccién entre cada uno de los pares
de nicleos debe depender no sélo de la distancia relativa entre los nicleos R,_, sino

también de las orientaciones relativas de los nicleos, es posible considerar un potencial
de “doble-convolucién” dado por la expresién:

VRy) = [ [ dridrzp (e p ) v (o), (A.2)

donde s = Ry; + r; — ra.
' Para el potencial nuclear se consideran interacciones efectivas del tipo M3Y [6, 49],
para las densidades nucleares de cada uno de los fragmentos de la molécula nuclear se
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considera una densidad dada por la distribucién de Fermi:

= Po
OO T e {2 (7= Fo L+ Toana oV @O ) 1] (A3

La constante pp se fija de manera que las densidades de protones y neutrones corres-
pondan al nimero de protones Z y NN respectivamente. El radio Rp y el parametro de
difusibidad a se toman de los cédlculos del modelo de gota.

El potencial molecular que se obtiene del método de *doble-convolucién” para cual-
quiera dos nicleos de la molécula con una orientacién en el espacio dada por los déngulos
de Euler 2; y §22, se obtiene realizando una expansién multipolar y estarda dado por [74]:

VR, Q) = D VIR (R) D) o (S) D)2 o (R2) Yagus (R) (A.4)
Adpe
donde D;):‘o ) y D,)g_o (£22) corresponden a las matrices de Wigner para rotaciones en
tres dimensiones, que permiten describir la orientacién relativa de los dos nicleos. Por
otra parte, Yi,.,(R) describe la orientacién del eje que une los dos nicleos respecto al
sistema de referencia del laboratorio.

Para el caso en que ambos fragmentos se encuentren alineados a lo largo del mismo
eje de simetria, formando una molécula nuclear de dos ciimulos en una configuracién
lineal [ﬁ = (0,0),;, = 2 = (0,0, O)] se obtiene finalmente la siguiente expresion para
el potencial molecular:

VR) =V(R) =3 Vi, () (A.5)
A
donde el termino V{{>¥2 (R) del desarrollo multipolar estard dado por:
: 2
e (R) = = (aparepziisus))® [ dridrer?rips, (r1) pag (72)
) Fz\u\'.w\:: (R) (7‘1, T2; R) (A'G)
donde:
pr)= D pa(r)Yao (P, (A7)

A=0,2,3,4

(A1 d2p2| Aapes) es el coeficiente de Clebsch-Gordan y Fi,aga, (71, 72; ) corresponde al
kernel del potencial de “doble-convolucion” y esta dado por:

Fayans (R) = / g®dg Jalar) irkar) IakaR) T (@) - (A.8)

El término 7 (q) corresponde a la transformada de Fourier del término de interaccién
entre pares de nucleos, j, son las funciones de Bessel esféricas.

;— TESIS.CON
FALLA.DE ORIGEN




APENDICE A. POTENCIALES MOLECULARES. 97

Para el potencial nucleén-nucleén v (7) que aparece en el potencial de “doble-convo-
lucién” (A.2) se consideran dinicamente las componentes isoescalar vgo € isovectorial vo;
de un potencial con una interaccién de tipo M3Y dado por la siguiente expresién:

. 2
v (r12) = voo (8) + Jood (8) + (vm (s) + Jo16 (s)) T -T2 + %—- (A.9)
donde [6]
e—dr —2.57
voo (1) = [ 2134 25 ] MeV
—4r -~2.57
v () = [ 48855— +1175.55—— = ] MeV . (A.10)

La magnitud del potencial isoescalar de pseudo-intercambio de rango cero Joo se
toma de acuerdo a lo comiinmente establecido Joo = —276 MeV fm3 mientras que para
el isovector de rango uno se toma Jm 217 MeV fm3 [6]

Sin embargo, debido a que en el potericial de interaccién (A.2) aparece una depen-
dencia explicita en la densidad nuclear, el potencial molecular (A.4) presenta como una
caracteristica general una fuerte atraccién de algunos cientos de A eV, para el caso del
traslape total de las densidades, que no corresponde de ninguna manera a una situacién
fisica real.

Debido a la dificultad anterior, en la regién donde las densidades nucleares de ambos
nicleos presentan un traslape considerable se introduce adicionalmente un potencial re-
pulsivo V,..,(R), que se origina por los efectos de compresién y traslape de las densidades
nucleares [6].

Para el caso de las moléculas nucleares de dos cimulos consideradas en el capitulo
3, los potenciales moleculares para los sistemas 12 C + 2C y 96Sr + 46Ba fueron
calculados siguiendo el procedimiento anterior.

Por otra parte, para los potenciales moleculares considerados para la molécula 96Sr
+ 1°Be + !46Ba (ec. 4.14), en general los potenciales que pueden calcularse directarnente
del método de “doble-convolucién” corresponden a los potenciales V(R,;,9,,€2;), con
i, = 1 2,3, pero expresar estos potenciales en términos de las coordenadas de Jacobi
(7, X ) (ec. 4.2), resulta muy complicado.

Para resolver estas dificultades se propone una expasién armdnica para estos poten-
ciales, conservando solo termmos hasta orden cuadrédtico en las separaciones relativas
(607 =P —Po,é XN=x-x 0), obteniendo la siguiente expresién [8]:

Viotat = Z‘/‘U(R‘U) = 2 ch( ri— ":1)2 =3 p(P - PO)2+ CP(T—TD)z (A.11)

i<j i<j




98 POTENCIALES MOLECULARES.

donde se-han utilizado las definiciones de las coordenadas de Jacobi (4.2) y que corres-
ponde al tipo de potencial molecular que se ha considerado en el capitulo 4 para rmolécu-
las nucleares de tres ciimulos donde:

023177.? -+ 013777.3
C, = 21—
(my + ma)
Chn = Cia+Ca (A.12)

para el caso de moléculas nucleares de tres ciimulos en configuraciones de equilibrio de
tipo lineal y:

2 2
C,, = Ci2+ ——-——_023m1 + 013;712
(777-1 ~+ m2)

C Cha + Cha3 (A.13)

para el caso triangular. .

Los coeficientes Cy; = gv—(ﬁﬁg‘&lgu__?mm 02,=030 Q2=02 COrresponden al valor de la
segunda derivada del potencial V(R ;;,$21, 22) en la posicién del minimo (R;; = Ri;jo8% =
Q4o 25 = Qj0), que resulta de la expansién del potencial general (A.1), conservando sélo
‘términos de orden cuadrdtico.

Para el caso de las moléculas nucleares de dos cimulos 2 C 4 12C y 968r 4 146Bg
consideradas en el capitulo 3, y de la molécula nuclear 96Sr + °Be+ !“6Ba considerada
en capitulo 4, los potenciales moleculares que se obtienen por el método de “doble-
convolucién” fueron calculados por § Misicu como parte de la colaboracién que él man-
tiene con el grupo de trabajo del Dr. Hess.
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Apéndice B

GRUPO DE SIMETRIA
G =Uc,(6) ®Uc,(6) @ Ur(4).

B.1. Posibles cadenas dinamicas del grupo de sime-
tria G = U, (6) ® Ug,(6) @ Ur(4)

En esta seccién se presentan las posibles cadenas dinamicas asociadas con el grupo
de simetria G = Ug, (6) ® Uc,(6) @ Ur(4), que se considerd en el capitulo 2 al construir
el modelo para moléculas nucleares de dos ciimulos con estructura interna

Antes de considerar estas cadenas dinamicas del grupo Ug, (6) ® Uc,(6) ® Ur(4)
recordemos rdapidamente la conexién entre los operadores de este grupo de simetria y su
contenido geométrico, dado por los valores de expectacion de estos operadores respecto a
los estados coherentes (3.42,3.58), con los que posteriormente se obtienen los potenciales
moleculares.

Si consideramos los operadores de Casimir asociados con el movimiento relativo,
utilizando la técnica de los estados coherentes [56, 57, 64}, pucde obtenerse el contenido
geormmétrico de estos operadores calculando su valor de expectacion respecto al estado
. coherente (3.42):

(Sf + 6, .pf)N

VNI + 63N 105

y si se considera el mapeo geométrico de los operadores de Casimir utilizados para
describir las estructuras internas de cada uno de los niicleos, se utiliza el siguiente estado
.coherente (3.58):

|V, 6, ) = (B.1)

(3t + az - d N

Nazi; Bi, 02 ) = :
| 2 ﬁ: 21) \/Ng.-!(1+a§i)N2‘

con ae; dado por la ecuacién (3.63):

99
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1
Q20 = -2',3i(3 cos? 8y; — 1)
3 .
Qrox1i = ﬂ:\/;ﬁi sin(262;)

' 3. .
Qi = \/;ﬁi sin?(62:)

Los operadores de Casimir de interés en el estudio del mapeo geométrico de los
Hamiltonianos asociados con las cadenas dindmicas del grupo de simetria Ug, (6) ®
Uc,(6) ® Ur(4), se muestran en la tabla B.1.

Los valores de expectacién de estos operadores respecto al estado coherente total,
que resulta del producto directo de los estados coherentes del movimiento relativo y el
estado coherente de cada uno de los niicleous, se muestran en la tabla B.2, donde los
signos (+) y (—) en el mapeo geométrico de los operadores de Casimir de los grupos
SUc,,(3) y SUr(3), corresponden al caso de niicleos prolatos (+) y al caso de nicleos
oblatos (—).

El parametro J; estd relacionado con la distancia relativa r mediante por la ecuacion
(3.46):

r _ 51
Vv2Ne  /(Q +63)
h
b = . B.2
WT ( )

Ahora se presenta una lista con las posibles cadenas dindmicas pertenecientes al
grupo de simetria Ug, (6) ® Uc,(6) ® Ur(4), también se muestran las expresiones de los
Hamiltonianos de cada una de estas cadenas dindmicas, en términos de los operadores
listados en la tabla B.1, y finalmente para cada caso se describen las propiedades fisicas
mads importantes de los potenciales moleculares, de cada cadena dinamica, calculados
como el valor de expectacién de cada Hamiltoniano respecto al estado coherente total.

Utilizando una notacién simplificada para las siguientes cadenas dindmicas se han
omitido el grupo mas grande de cada cadena i.e: el grupo de simetria Ug, (6) ® U, (6) ®
Ugr(4) asi como el grupo final SO(2) que también se ha omitido, para simplificar un
poco la notacién y que esta no sea demasiado repetitiva.
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: Grupo - ¥ Operador de Casimir
Uc(6) iC2 (Uc,(6)) = N2i(Nzi + 5)
Uc,s(8) | C2 (Ucia(6)) = C2 (Ucy (6)) + Cz (Ucu(6)) + 2 z: CLCj2
C3(S0c,(6)) = Nai(Nzi +4) — (sfs]—a }- d 1) (sisi—a;-a;)
C2 (50c,.(6)) = Cz (50¢, (6)) + C2 (SOc, (6)) +
O ‘JZ (Cu) (C - Cuz) + ugl (Cze) (C - Ch
Cz (Uc‘ (5)) = hu; (g + 4)
C2 (UC'u(s)) = C2 (Uc,(5)) + C2 (U (5)) + 2 Z C:lc
SOC‘(s) 1C2(50¢,(5)) = fai (g + 3) — (d I I) (d i d )
2 C2 (50¢,,(5)) = Cl (SO0c, (5)) + C2 (50c2(5)) +
|7 | =, (o) (S - k) + = (%) (S —<h
SUz(3) | C2(SUG@)) =2 (QF + 3E3)
: — ~ N2 = =
SUC,;(3) | C2 (SUG,(3)) = 2 ((Ql +Q2) + 8 (L + L) )
| 'SUR3). | Ca(SUR3)) = 2 (Q% + 3L%)
— - " 2 ~ " =
SUR3). (| C2(SUR(3)) =2 ((Ql +Qz+/3Qr) +§ (L1 + L2+ LR)Z)
. 80¢i(3):|:C2 (S0:(3)) = L?
e - ~ b4
506,5(3) | C2(50c,2(3)) = (L1 + £2)
SOcy(3) | C2(SOR(3)) = L% .
50cr(3) | C2(SOr(3)) = (£1 + L2 + L)
50cp(4) | C2(SOr(4)) = Na(Nr+2) — (shsh—p h-B L) (shRsn—P - P R)
Tabla B.1: Operadores de Casimir pertenecientes a los diferentes subgrupos del

grupo de simetria Ug,(6) ® Uc,(6) ® Ur(4).

1

Uc(6) ® U,(3) D SUL(3) @ SU,(3) D SU(3) D SO(3).

En esta cadena dinamica, los grados de libertad internos de los dos niicleos estédn
acoplados fuertemente a nivel del grupo Uc(6) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo corresponde un acoplamiento a nivel del grupo SU(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dinadrmica resulta ser:

“TESISCON .
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‘| Grupo: = Valor de expectacién - Lo

Uei(6) | (Ca (Uc(6))) = Na:(Nai + 5)
e (Cz (Wer, (6))) = Cz e O ¥ Cz e ®ON + . -
Feu® Ry [1+ $818: BeosOn — 0) —1]*

S0c,(6) | (Cz(SOc,(6))) = Naa(Nazi + 4) — Ngg (Nog — 1) =880 2n s

(1+67)
SOc;(6) | (C2(S50c,;(6))) = (C2 (SOc,(6))) + (C2 (SO, (6)))

Uc,(5) (C2 (Uc,(5))) = Ty + D22 -

(C2 U, (B))) = (Cz (U, B + (Cz (U B +
Uc12(5) TRy 3amy [36182 (3 cos(621 — 622) — ]*
S0c,(5) | (C2(SOc.(5))) = {8 L

505,,(8) | (C2 (50, (5))) = (C1 (SO, (5))) + (T2 (50, (5)))
SUc,(3) | (C2 (SUc,(3))) = 10Ny + 52T 2 4+ /24, + 167)

| AC2(SU.(3))) = (C2 (SUc, (3))) + (C2 (SUc, (3))) +

| 8Yes®). BN NmmBL () = By ][t & B2)(3cos? (621 — B22) — 1)
[ sURG) . [ (C2 (SURGY) = 3555 + MERE
[t =] {C2(SUT(3))) = (C2(SUc, (3))) + (C2 (SUc,(3))) + (Cz2 (SUR(3))) +

\/gt%’:—)-l;'—j_"%‘-[l + %](3c082(021) - 1)+
ﬁzlijgﬁ fe2fe (1 + £3:](3cos?(622) — 1)+
R 8Nl (1 = £51(1 & 2-1(3cos?(021 — 022) — 1)
S0c,(3) | (C2(SOc,(3))) = St

S0¢,3(3) | (C2(80¢i,(3))) = (C2 (S0, (3))) + (C2 (SO, (3)))

50c,(3) | (C2(SOR(3))) = ook

SO0cr(3) | (€2(SO7(3))) = (C2 (SO¢, (3))) + (C2 (SO¢,(3))) + (C2 (SOr(3)))

SOc,(4) | C2(SOR(1)) = NV +2) — N(N —1) (155)°

|svr@ |

Tabla B.2: Valores de expectacién para los operadores de Casimir asociados con
los diferentes subgrupos del grupo de simetria Uc, (6) ® Uc,(6) @ Ur(4).

H = Xé‘nc2 (UCu (6)) + Xé‘ucz (SUCu (3)) + xrC2 (SUR(3)) +
x7C2 (SUr(3)) + aL%- + bK? . (B.3)

pii]

En esta notacién acoplamientos “fuertes”, se refiere a un acoplamiento a nivel de
grupos mayores a U(3), o en este grupo, para los grados de libertad de los niicleos de la
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molécula dinuclear, asi como para el movimiento relativo, y acoplamientos “débiles”se
refiere a un acoplamiento a nivel de los grupos menores a U{3).

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total puede
presentar un minimo para distancias internucleares diferentes de cero, para combinacio-
nes especiales de los pardmetros xr ¥y Xr. Adicionalmente la posicién de minimo en el
potencial puede variar en funcién de la orientacién relativa de los ejes de simetria de los
nicleos, asi como la diferencia de energias para diferentes orientaciones.

2
SUC, (3) ® SU,(3) ® SUL(3) D SUL(3) ® SU,(3) D SU(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos niicleos estdan
acoplados fuertemente a nivel del grupo SUc(3) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta en un acoplamiento a nivel del grupo SU(3).
Esta cadena dinamica corresponde al caso que se considerd en el modelo para moléculas
nucleares de 2 ctimulos con estructura interna en el capitulo 2 . El Hamiltoniano asociado
esta cadena dindmica es: .

H = Xcy C2 (SUC) (3)) -+ Xc;cz (SUC2 (3)) -+ XC)2C2 (SUCu(S)) —+
XrCz (SUR(3)) + x7C2 (SUT(3)) + aLF + bK? . (B.4)

Como vio en el capitulo 2 este Hamiltoniano puede generalizarse para ajustar de
manera adecuada los potenciales moleculares utilizando un Hamiltoniano como el con-
siderado en la ecuacién (3.53).

El valor de expectacion de este Hamiltoniano respecto al estado colierente total puede
presentar un minimo para distancias internucleares diferentes de cero, para combinacio-
nes especiales de los parametros xr y Xr. Adicionalmente la posicién de minimo en el
potencial puede variar en funcién de la orientacién relativa de los ejes de simetria dc
los nicleos, as{ como la diferencia de energias en la posiciéon del minimo para diferentes
orientaciones.

3
Uc(6) ® Up(3) D {Un(5) D SOL(5)} ® SOL(3) D SOL(3) ® SO,L(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estdn
acoplados fuertemente a nivel del grupo Uc(5) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular
SO(3). El Hamiltoniano de esta cadena dindmica resulta ser:

L. TESIS CON-= |
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104 GRUPO DE SIMETRIA G = Ug,(6) ® Ug, (6) ® Ur(4).

H = xt,,C2 (Ucy,(6)) + x%,,C2 (Uc,,(5)) + x&,,C2 (SOcy, (5)) +
XrC2 (SUR(3)) + x&,,LE,, + x5Lh +alf . (B.5)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un minimo para distancias internucleares iguales a cero, independien-
temente de los valores de los pardmetros xk > 0 y x% > 0, y el valor de los potenciales
en este minimo puede variar variando la orientacién relativa de los nicleos.

4
Uc(6) ® UL(3) D SUL(3) @ SOL(3) D SOL(3) @ SO,(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estan
acoplados fuertemente a nivel del grupo SUc(3) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = xt,,C2 (Ucy2(6)) + xhC2 (SUR(3)) + x&,,C2 (SUc,,(3)) +
X LE, + XRLR +ald . (B.6)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo

- puede presentar un minimo para distancias internucleares iguales a cero, independien-

temente de los valores de los pardametros xk > 0y x% > 0, y el valor de los potenciales
en este minimo puede variar variando la orientacién relativa de los ntcleos.

5
Uc(6) ® Ug(3) D {SOL(6) D SO (5)} @ SOL(3) D SO, (3) ® SOL(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estan
acoplados fuertemente a nivel del grupo SOc(6) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = XlC;zcz (chz (6)) + ch,,c2 (SOCm (6)) + xschCZ (SOC,; (5)) -+
XkC2 (SUR(3)) + x&,,LE,, + xkL: +alf . (B.7)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un minimo para distancias internucleares iguales a cero, independien-
temente de los valores de los pardmetros xk > 0 y x% > 0, y el valor de los potenciales
en este minimo puede variar, cambiando la orientacién relativa de los niicleos.
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6
Uc, (5) ® Ug, (5) ® Ugh(3) D {Uo(5) D SOL(5)} ® SU,(3)
5 S0c(3) ® SO L(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estian
acoplados fuertemente a nivel del grupo Uc(5) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular
S0(3). El Hamiltoniano asociado con cadena dindmica resulta ser:

H = xc,C2(Uc (8)) + xcC2 (Ucs (8)) + x&,,C2 (Uch2(5)) +
X%,,C2 (80c¢,.(5)) + xrC2 (SUR(3)) +
x&, . LE,, + x%L% +aly.. (B.8)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un minimo para distancias internucleares iguales a cero, independien-
temente de los valores de los pardmetros x%; > 0y x% > 0, y el valor de los potenciales
en este minimo puede variar variando la orientacién relativa de los nicleos.

7
Ug, (5)® Ug, (5) ® Ur(3) D SO, (5) ® SO, (5)®UL(3) D
D S0c(5) ® SOR(3) D SOL(3)® S0 ,,(3) > SO(3).

En esta cadena dindamica los grados de libertad internos de los dos nicleos estidn
acoplados fuertemente a nivel del grupo SOc(5) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).

El Hamiltoniano asociado con cadena dindmica resulta ser:

H = x,C:(Uc,(5)) + xt,Ca (U, (5)) + x&,Cz (SO¢, (5)) +
X2,C2 (SO0¢,(5)) + xt,,C2 (S0¢,.(5)) + xzC2 (SUR(3)) +
XrLh +x2, L%, +alf. (B.9)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un minimo para distancias internuclearces iguales a cero, independien-
temente de los valores de los parametros xk > 0y x% > 0.

8
SUc, (3) ® SU,(3) @ Uk(3)
5 SU(3) ® SU ,(3) D SO, (3) ® SO,(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos niicleos estédn
acoplados fuertemente a nivel del grupo SUc(5) y el acoplamiento entre la estructura
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interna'y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = X Cz (SUCI (3)) + XC:C2 (SU02 (3)) -+ X}:‘;202 (SU012(3)) -+
xkhC:2 (SUR)) + xhLlh: +x&,,LE, +alf . (B.10)
El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un minimo para distancias internucleares iguales a cero, independien-

temente de los valores de los pardmetros xk > 0 y x% > 0, y el valor de los potenciales
en este minimo puede variar variando la orientacidn relativa de los nicleos.

9
Oc,(8) ® O, (6) @ Uyi(3) D {O(6) D OL(5)} @ SUL(3)
| 5804(3) ® SO,(3) 5 SO(3).

En esta cadena dinamica los grados de libertad internos de los dos nticleos estan
acoplados fuertemente a nivel del grupo SO¢c(6) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = xXc C2 (SOCI (6)) -+ Xczc2 (SOC2 (6)) -+ Xé‘uc2 (SOCu (6)) -+
x%,.C2 (50¢,.(5)) + xrC2 (SUR(3)) +
xkLh +x&,,LE, +aLlf . (B.11)
El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo

puede presentar un minimo para distancias internucleares iguales a cero, independien-
temente de los valores de los parametros x} > 0 y x% > 0.

10

SO, (6) ® SO, (6) ® U 4(3) D SO, (5) ® SO, (5) ® Ux(3) D SO.(5) ® Ux(3)
5 S0(3) ® SO ,(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estdn
acoplados fuertemente a nivel del grupo SO¢c(5) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SQO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = xt,C2(80¢(6)) + xt,C2 (80¢,(6)) + x%,C2 (SOc, (5)) +
X&,C2 (80c¢, (5)) + x&,,C2 (SOc;3(5)) + xkC2 (SUR(3)) +
X';,ZLEQ + XénLgcxz + G.Lg- - (B.12)
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TEl valor de expectamon de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un mininio para dlstancxas xnternucleares iguales a cero, independien-
temente de los valores de los pardmetros x; > 0y x% > 0.

11
x U, (8) @ Ug,(8) ® Ug(3) D SO, (5) @ SO, (5) @ SOL(3)
D S0¢,(3) @ 50, (3) @ SOL(3) D SO(3) ® SOL(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estdn
acoplados débilinente a nivel del grupo SO(3) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular
S0O(3). El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = XIC‘102 (UCx (5)) -+ XICQCZ (UCz (5)) -+ XE‘; 02 (SOC‘1 (5)) +
X&,C2 (50c,(5)) + xkC2 (SUR(3)) + x&, LE, +
x&, LE, + X0 LE,, + xRLR +alf . (B.13)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un minimo para distancias internucleares iguales a cero, independien-
temente de los valores de los parametros xk > 0y x% > 0.

12
SUc, (3) ® SU, (3) @ Ug(3)
D SO0¢,(3) ® SO,,(3) ® SO,(3) D SOL(3) ® SOLK(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos ntcleos estidn
acoplados débilmente a nivel del grupo SU(3) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular
S50(3). El Hamiltoniano asociado con esta cadena dinamica resulta ser:

H = xg,C2(SUc, (3)) + x&,C2 (SUc,(3)) + x1Ca2 (SUR(3)) +
x&, L%, + x&, L%, + xenld,, + x5kl +alf . (B.14)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un minimo para distancias internucleares iguales a cero, independien-
temente de los valores de los parametros xkr > 0 y x% > 0.

13
SO, (6) ® SO, (6) ® U,(3) D SO, (5) ® SO, (5) ® SO ,(3)
D SO¢, (3) ® SO, (3) ® SO ,(3) D SOL(3) ® SO ,(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nticleos estian
acoplados débilinente a nivel del grupo SO(3) y el acoplamiento entre la estructura
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' -1nterna. y el movxmlento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular
SO(3) El Ha.rmltomano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

,H = Xc,c'z (8O0c, (6)) + x&,C2 (80¢,(6)) + x%,C2 (S0c,(5)) +
x2,C2 (80¢,(5)) + xkC2 (SUR(3)) + x&, LS, + x&,LE, +
"XcuL'é-,,'+ xkLly +alf . (B.15)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un minimo para distancias internucleares iguales a cero, independien-
temente de los valores de los pardmetros x%k >0y x% > 0.

14
Uc(6) @ Ugiz(4) D SOL(6) @ Ug(4) D U(4) D SO(4) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estédn
acoplados fuertemente a nivel del grupo Uc(6) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular U(4).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = xt,C2(Uc,(6)) + x%,,C2 (Uc,2(4)) + xrC2 (Ur(4)) +
+x7C2 (SO(4)) + aL? . (B.16)

15

Uc(6) ® SO,(4) D {Ug(5) D SOL(5)} ® SOL(3) D SOL(3) @ SOL(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estin
acoplados fuertemente a nivel del grupo Uc(6) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular
S0O(3). El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = x5,C: (Uci(6)) + x3,,C2 (Ui, (8)) + x&,,Cz2 (S0c,,(5)) +
XhCz (SOR() + X, LY, + xkL: +al} . (B.17)

El valor de expectacion de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un minimo para distancias internucleares iguales a cero, independien-
temente de los valores de los parametros xk > 0y x% > 0, y el valor de los potenciales
en este minimo puede variar variando la orientacidén relativa de los micleos.
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£(4) > SUL(3) ® Op(3) D SOL(3) ® SO,(3) D SO(3).

"ci indmica los grados de libertad internos de los dos nucleos estdn
acoplados fuertemente a nivel del grupo SUc(3) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el moévimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = x},C2(Uc,,(6)) + x&,,C2 (SUc,,(3)) + xhC2 (SOr(4))
+x&,LE,, + xRL: +alf . (B.18)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, sélo
puede presentar un minimo para distancias internucleares distintas a cero, dependiendo
de los valores de los pardmetros xk > 0 y x% > 0, y el valor de los potenciales en este
minimo puede variar variando la orientacién relativa de los ntcleos.

17

Uc(6) ® O,(4) D {O-(6) D O(5)} ® 0,(3) D SO(3) @ SO,(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nitcleos estédn
acoplados fuertemente a nivel del grupo SOc(6) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

CH = x5,,C2 (Uci(6)) + X2,,C2 (50,4 (6)) + x%,,C2 (SO0c, (5)) +
XrCz2 (SOR(4)) + x&,,LE,, + xR LR +aLlf . (B.19)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total,
puede presentar un minimo para distancias internucleares distintas a cero, dependiendo
de los valores de los pardmetros x; > 0 y x% > 0, y el valor de los potenciales en este
minimo puede variar variando la orientacién relativa de los nicleos.

18
Uc, (5) ® Ug, (5) ® SOL(4) D {Ug(5) D SOL(5)} ® SO, (4)
D S0c(3) ® SOL(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estin
acoplados fuertemente a nivel del grupo Uc(5) y el acoplamiento entre la estructura




110 : GRUPO DE SIMETRIA G = Ug,(6) ® Ug, (6) ® Ur(4).

interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular
* SO(3). El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = xc,Cz(Uc,(5)) + xc:C2 (U, (8)) + X&,,C2 (Ucia(5)) +
X%},,C2 (Socu (5)) -+ X}ZCZ (SOR(4)) -+ x%xz[‘%xz + X??L??
+alL? . (B.20)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total,
puede presentar un minimo para distancias internucleares distintas a cero, dependiendo
de los valores de los parametros xk > 0 y x% > 0, y el valor de los potenciales en este
minimo puede variar variando la orientacién relativa de los nicleos.

19
Uc, (5) @ Ug, (5) ® SOL(4) D SO, (5) ® SO, (5) ® SO,4(4) D
S S0 (5) @ SOL(3) D SOL(3) ® SOL(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nucleos estdn
acoplados fuertemente a nivel del grupo SOc(5) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = xt,C2(Uc,(5)) + xt,Cz (Uc.(5)) + x&,C2 (SOc, (5)) +
X%,C2 (80, (5)) + Xt,,C2 (50¢12(5)) + xkrC2 (SOg(4)) +
X%, LE, +xhLR +alf . (B.21)
El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total, puede

presentar un minimo para distancias internucleares distintas a cero, dependiendo de los
valores de los pardmetros xk >0y x% > 0.

20
SUc, (3) ® SU,(3) @ SO,(4)
S SUc(3) ® SO ,(4) D SO, (3) ® SO,(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estan
acoplados fuertemente a nivel del grupo SUc(3) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = xt,C2(SUc,(3)) + x&,C2 (SUc,(3)) + xrC2 (SOr(4)) +
X&,:2C2 (SUci2(3)) + x&,, LE,, + XxRL% + ali . (B.22)
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El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total,
puede presentar un minimo para distancias internucleares distintas de cero, dependiendo
de los valores de los pardmetros xh > 0y x% > 0, y el valor de los potenciales en este
minimo puede variar variando la orientacién relativa de los nicleos.

21
SO, (6) ® SO, (6) ® SO (4) D {SO.(6) D SO, (5)} @ SOL(4)
2 S0:(3) ® SOL(3) D SO(3). :

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nuclecos estian
acoplados fuertemente a nivel del grupo SO¢(6) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena. dindmica resulta ser:

H = Xc;cz (Socl (6)) + XC'2C2 (SOcz (6)) + X}:‘lgc2 (SOCm(G)) +
x%,,C2 (S0c¢,,(5)) + xkC2 (SOr(4)) +
X&.:LZ, + xhL: +alf . (B.23)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total,
* puede presentar un minimo para distancias internucleares distintas de cero, dependiendo
de los valores de los pardmetros xh > 0y x% > O.

22
SO, (6) ® SO, (6) ® SO,(4) D SO, (5) ® SO, (5) ® SO (4)
D SO0c(5) ® SOL(4) D SOL(3) ® SO ,(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estan
acoplados fuertemente a nivel del grupo SOc-(5) y el acoplamiento entre la estructura
interna y el movimiento relativo resulta a nivel de los grupos de momento angular SO(3).
El Hamiltoniano asociado con esta cadena dindmica resulta ser:

H = x6,C2(80c¢,(6)) + xc:C2 (SOc,(6)) + x&,C2 (SO, (5)) +
X2, C2 (80, (5)) + xt,,Cz (§0¢,2(5)) + xkC2 (SOr(4)) +
X& Ly, + xRLE +al? . (B.24)
El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total,

puede presentar un minimo para distancias internucleares distintas de cero, dependiendo
de los valores de los pardmetros xh) > 0y x% > O.
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23
Uc, (5) ® Uy, (5) ® SOL(4) D SO, (5) ® SO, (5) ® SO4(3)
S SO0¢, (3) ® SO, (3) ® SO,(3) D SOL(3) ® SOL(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estdn
acoplados débilmente a nivel del grupo SO¢(3) partiendo de la simetria dindmica U(5)
y el acoplamiento entre la estructura interna y el movimiento relativo resulta a nivel
de los grupos de momento angular SO(3). El Hamiltoniano asociado con esta cadena
dindmica resulta ser:

H = xL,C2(Ucg (5)) + xb,C2 (Uc, (8)) + x%,C2 (SOc, (5)) +
x&,C2 (S0¢, (5)) + x&,LE, + x&, LE, + XxrCz2 (SOr(4)) +
XCnL%',g + X%L?Z -+ aL;‘ - (B'25)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respecto al estado coherente total,
puede presentar un minimo para distancias internucleares distintas de cero, dependiendo
de los valores de los pardmetros xk > 0 y x% > O.

24
SUc, (3) ® SU,(3) ® SO,(4)
D S0, (3) ® SO, (3) ® SO,(3) D SO,(3) ® SOL(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nucleos estan
acoplados débilmente a nivel del grupo SO¢(3) partiendo de la simetria dindmica SU(3)
y el acoplamiento entre la estructura interna y el movimiento relativo resulta a nivel
de los grupos de momento angular SO(3). El Hamiltoniano asociado con esta cadena
dindmica resulta ser:

H = x§,C2(SUg (3)) + x&,C2 (SUc(3)) + xkC2 (SORr(4)) +
x&, LE, + x%, LE, + xci LE,, + XxhLh +ali . (B.26)

El valor de expectacién de este Hamiltoniano respectn al estado coherente total,
puede presentar un minimo para distancias internucleares distintas de cero, dependiendo
de los valores de los pardametros xk > 0y x% > 0.

25
S50¢, (6) ® SO, (6) ® SOLK(4) D SO, (5) ® SO, (5) ® SOL(4)
> 06, (3) ® O, (3) ® Ox(3) D SO(3) ® SOL(3) D SO(3).

En esta cadena dindmica los grados de libertad internos de los dos nicleos estan
acoplados débilmente a nivel del grupo SOc(3) partiendo de la simetria dindmica SO(6)
y el acoplamiento entre la estructura interna y el movimiento relativo resulta a nivel
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de los grupo
dxnamxca

e momento angular SO(S) Ele ‘miltoniano a§gcxado con esta cadena
Xé:,_c'z (50c, (6)) + x&,C
' X2,C2 (80c, (5)) + xkC2
o Xenld, + xkLR +alf

50c.(6)) + x?:, C2 (80c¢, (5)) +
Lc +x&, L, +

(B.27)
El valor de expect:amén de este toniano respecto al estado coherente total,

puede présentar un minimo para dxst cias mternucleares distintas de cero, dependiendo
de los valores de los parémetros x R > 0 y X% > 0.
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