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INTRODUCCION 

Un:.a dlil l.as.; .i.r.-;},;;.s;; de lnvsst1gac16r. d .. gr.¡n inleréz: 

dQnlro de l• quirn.:.ca mcderna tral• sobre el estudio da 

proces;o;;. ca.t.al 1 t.:. cos; en le;: que se 1 n·.-ol t.:Cr.'ln met...ales;. 

S& ;;,.b,;;, qU"1' le¡;, n.et•la::;., ~n a-;pe1c1al 10>0. rr.t;il;.l~:o; d& 

lr.ans1c1ón, Juag.an un p.J.pel muy 1niporlar,te &n l.:,;:. 

pr oces;os; de h1 dr ogen.a.c 1 ón y des.h1 dr ogen.:sc 1 CH\ [ 1 l. S.,,. h.:s 

obs:.&r·.·•do por e_Jerr.plc q•Je l..:os; r~.l.cc1cnt:1'i. .j.,. .:.d1c1cr1 d~ 

t...1po M.,.H
2
-• MH

2 
(M=n.et.l.l dt:3' lr.Jin:=.1c11~n) c•::cr-.tr:bu:vor1 ;, 

la d1s;oc1..,c1ón doi> l 19;;,.dur.;.s dti' IC'r.1.-cw H-H, le cu.;.l 

podrl• f4cilll.d.r la 111ter01cc1ón dtiil ludróg~no con .a.l9un 

El f.;,n.~mGno dG> d1so.::1.'lc16n o c•plur;¡¡, dW' un.a. molG-cul,;;, 

de hid:·~;:!i"n:::, or. ;:::·e~"":-.:::.:.. de ur. r..vt.-.1 d~ tr.:i.n;;ic.1.cin 

.actu•ndo comCJ c.;.t.cl1::4dcr, h• oc;;.s1on.;;.do q•.JQ 'i.lil flji:J l.a. 

.ll~ncion ;d u:;.tud.:.a leCr1co :r· e:.q: .. wr1ir.,•ml .. l (d.;t:;d~ ~1 

punte d!ii v1'i.t.• dG l• quim1c• cu:..nt.1c.oi) d~ re.a.cr:1on1;<:; 

el propós:.llo dH" 



Como un c.a;o p.art.icul.ar da un.a s;.erig da e•lud1o• qu.., 

h•n llav.-.do • c.-.bo con c.-.t..-.11:.-.doras;. m1Wl~l1cos 

i nvcl ucr •do:;; re.oi.cc1cr.e;;; de tipo H
2 

-t-!ET.:..L, 

pre•.-nl.-n Q.n .-~l"' t.r ... b.oijo loi;;; rono.ult..-..do~ obliln1dos;. • 

p;&i-l1r dw un c'lc.ulo lQ6r1co, lorr.•ndo como rr.vt.•l dv 

prugba p•r.a QSOle s1sterr . .a .al niqual. 

El eslud10 pr~Slitnl~do esle lrab•Jo as;.ta 1ncl1n.ado 

m~; haci.a un i;,;querr.a cu•lll.1.llvo, con ..,¡ propOs;.lt.o de 

encontrar l.a.!; cual1dades que pres.ent.•n dlf&!'renlgs;. 

e;t..-.dos;. excllados del ~lomo met~lico en l• reacl1v1d.ad 

qu1m1c• el hidrógano molecul•r, y •Si poder 

;glecc1on.ar los can.-.le5'o dtir rw0t.cci6n ~s;. •dal!u•do; p.ar.a. 

la int.er•cc1on th-H. 
' 

El s1s;.lam.,¡¡, thH
2 

y;.. h• s:1do gs;.t.ud14do prav1.aml1nLlit 

des;.d.., al punLo de v1~l;. t.a6r 1 co y e:.:-pvr 1 r::ent.-.1 1C4p.I1. 

S1n emb•rgo, ccn el fin dlít lograr una mejor comprilns;.l.On 

.act1rc.a de l• lnler.-cc.16n qu1mic::.a del !i'oi'i.lüm.a IH-H
2 

y 

dliPl 1mporl•nla p;.ap&'l qutmt JUS"g•n los es;.L•dos;. "'°'c1t..ados;. 

lo; proce;;.o;;. d.., •ct.1v-..ci6n de 1.a rr.ol&cula d" 

hidrógeno, s.w ll1;1v.a.ron • c:.ibo c.!Llculos:. lQ6r1cos:. :;i.b 

1nit.io p.ar:.. l.a oblanc16n de dos:. r.urv.a.s; d..a enEtrg1iil 

pol~.mc1•l, corrv;;pond1ent.vs:. ;¡. dos:. esl•dos s;.1 ngul &L&~ d" 

•im&lri.a •\. d~l s:.1~ltlmA tHH
2

, p.a.r• l• r110Pl.aJ;..c16n d"l 

&nlacia d& h1dr6g¡;rno t0tn l• sarr.et.ri• c
2

...,. 

Las; dos:. curv•s. oblen1d•s. lc.ap. IV l corrQS:.pondgn • dos:. 

as:l•dos: 
1

A
1 

q~e c"'o~relac1on•n rei;;pect1v.a.rn..,nt.e 

~!;l.ados: lh( D~d s;.) + H2 y H1c's~d 10J + H2 dQ 

fr•grr.enlos:. separado$. 

lo~ 

leos: 



Los cálculos desarrollados en el pre:.enlP. lrab.o:i.Jo se 

llev4.ron a c•bo bás1ca1T.enle a lravés; de les:: programas 

PSHOHOO )º CI PS! (cap. I I I l, que se fundamentan en el 

método de campo aulocons1slente de Harlree-F'ocl: y el 

método da 1 nter.a.cc16n de conf 1 gura.:: l ones 

res::pect.1 vamenle (cap. I I J. 

En el primer capitulo haca un• rev1s1on de los 

aspectos más importantes obtenidos en alguno~ estudios 

t.e6ricos y 0xper1n:ent.ales acerca del sistema ~h-H2 , 

previos a est.e • .. raba.Jo. En este m1srr.o c;::.pllulo se habla 

acerca de la importancia de los n"etales de t.rans1c10n 

en la calál 1 sis, del 

.acl1 v.a.cl ón d~ la molécula H . 
2 

papel que Juegan la 

En el capitulo II se hace un breve repa~a leór1co de 

algunos tem.as básicos de F'1s1ca y Qulm1ca Cuantíe.::.., 

rel.ac1onados con el método de estudio ;aplicado a este 

t.rabajo. 

En el cap1tulo III so mencionan los métodos ulili=artos 

par.a. llevar .a cabo el estudlo del s.1s.tem.a U1-H
2

, 

haciéndose un bre._..e seguirr.lenlo de lo::; programa~ de 

cómputo ut1l1::.a.dos. y la func16n que desempei'ían dentro 

de los estudios de slslemas al6~~cos o moleculares. 

3 



"'~t..o.do;;;. 101~t.ud1.-doa:. ~ d!•~utia ul p•pel qu~ ..JU.o?g.:.n leo;. 

~~\..Oi.doo;; ... :.:c ... t...;.dos ~n. l;. Oi.Ct.J.v..;,.c.:.én c~l Qnl.;..:~ Hz. y ;;.¡¡,. 

h,;¡_ce un an.:'.l!~!~ de les. c:-b1t..1.le~ dul :S.\~rr.o de n1qu~l 

e:;;l.;¡bi l 12aeión . 

.i.mpoi-1...;;i.nc::1 ... d~ los cist.adcs g;.:c1\...adcs d..,! ,;;;J.s.tem• fh-H
2

, 

fund4menl•d•s eh el •n~lisi~ previo de ra~ultado~. 



ANTECEDENTES 

HECHOS TEORI ces y EXFEP.! MEHT :.LES 

drcts:.de vario!:. pur ... os de VlS:.t•: ~;.:peri rr.ent..-1, 

C\Qs:.de- &ol punto dG> v1s:t.• &>Ap1"lrlme-nt.al w:..:.1::;ol¡¡.n dos: 

tecn1cas qut• s;e han ut1l1:z.ado para el e:;:;.•~ud1c d1:1 

sas;.t.Qm,;;.s:. rr.olwcul.ar.-.s; dg ¡¡os;t!Ot tipo· prcducc1on dg h.acQ--. 

rr.ol.;rcul•rg:;;. P""'ª l.:. c.;.r.o.cteri=•cl.Cn -.s:.p..,ct.ro:..cop1c• 

En l.;. primer• S:.ii' praducG>n h.:..cws:. molecul.;;..res; n,~t.l.!u:os, 

lilOlmpo¡. da rr.wd1c16n p.:..ra l• c•plur.a rl.!ii> lnform•Clón. 

Por otr.a p;.rlo 1.c lecn1c.a d."'" J.15:.l.l.rr.:.,;,.ntc m.:.tr1c1J.l 

rr.Ql~l 1co¡;, y g.:.;;&;:; nob!Q;o. puro:o:. o rnw:.::cl:.¡;, :l,g ü;;;to¡;, • 

t~rnpgr•Lur~;; qu0 0~~11,;;.n w~trw 5 y 25 ~1: qu~ ~g .:.tr•p•n 

er1 un:. matr1= :;.ul1d ... En e;;t.;,¡ tócn1c.oi s;.;r t¡.;pni;, ur1 m"'d10 

1 ntt.ir .a.ce l ontriO dwbi do l.:.. pra:;;.~ncl• d~ l.a propl"" 

m;.tri::. Luego, l:.o 1nform ... c16n qu9 s;Q obt1wr .... 011qul 

propcrc.!ona 1nt"arm.:.c1órl ·.·.il!d• p•r• ..-1 z..1;.turr . .oa dt.1 

inl¡¡,r"s: s:olo p•r,. ~1 c.;.s;.o Gin •il qug 1 ... m.:ilr1z nu .;,.fgcl"' 
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La v&nt.aj.a. d& w¡;,t.• lcrcnica 5".0n lo¡;, llllitmpo; d1;po1 .... 1bl~~ 

RQGpact.o • loG GP&t.ud10G wxpwr1m~nLalQG llQvado¡;, .oi. cabo 

con la t.écn1ca dcr goilnwraci6n dQ h;i.c-..a. mollGl>cular,.;,s;., ~.., 

han prcrscrnlado algunos;. lr•b•Jos. [20,211 rQfGProiinl~~ • 

la reac t. i · .. ·1 dad pr e!>.ent.;;1.d01 por p~quef'io;: cu1;.ul ~;; 

mal.\l1cos; con l.a molcrcul• H, En gllos;. s;cr tia obs.'"'r·.·ado 
2 

quR la raact.1v1dad qu1m1c.oi. dia>l s;.1s;.l9rr..;i. depvnd,¡. dtl'l 

t.am--.~o dcrl cúmulo 1r.&JL~l 1co CnUrnaro dg !i.lomos;. mel.11 ices) 

p~ra loE ~t.omoso. Ca, Nb, : .. · Fe, m1ent..r.oi.::;. que p..\r..\ .11 

át.otno de niqugl no ser da crs;.la caraclcrris;.l1ca. 

Por ot.ra parlcr, d¡¡¡¡.nt.ro dcr los; es;.t.ud!os;. experimentales 

reall:ados con la t.écnlc.:i de a1slam1ent.o malr1Cl..\l ~~ 

raport.a { lQ) Ql crspect.ro fotoBl&-clrlco dQl 1on ntig..\t.i.v•::;. 

tHH -. El •n~lisis. d10t los re:;;ulladc1~ obL&nldo.-: wt'I ~~le 
2 

t.rabajo ~ug1crra a les;. aut.orcrs;. una gcromglr1a 11n¡¡¡¡.al Cv~ 

d•clr, una gcromet.ria H-ta-H al1neada) p.ar• lo;:. e:o;t.~d..:.~ 

basales-. Est.o suceda como con~_.cu~nc1.a. de la form.on::11~n 

de dos llg•dur•• dg hldr6g.;,no flilnla=.ando los;;. 

algct.roniots S dGtl rr,QL.;.l. L-l<i. Lrans.1.::1onw:;. qu.ot 

obswrvan ocurrcrn un.a vgz qu., lo¡; wlwct.ron'"'s;;. d .. la c.lp• 

d pierden EU caracL,;;ar .ant.1gnl.-.zanLg, QSLo ,¡;¡~, QO ¡¡.l 

momant.o on que dicho¡;, eloct.rones;. s;;.on capac~; do formar 

enlaces con el h1dr6ggno. 

13 



cabo . 

.;oncc.nt.rado l lS} que t.:l ~;.tadc :;,_.s b.dJC .::o:r:-es.pcnde .-1 

t.rlplet.e 
3

¿ ¡:;ar.s. un.is gecir.-.etr!.a H-~ü-H llnea.l. El 

que 1.a contr1buc:.ón de lo!;; oro:.t.ales tipo dcth) en el 

enla.ca tl1-H &~débil p.;,.~a l;;,. &s.t.ructur .. 11nea.l 

Ahor.a,dant.ro dl.t le.ro t-Stud1os le.!.rlcos pa.r.a el s.1s.t.um..o. 

tHH
2 

se uerit::o ~! t.r.1liaJC ..:loó> M. P. Guse et al [16L En 

dicho t.r ab.aJ.:. $& r e;,,l: =a un c.d.l culo .aut.occn:5:1 s.t.enla 

CSCF) de t1po Hartra&-F"oc;... no rostr1ngldo, c.bter.:.éndüse 

la curv.a de p~tenc1.al par<l. el s:1~t.Lnr . .:.. H-th-H l1ne•l qu& 

re:::.ulta de l.3$ ccnf1gurac1Cnes H1C3ct"'.!~ 1 ) y thC3d
11 .!s 2

J. 

En l;;,. conf1gur.:ac1or. t11C3dP.!s. 1 ) ha.y ur1.'.l p.:.rt.1c1p-.c.1on 

dl::'l oro1t..al -!s en el enl.ace. S1n t:%!:rJrgo.al aprox1m.-.r 

gol ii.lomo dli H1drOg91-,o, s.e c.cm11i1n::a a formar un ~nl4.ce 

cc.n el crbltal ~j .. Y1h) p.:.rc1a!1:,ente ocupado 1:!ar.d..:.. c,r1gic.ot1 

a una conf1~ur~.::1cn de l1p~ tJ!C3~8 4~ 2 ) ~~r~ l~ rtg1a1, 

dt:ol min1rr.o. 



Al 1gual que en el c:as.:o -.nL"r1or (método ;;:wm1..,mplricc) 

l.a 119-.dur• th-H s,og formo b.aso1c.;.m"'nllól' con wl enl ... c.­

cov•lenLe d" un ~t.orr~ de Hidr6geno y un él~ctrón d~ 1:.. 

e•p.a 4s;:( t'1) e o .!s;p h1br1 do). ,,;,n..:ont.r •• ricos::..-

p.art.1 ci paci On muy pobrQ> por p:.t.rt.e de lo;. e!ectroni;io;; d~ 

la c.;¡p• 3dCtüJ p.;,¡,r.a l.;. ""!;.t.ruc.tur• llne ... l En c.;.mb11;i, 

.aunque e~to~ ~utor~'l:. est.ud1~rón ~olam~h~O la ~~truct1J1·:.. 

lll'l.1.1,¡,l, s::uponl!i.'n qu" p:.t.r;;,. un;i. '"-''l:.lructur,;• t.r1.;.,n;.::iu:...01 t::·l 

t*Ílitclo d"' lA c.ap.- d del niqu&l puud"" i..:.•1 1.!-.l' ·Jl':.t.n 

plitrmit.lr l• forrr.:.t.c1ó11 dt? un ._;.;;;!_.a.do d•i• qU!ff·l".O•,:,r1~1cn 

1.1n1.1rg~t.ico, ;in t.en~r· quu 

act.1v.ac1on gr.and~. 

Olros:: 101s::lud1cs:: t.e6r1cos:: que des;t.;¡c.an ;.¡cerc.a d'°' l.a 

int.raracc16n del :a1:at.err . .- N1H
2 

socn lo;;. r&~l1:: ... d.:::?; ¡:;.or 

Siagb:;ah.an y Blombgrg gl .a.l (17,18}. Es.tos. autor~~ 

prlits::enl.an l.as. cur"J'•S. de pot.em:::1.-l p•r• l.a rel.:..J.lt:lór. 

cor rQ;;;pond1 t=1r,Lia-s:: 

N~ -H
2 
q~" 

2 

cor r .r-1 .a.el on.:.n ·~l oso t . .,:¡,rJ,:, h.;o>..;. l th 

C F;3d 4s:: J • H
2 

y con :1 
1
e';;;.lddo s.1ngulett? o:.:c11...ado dti­

m~nar WnQrgi;. U1Cl.D; 3d 4<.;; J + Hz' d,;;. lo~ fr:.gn • .::r.t.o<; 

¡:,epiír•do¡¡;. Pe 9.;l..&so curv.._,.. .¡;;.,- d1'1':;.pr.,,.r.,J.,.. 4uu ,,,..1 &s.t~.dc. 

b•s;;.l d_,l ~lo;;t..lim.;t, th -H
2

, cnrr~<;;pondu i_or, un o:.t .:i.d.:1 

t.r1plole de ti>~lructur.a. 11nt<".a.l q1Jl>' ~e pued~ .;.lcan;o:.:i.r ;-. 

vernc"'r una gr.a..n b.:..rr,tr:o. eni;r.rgélic..a.. 

B 



Por .:;:,t.r.& p.&rte. !..& Ct.;r·.·.l. .:.scc1.;.d.& 

dii 8 O 1.c.<ol-·rr.:..: r6':;.¡-:.,..r:•,.c .;.! l:.r.11•..- c ... :::l1::.::i:::a:::1c~1• ¡jQ 

lo~ fr.;;,.9me1-.t·>~ ::..,,.p.;,.r..t.<.!;::-.:;;. 1~:.~ 1 t';"1d"'.!:::. 1 ) .. H
2 

qu~ pre:::.or.t.lr·, e:::.tc:;. .:si..:t:....i-'-~'"° p.lra t<"l eo;;~.:¡d~ ;;111oJUl""'t'"' 
1

:..
1 

Pcr u:i:. p.4: •_.,,., ¡,a :·:::r;. .... d ..... !.t cu:·.·• m:.r.r.._. ...,,-, l.s 

r9g1cn ccrr.~r""n:J.:.d:. wntrt- ~1 11rr.;t,;,. ,je .-11:;.o.:.:. .. cl.cr. :-· wl 

c::onf1gur,;¡c:.ón d:Jn.:n.:¡r. 1_°"" p.o.r.o. ""~'-'"' pr.:.r.:or r.:1n1rr.~ t0>'4 

fundamvnt.•llrr,;,r,~ ... e~ ll~ó l~;;.Cd 10 ), r.11entr ... r .. qu ... f1:wr~ dff 

~~l.l. r·og1ór. l.;. <.:cr,f1gur.:.-:;;..::;r, dc::-:1n.;.nte c .. s;. /je 1.1p,:;:. 

tli Cdu-:: 1
) 

.:..ntQr l or .;.l n.l r111r.:i, wnt r.., gol L>!;..f.•do !;l. n-J•Jl vt ~ 
1
t.

1
qu: p:ov1ene- de le::. fr.;,91:-:~ntc:; 11bre:;;. wn ;;u v..ot;:.do 

thC3d o!~) • H
2 

y Gl .,:;;t..,do 
1

A
1 

qug c~rrql..a:::1cr..;¡ ccr. i=-1 

de los. 



que par-a un reactant.e c!a.Co e:..::. s•.en i:-.'..Ict-.a;: v~ces 

ea.mines Ce rea.cc1Cn pe:-~.:..t..:..C:::::s. le::. ::a~.ll:..=ad::::::-e:;; det:Eon 

la valoc!dd.d de la raacc:cr:. qu!rr.ic.::.. 

La preser.c.:.a da t:r. cat..::.!.:.:::.:.d:;;:- cun'-ro r:!e un.a rp,a.::c:.c,u 

per-rr.lte que le!: re.a.c.t:.·.·.::!: lr.t..er.a.::r:~cr.>'>n ;:'!+=> '.";".a;-,t-:-a. 

entre reacta:"lte:;; "/ prc,juct..c::;.. '/ .J'..::1q·...:e 1r.~.er·.-:..P.:.r;í"- t:-r1 la 

fcrmac10n de r:cr.-.pueo-;;tns. ~r.'-er::-. .:o'.J~ ... r:.c..·..:; • .:-.1 f1;,dl d.:- la 

El fenó~.eno de ca• • .a.11~:..:::. puede :;~r •:!t:- d;.:;:;; t.:..pe>~: 

cat:t.l 1 s.1 s h11Jterc;;en9.a y c3.l.:..l 1 s1:; ncr:~::->:_;óna.1. En la 

un.a m:. s:r...a f a!;e. 

10 



!i.uparf1c.:.a. En i.;,,, q...:1~.:.:;.cr.::~ón por Etl ccnt.r.:..r10, 

fcrm.ac1or. oe t.r.;.;;l,;,.Fods; or;t_r..,. orb1t.:.l..,-;. 

quinac.a .;octu.;..l. En ~;.rt.:.cular, l:. ub1cu;.. r-rws.12r.c:.;¡ d,,;;l 

...:u ... lq'..J1tzor 

1 nduo::lr !. .al m~nlG> l rr.p~r._..o.r1t_ii!, )-.;.¡ c.: .. s.1 on .. du qr .. r. 

intw-r~;; o1n ..,1 ...,._u.:d1~ d.,. l,;. ..._ctiv.ac1un o d1co.::1.:ai.:1..:.11 

p.ap~l muy irnpcrt .. nt.a dwntro de loso pro.::...,s;.cs;. dw 

h1dr~9..,n.;,,,c.1ón y d~s..t.1d1 ogen.-c.1cn dG>b1do • 1.- h .... b1l1d.ad 

qu6it t.1 en~r. p.;..r .;. ... :!<;;,c,r bgr dw un-. f .::.r m.;;. .;.pr op:. .ad.... .a l C.<,.; 

r~.act. .. :U'llOOJS: o preoduc' o::. ·:!1o.1 un ;;1 ;;tvrr .... q111m1co. Es:t . .,¡, 

deb~ princ.1;..i:.lrn..,nt,¿. al :.r.,parlanlt<" p.oo¡;-:ul qulio' _1u .. J9.:. l.:. 
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º'loc.alg.s;." pued9n s;.g.r es;t.ud:..;.dos;. por r,-.Qtcdos;. ta6r 1 ca:;. 

dacir, cons;1dwr.andolo<; c:crr.o io.:. fu_.~~n .alguno;;. ~t.,~m~..: 

unid.o• ,;¡,. un vclumgn tol.;,¡l (;;upg.rf:.c1e-) 

Rti>s;p6-clo .a. l.;.;. .act.1•.·.ac1ón de la rr.olecul.l. H , 
superf1c1g.s; met..il:.c.as:, 

s:.obre 

t.empCi'r.o..t.ur.as; lo::o ~tc1r.o::. da h1droqeno en f.a:;.e 

rec:cmb:. n;.n 

origen .al hidróg&no mol~cul.ar. f.:..r,¡,¡ lo:>r:.p~r.;.tur.o.!:. 

~yor&s: (200 .. -400&) &l h1dro9"'"º rr.ul&cul;,.r o;;~ d1:=.oc1.:. 

s:.upgrfic1"s:. m.aL.il1c.:a;;;; p•r• fortn.'lr .:.t.orr.o¡:;, d~ 

hidr6g'lno qU"1' s:.ubs;ecuQnlem&nlu r¡¡a.c:omb1n,;;,r.. P.:ar.;.. 

.a.lt.as; t.emper;,..Lur.a; los; .:.torno!:. da h1drógenc 0t.d;m.orb1doi: 

v.aci.an l.a s:up&rf1c1e d.:;¡ndo como res;.ult;..do .-lomos; .wn 

f.as;.& g.a;;~o;;.a. 

El i;,s;.t.ud10 do l.a qu1rr.1s.or-;;16n del h1dr6gi"<'nO s:;.obrtao l.a 

s;up&rf1c11ii dCI' .algun mCl't..:al (g.n p•rl1c:ul:.or un mli'~.•l d.., 

tr.ani.ic16n) h:.o i.1do dgo gr.an inLEirit-~. Dvo;d"" h.;;.c"1 t1~mpc 

s;g. h;,o g.nccnt.r:i.do qu9 les; calal1:=-.dc.rl?!; m:.,,;. :..c1,1•.•,:,::; p.•r.;,, 

muchas ro.a.cc1ones soon ln.o rr.Wol.ale:;. dE: 1_r.;;.r,::.1ción cpJ•.i" 

.adwm~,.. d& posoQor c1 er t.;.s. prop1 od.:.de::;. 

mulliplicld.;;,.d d"' v.;¡lli#nci,;..:;. ·•· !crrr-.~ciór. d& ur11ont>:a. 

cov.algnt.liis;, prCl's;enl-.n un.;;. c:onf1gur-.c1ón Dl,.. .. .::.lrcr.1.:.,;. ccr. 

orbilales; t.1po d p.:arc:1.-.lmi8'nt.~ ocup.-dos, d.;..ndo •::irlgtln .:.. 

un.a locali.:z:o.i.c16n en "l "'::o:p.ac10 y &n l~ ~ti~rgi.a quia> 

l• molOcul.:. 

lZ 



ro.l..,:t.:a.:-ite:;. ¡,.d::.c: ~.:.o.:.~ ,:;. .• :,ro re;;;¡:.::-.:.ti;: • .1 l.t t.-!'~f<"r-;!~ 1; . .:.:..:.:.r<>~ 

da le:;. tO>~e.:-r::•.r, r . ..,-:. :;t.rB~ ~;~ El ul·-:.~.c: r.;·.-c.d dí:-l m~l.t.l 

l ! g~r.d.:i y el rr.e-t .al , 

1:onse-c1.J&nc1~ '°'.iue l;. barrer.a dv ."lcl1v..s~1cn 

'.H $fül f\l:l ca do...'-'b\ ~ic :• l .l ~·t t..-'~t!'nc1 a dt-l .l'l atr.;.°1 mel:.011 r::c1 dt:!i 

tr.ansLc1cn. 
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:..ur:.qutor 1 .... loc.;;,l1::::..1.cJ.6n v:;;p .. c1.;;,_l y "'"n.,.rgéllc..;;. d"' lo:. 

'11QclronQs;; d 4"1n rng,tod'i'so dg, lr.;;,ns:.1c1on ""s:. impc.r•.a.nl.w 

p.:..r.a. l.a. .actJ•..r1d.oi.d c: .. t.-11t1c.a, l..o.rr.b1ién G>:..-1;;t~n .:itros; 

f .a.clor .. s;; !. mpcr t•nlllils;; qu"' pu"'d_.n J. nfl UJ r du 

s;;19n1f1c:.oi.t1v• en lo:¡ mt01oc.a.n1;;;mo;;; d., t·fiio.cc1ón. Eato:;; 

pueden t .oi.ctor es; g4"1omCt.r 1 cos;; b1~n f.o.clor.w~ 

&l~ctrOn1c:os:. quli' pt.:~d'-"n f.av.:.irec~r !.-. ..1Cclor, c .. t .. llllc:~ 

dtiPl mg.t•l. 

F1n•ltr.llilnt10.>, s:..- h,;¡ v1s.to ~ 31 quiit rr.et..•l~~ qu~ ~on b1JO;?nos. 

c•t•l.1:.ador!i'Z h ... terogén&o:; 4-"4lé:; coro.e F'utt:!'r11c. C..::ib•lto, 

u-1'1ClrontiP:.. '""n ;;.u u!t1m.:.i. c..:.p.;. gu~ ... 1 

c•t.oi.l1t1c.a.me>ntg, .a.ct1·.1c C.... w::.t;. m.a.nc.r-. so-. d~duc.-. quw. 

lo; c-.t.o.lJ:.;;,,dore:¡ de la .;;,c:t.:.v.;,,c.:.ón .-..:!el h1dróg.,.no 

mol&cul.-r p;.rEc>cwn po'i.1Fer c.;¡r.o.cl~ri~l1c,;¡s; E"lectrón1c•s: 

l;. m:.'¡, l mpor l.ant._. d°"' ol l O.'¡, 

conf1gur.;;i.c1ón g!.wctr6ruc.;;. d, s:.obr6 teda cuando 9:;;l.;1 

pOS:tiPtiP un c.ar.acltiPr du rr..;.:-::1 m.a ocup.lci ón, lo cu.&l •l 

p.ar&cer ei;; d-.lgrm1n.01..r.lg p•r.o. logr.:.1- l.;. e;;;t.:,¡,b.i.l1::=•c16n 

del s;;ii;;l~m.a. p•r• l• g&om&lri• lr1•ngul.o.r. 
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TEOP.lt. 

.t.PROXI Mt..Cl OH ECF:t~-CPPE~JHEI HER 

Ex1s;.lc¡.n rnuchos; prcble~4<.:a. 9n l.;o qu1m1c.& cu.lr.tlc• qu'i s;.g 

pu"'den i:.Oluc1on•r gr.ac1•i:. .& l.& ~cu•ción de Schrod1r1g"""r, 

dw:ooc:·1b& fc1·rr,.,;¡ corr.,c.t.• 

cczr.parl.;¡m1 .. nto dli' un ;;;.!;;:t~n:.oi. cu .. n.lic:o. 

Cl) 

dt 2m 

.i ndep&nd1 ente.;:. d&! t 1..-rr.po, l .a ecu.;..c1 ón ele S'chr cdi r.gE"r 

[ - ~ 2m 

.,. ] .. V \.-' ( 2) 

s;is;t.-m..oi., 1ncluy_. t.:i.rm1nos;. cin.:rl1c.os; y da wru,;-rg1.-

15 



Los;: gs;t..;¡dos propics: dwl soi,.;.t.wm• y les. v.;.lcrw,.;. pro¡...iics 

dia su i;,n9rgia s;:e pu&d&n obt.gn""r .a.l res.ol..-~r l.o. w;;:u.;J.c:.ón 

dg Schrod1ngwir, lo qug gqu1v.;.lg 

s;:1st.~rn.,¡.. 

P;a.r.a un sa :..t.e:r_.. mol ecul .;¡r compues.t.o p=ir dos. o ~-:; 

~t.omos., iii'l H.arr.:.ltcnl;ino dgbe 1nclu1r l.:..nto l..1.'iO: 

anarg1 .. s: c1n"-t.1c,;¡s;. do lo::o. el ... ct.ror.eo:; y n1_i•:lb>~s; • .:¡;:;.1 

como los t.érmlnos; de er,arg1.;. p=itenc.1.0Ll d..,b1dc .a la 

inleracc16n da cada p~rl1cula ccr1 el re~tc 

+ ¡; 

. 
"' -¡; __ ,_ 

" r ., 

.. · 

] ~ 

. - - " • ¡; ___ ,_, 
¡o¡ 

( '3) 

Donda lo:. t.érm1no;; 1·~;.; Sl<f r"'!1ert?n ... los. ~1~ctro1'l.,,,. y 

l.as J 's;: a. los: núclQos,, dg L.;¡l forir .. 1. qug r u , r lJ y 

r s;:on l.a.s dlsl.a.nc1a:;; 9ntrt=1 olt:!'.:tr, .. mu;., .. .,nt.cu r.u.:::leo:;;. ,, 
y d1st.anc1•s nucleoelwct.ron1c.OL~ respecl1v4ment.9. 
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Par.l. ra:.ol•.:t::-r 1!?=:.la e..:.u.::sc.:.Cn e:. no8-ce:..arlo hacer algun.l;;; 

cons.1derac1 enes., dad..'>:: Ce acuerdo a la ;.p;-0~1 m.:;.cl •:.r. 

Born-Oppenhe!. r.-.er de:. ar rol 1 ad.:::.. por Sorn y Cpp.enhl]'.:. :r.~r en 

el .a.ffo de 1 927 

Pue!;tC qua lo~ r.1.:cle.~-!:. :;en mu.:::ho ~.ás; pes;.dos. qua los 

parl1cula!:., 1n-=lu:.·er,d.:. l• lr.te.r:tcctcr, entre los r.uclor:--:; 

que ;ot!" con:>.;1.Jt:>r.:..n fl].:>S.. La ,:0(1.;ac1cn queda:-1.>. d~ 1.1 

s1gu1ante formol 

[ ~ ' 
, , e 2 

- ¡: 7' ¡: e . ¡: __ ,_, __ 
2m .. ' r 

J)f r ,, 

... 
i: ' " = e "' (4) . . 
') r 

'' 

Lo-z:. .,...ec::to:-e'i prop10-z:. dt::-1 -s1s.tem.:r. y lo::: valorl1=: prc:1p10:;; 

de la anargta ele.:::tren1cJ. tot;:d que !O:E> cbt1.;.tHHi -.qu1 

=.on vá11do:. par~ una L!~s.tanc1.a ÍlJa P entre le'.!-;; 

núcleo~. 



t..hora, .an.a.l 1 :=.ando lo:¡; lér m!. ne~ dPnt ro 

gcu.ac1onCPs: C3J y C.!), S:.Q cbs:.wrv.- qu.oi ld ~~l;ac1(:-r. (.!) 

gs;t.a contenida der,lro de la e.ocu.:o.c:.6n c:--;J. LuG>gc-, .i.l 

r gs;ol vgr CQ l .;;i. QCU.;¡,C l ón C.!) s:.s obt. l 1ii>n"1'n 1 O!:; ·.·:~l orQS. d"1 

l~ gngrg1.a e~ p.ara loe glwclrcn~c. cancla~r.o.ndo;~ dtch~ 

gngrg1.a como la gngrgi.o. pot.w>ric1.;,l ':i..::>brw l.;. cu.¡,J lo~ 

nUc l tilOC soe muwvgr.. 

ccmb1n•c1on l 1ne•l d"1' ur. conjur.t.w dg. func1on10?s; dv b.a'.:.~, 

y conciderando la. ecuac1on (.!), e~ po~1bl~ ~epa1·ar la 

litCuac16n C3J "" dos: t.érm1noc d"" t..;i.l forn-. .a qu~ dicha 

mcv1 endos:.g ¡¡.n poteonc.1 al, d.adc por l .a. c-n~rg1 a. 

gloct.rón1c;o oblen1da .<ol re!i;olvEi'r l.o. 

~hrodl ngwr iitl ect..r6n1 e.a E; dG-c;. r, ::.lil t 1 Qnoi> .-hor·• 

gcuac16n p.ar.a la parlg nucle.ar d~l s.1~t-~m;;i; qu~ 

la parle elect.róraca. s.e h.;. res.uelt.o; 1.- e<:u:ic1on d~ 

Sc:hrod1nggr p;or;o los:. núclgos:. gs;. 

[ ~ 
- 2 

(5) 

Al ras;;olv"'r la ecuación (.!) p;,,.ra dlfCPrC1nt..ei: valort01io; dliil 

R s;.g obt..J.gng un conJunt.o diit s:.oluc1on~-;;. dond'"' c.;¡d.;. 

ii:Ol uc.i ón e~ un v.al or por m¡ L1 d..:i do 1 a ane1 g1 •. 
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FRilJC!PIO t'E E.Xc:...usiot~ CE Pt.UL! oFUHClC?! DE ESFl~l 

pr o;.·""c.cl one"i. .. !.., .J~ eh-: n . ..:-:1.t3!r,t e ... ;,g:..:l .:sr ¡::r cp1 o d..,l 

..:u.l..n'-!Co de 1,,_;r;,,..;,•_,_:;. f:' ..... gr.ll>~-l<..:D r.. qt..:~ ¡:::..:~d ... t.or. • .:.r 

pO'S:.1ble'SO •:;o.leras::(•;, -~) .;.. le!; q•..:.e s;.,.. l~o:;. ;¡,s.1gr..;. los. 

s:.1 n;.bcl u~ u. y (l r o~pu<: t 1 ·.·.0.1;,..,n•_w. 

"'c~,.y,,:;::,.-.,; ~..::z,:~·z.=z';;.z¡. ;.:-N,yN,::N,;;N) 

= ,.,_, Cl .2 . tD ( 6) 

O.,~prQc1•ndo lo~ Qfwctos d9 rQpul~10n QlQctr6n1c•, 

soolución !;at1~f.:sctor1.:i podrL1 -;~r el prodtJclo dw l;.S'i. 

func1on~'SO d9 ond.:i d9 c;.da ~lgctrcn, 9Sl.o Q~ 

("7) 

lú 



Or;,,nde c.ada. func.:.o.n ~le::trónlca ;,.:l e-:;;"...~ cor-,'!.1 lttJld.s por 

ur..a ft..:nc:...:.n ,,.s.y.:s-.:..:..1~ :: un.:. de e;;pin. 

qt!H ! os el ec t r ont-:. ;:;,:m 

da "'-"t.P!. n en'...r 1) cic::. ¿,.., ~: 1 e:;.. l .i f t . .:nc.:. ..:..n dE< c.r,d.<. 

1nd1::;.t.1.n:;u1C.1.l~•:l.o;.! do lo:::. t..•l•:>r.t.:-crar:. p.).r~l dú"::.crlb!.rlo~ 

12n uno. fo: r:.-1 c.:Gir,;...1 o._•t..:., e,-. :•o·.:.e-..:.r:. o qt..:e l .l. densl d;.,d d& 

p1·cb..l~lllcJ;.d l•·f 2 
¡ ... o:n r.-.•• :-,c_.;:,:-;1 ccr.~t.-..n~to- tru:-.t~ al 

interc.l.mb.:.0 Cv i..!c~ e!.::i-.:-trcr.t:o:. puti~tc que .l.mt.l.s 

conf l gur ac !. ene;;. ccnd:..ic.:. r hac¡.:1i 

dl!:;tribu~¡,:-,n de ¡:.rc.D.-b.:.lld.ad electrC.n:.c.i. 
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dg s1 gnc C fur.c:. on d'"' ene;. :;..n'..1 s:i r..Erlr ~e:..) pUE>';;.'·º qt.:~ 91 

cu.adr.a.do de ;..rr.b;.; da"::;e ~er el m1 ;;;me. 

pcs:1bl-.s . ..\s:!., p.:ir.- un s:1 :o;t_~m• d" d~s:; elect.ror.e<:=, 1:..-:;. 

2-_ ( 'f' (l) '+' C2) - 1i•.C2J -.¡;
8
(!.) ] -_¡; A 8 .. 

De l• mJ.i;,~ ~OQr.o1., l.:i~ func.1on.ots: d"' ond;.. de v~p1.11 

.ad&-cu.ad.a.s:; p.ar.a un s.1s;t.er..;i. dGP dos: wloct.ronas;. s.'"'r1.ar1 
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1 
[ (.'\( 1 ) /1( 2) . Cl( 2)¡1(1) ] e 10) 

y; 

1 
[ oClJ(?C2J - C•C .2){1( l) ] ( ll) 

y; 

.:,( l Jc.C ZJ (12) 

(K.1J{K2) e 13) 

m1ent.r.J..s; que l;o~ otr·0t.'i. :;;on !:ln.étrlr.:.:.,. 

L;. func1 ón d,.. r:_·nd.;. t ot...tl 11:a1.-..r 1 .. d;.d ... por ... 1 pri.;.-du,::to 

d" cu.oi.1 qui rm1r.;;. d~ l ;.s;, de-¡, f une lenes. "'=.p;.c l .-1 as. e 8) y C Q) 

rr.ult.ipl1c4d.J.. por cu.J..lqu1er• dü l•;:. cu.oi.lro func1on~~ d~ 

.,..-.;pin, d.;ando -=c..mr:• r '='!::.1.Jl t._.;.d"::i un.J.. s;,...,r1 Q dw func l or.w!;; dq 

ond.:l, .algu11;¡,;;. s;;1rr . .;,t.r1c..,.:, y at.r;o;:, .o.n._i.:;;.1rr.10tt.ric,,¿-.. 



~ha. en::.ontraCo q!J:e la func16n de onda t.:>t..~1 ?ara lo:. 

alectrcnes es ar,t..1s1r..étr1ca. Es.t• ccnd1c16n ccnduca .l. 

que dos part.icula:; no pi.!edeh es.t.ar en el :r.!srr.o orb1lal 

y t.ener e! m;.:!::.":>O espina la ·.·e::., puesto que s.:. s.e dlt3'ra 

est.e ca;;o la func:.6n de onda ;;t;o ;; .. r.t1l.'1.r1a. :.. e~lt? 

pr1ncl.p10 se le ccnoce cc;..o el p•:.r,c1p:.c de e:..:..:lu.,.;1ón 

de ?aul1 o po;;t..ulaco de Paul.:.. 

Es: te pr;. ne! p1 o e;;t..abl ece qt..:e :::!:::,::. el ectr ene:;. !lü put?den 

rr.enos uno CE- ellos es d¡ft-rt:>nte. E=. .Jp::.:.r, l.:i. f1:r • ...:1L"ln 

~s, pu.ade .acept.ar dos al ect..rcr.es =u:;.:;s 

cu~nt1ccs ~~ . asoc:adc;; a! ~u~e•o cu~nt1co de espin. 

opuestos y lc~r. lc..s ún.:.cc:::;; ·.·.;;..:.:::re-!; r:,-:.:;;.t:le:; 

+! y -;- Ces.pines ant.1p.:;.ralelcsJ. Esta ccup.:tc1cn dobl•l 

la func.:.cr. Ce or.d0> esp:..:::.al ::!a c:"'l~t?i1 

estructura de capa cerr.a.da p~e;;.tc qt:e no h.a.y ..:.::tb1d.i 

para otrc electron ae11tro de esta func!cn. 

Por olro !.;i.do. les elec:trcr.o,.~ ccn 

p.ir.J.leloc: Cnúrr.ero cu:1r.t:co 

apareado~. s~ dar1a or1gr"'n a una e~tructur.l de capa$ 

.:..b1erlao;:.. 
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En el c:•~o d'"'un c.:.:>.lem• pol1o!t:1ctr6nlc:o, l"";;;. c.;.F.;i!i 

ltlLwrno..s: corrg!;¡::..cnd1wnl~:;.:. los; arblL4lws; "°:;;;p4c1"'lw:; dw 

~'50: b•J• vn.-.rg1.;;.., for:r..óln p•rL., d'1 ur . .;. es;t..ruct.t.Jr.:. dti' 

c•p•s cerr•d•s:. Lo!>.: wlg.ct.rcng.s. qr...:w s;g incl•.iyan wn w:;t.o::;; 

orbll.:.alg; ~on 11.:..r.-.;u:~o; el¡;¡.:t..rone; d¡;¡. cor., C1nt..,..rno~) 

Ahor.a, l•s: c::..p.a'"- e:.:lernas; :::crres;pondien•e~ lo~ 

úlLJ.mos: orbll•lliPc del s:1s:t.Gnr..oi. p•Jedgn es:t..;i.r p.:irci.o.l o 

lOL-1.lrr.enle ccu¡:::;,ad.;a:; por eloc.trcnw; ll.it.n . .;;i,d~:;;. t?lit.'c.:t.rontit::. 

de v.;i.lenci:.., los: cu.;.l¡¡,or; _1u~9:;,.n un ¡:.,.:..pwl determ.:.n.:intu o.;r• 

l.a forn-t4.cl6n d~ ii<nl•ce!>.: qu!.rr.icos. 



DETEPM! tU .. tJTES DE SL:.. TEP 

!;'i'r dli!:CrJ.lo o.prcp14d.;.:r.lir.t.¡;¡o pcr rr.od:.o doil un.;.. fur.c11::ir. dw 

ond;. 10Ji>p!.n-orb1'....l.l. .a.:-.t.1;o.1~.(..• .. r1c4 

En ger.&r.-1 lr.;..t.;¡ndo:.;.e di;¡. un :¡;.t':;'.t. .... m.- ccn rJ E:!'leclrone!;, 

l• función ne ond~ .:..propl..l.d.l. 9~l•r!.a d..l.d.-. pcr 

dti!'lt.1rmin.anl~ 11.arr . .it.dO del&rn.-.in.:..nte de Sl.:..ler 

'• 
e:.) .,. ( 1) 

tN (1) 

'· (2) '• (2) 
lN 

C2) 

Y-'12 ••• N e i J.) 
,.r;;, 

'· 
OJ) > OD ~N UD .. 

li'n dondg, 1 _,..':f't¡ ! un f.:i.ctur d9 norm.:..l12•c1ón. L•o;; 

func.:1 onw~ t uncicn&s.o 

r9prfiao!;Qnt..:..n • los; orbil.-.lQs; quQ pu'""d""'n ocup,;¡r los; 

ala-clronw-s;. 
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El delerminan\..e de Slaler nos indica qu«'" ex1st.~h N 

el&cLrcnes que pueden ocupar U esp1 n-orb1 la les 

di.ferenle$, sin indicarnos qué electrón ocupa c:u.\l de 

al los. 

Al representar 

med.1 ante un det.L>rm1nant.e de Sl aler, ~e a segur·'- .:tu~ 

dicha fur.c16n cumpla con el prl.nc.i.p.ici d~ e;..;clu:.1,.;r. da 

P.aul.l puesto que s;¡ se haci8 un lnleri.:. ... rnb.io f..~1,1.r-~ do~ 

eleclrcne;:; O?qu1va.lo a .intei-camb1ar do~ f1l:;.!; t'r'I el 

det.ermln3nle de S:later, lo CtJ.1.l in·.·.ierte e! :.111no d1:io 

ast.e, cumpl1endose 4.S1 que ld. que la funcli:in do onda 

antisirr.ét.r1ca ante el intercambio dt:t dos ..-1(,•ctront?s:. 

al mismo e~pl n-or b.J. Ll:!., equi v.t.l dr l. a 

colun1nas 1gu;,lo::. en vl determ1n;inlv dL" $1o..1t.:-r, lt;i i:u.-il 

impl 1C.l que ... ~ r .e~ol viar !;e rl~ como r.::>~ul t-<1do c~ro. 

Esto q111ere doc1r· que 1;1 func1on d& c;rr,d.<t dad.;). p¡;¡r un 

d~tl:!rmin.ant...e de $l;i;t.,.:.r no acept..J U11a r.::i11l1gur~·H~lón 

la cu.al dos elect.rones. ocupan al m1s.tr10 espin-orb1l3l. 

cumpliéndose 4"Si el pr1nc1plo de exclus16n d1: P.lulJ.. 
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CORRELACI OU ELECTROIJI CA 

I111c.ialment.e !::.e propuso a la función da ondoo1. como ~1 

produc::lo dliP l.as;. f"uncicmlin; de onda ·1ndivi'du:.lss: CdtOlo c.a.d.:. 

$l~clr6n) 

Cl5) 

e 16) 

o~ déci r, l .:1 f unci C•/l de. dli'ns.1 d.-d do;, prob.d.bl 11 d.l.d lcl.-1 

!l>~rl:. igu .... 1 :. m1Jll1pl 1c:;.r }4s;. func1on~s; d.o> cli:'n<;;.1d.¡d (j+# 

prob.lbll1d0ld do c.a.d4 ol,...ctron, lo CU4.l indJc'"' qulil' l.1!'i: 

func1on"'s; de ond.:-.i ind1v1du..:.l,gs; !;On ind.,pondJ,gnlóii!O. o no 

corrQlac.ionan enlr9 s;1. 

Ahcr_., puQ-z.;lo '1''"" 1 e):;;: fitl tiiClron.-~ ~ .... rt;tp"'l .... n dwb11j1::i .. 

-;.u c:.rg.a., ll~10d9r, .. º':::up .. r rwg1one1s;. rn.!i.s; aprop1•d,;¡s;; 

l:u;: que s:;.,, ... ·.·.it.c• l.ol r~puls;lón. Por lo l•nlu, ol 

mov1miwnt.o y pcn;ic1on"'s;. dliil C.iil.d• llil'luct.ron 

lndup..,.ndi.anl"' d"' lo:.; .,;,luctron10ts: res;.l•ntQ:;;., IOl~t.o .,;¡.s;, la:; 

mcv1mJ.wnlos:. dw 1CJ10. wl.,~lrcn101i; _.s:.l~n corrwl4.c1on4d.::is;; 
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Por olra part.g, ;i ;" rgpr";;."nt.:.o .-. !'"" func!6n d" ond_. 

corr4iiPl.a.ci6n ÚhlC•ment.W' p•ra ,;;n..¡ut3'l lo• ..,1&1c.t.ror.~i. qu.a­

l1gnen lgu•l num-.ro cu ... r.t1co de vs:p1n r. . .;., puw~t.o qu_. 

dlcho;;. llillllilclron.,._ no puwd.,n ~•'...•r un wl ml.•rr.o orb1 t.o.l 

s:ggún "l pr:.nc.:.pl.O Cg. P.oi.ul1. 

Podri• 

C@qu1·.·;1.lent..~ 

conflgur.;o,ci.ón 

alect.ron&'~. Eo;;tos d1•t1nt.os ;i.rrtrgloo;; const1luy~n un 

conJUnt.o ccrnplato, lnf.:.n1lo t»n pr1nclplt".), forrr.•do por­

l•s: func1ong;;. d" ond.4 ;::crr.-.:::.pondlt.i'nt.~~ .a los u:o.t adws;; d ... 

rg.;;dld.ot.d el conJUnlo do f•.lnClones: ;Jt,1 :::ind~ e.:. 1n1 ln1l..:.1 

pero en l.a. pr.l.cl1ca solo :;e ton...:.;n unlc.J.n.enle .:;¡qu~ll.oi.~ 

d" m4lyor contr1buc1cn. 

L..;;i. función d..:J ond• t.:it.:.ol s~ oi>Xpr~s.a "1-r;tcmc~s; como un.¡ 

comb1 nac1 on 11 ne.o..l dti d1 e h..l:;:: f urocl one~ d<:t .:::ir1d4, d.uias 

v:..rl •e ion.al 1 O>. ·.·.,} UI p:;, d•~ ló':O 

co"flcllá>nt."s;; qu.,;¡ m1n1m1':::an l.:i. fur.c1on d .... u11d .. lol..il, h'o.;; 

do;,clr l:.. función dQ onda lot.oi.l t..1Ued.ar1.d 

e i 7:> 



Donde cada func1cn de anda 1{-ll. incluyendo la función 

da or.da .,o
0 

q•...:o ri..;¡.:..r ... :..,.;r,la .al l1~t .... do ba~e, pu""Cs- ~--· 

obt,en!d.-s pcr el rr.eto.Jo d.:- campo autocon~1 !::t erite d~ 

H.:irlree-Foc~: una •ie= que se t~nga una fun.:1.:-.n ..i~ onJ.:a 

dtt prueba qut:1 pu~de :o;..._.r obten1 da por ~·1 rr.étcdo rj~ 

Ccmb1 n.:.c1 ón Lineal de 

Orblt.ale!:: Alóm1cv:;; CXO-LC.\0). 
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ORBITALES ~TOMICO$ Y OPBIT!.LE.S M~LE:.CUL.:S:;:s 

Al r&a.ol·..-..,r l.;o, iwcu.;o,::.16n dtii!' !:.:.hrod1ng~r p•r.a wl .1lom.:. 

d~ hidr6g&no s;g obt.1en¡¡¡n s;oluc:.:.cn&s; ..-:.c.-ct..as; ¿.,.. l.:.i.s; 

Qr;lli'rgl;;,,¡; y &a;t.•doi;: &l&ctrOn.tcci;: pc;1bl.,..a;. En ggnwr.-..! ~-

~torr~ h!drog&nc.l.dQ, es;t.o &s; , p.ar;;,, •qu&llos; que CU9nl;;..n 

ccn un s;olc &l9=trén. 

pu&da encontr:.i.r el eol octr6n "':;;. d:. :i.l1 r.~o. dep~nd: t?ndo 

del v.alo; d"' les; r,ur:-. ..,rcs= cu.:O.nt1co:;;. r., l y -r .. 

p.ar;;, 

rnol&Jcul;;,;Qs;, 

~tom.:i, pl.anteo.:.r.do;;.g un;¡ fun~~cn d'li' ond• r-_.,,. l.:. 

nial ()cul • compl liil• corro::> un l cdo 
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P•r• ~l c•:;;.o dWI> u:-.• r:-.ol &cul • di .&l6:ni c.;. con ~torr-=:;; A y B 

donde • ~u v..:.-::, !•;;; func:.one-. de cnd.i. i,..;
4 

par.;. ~l .:.teme 

:-... y 'f'a P•r• -.1 •t.;:;ir,c 8, ¡¡;~ farni.o.n por un.& .:::on-.b:.n;..c;::.on 

11ne•l •prop14oido. d., crb:t.;,¡l"!i. ~t..on-.:.cos;. en le;;; ~tornes :.. 

y B r_.!0.Flitct1 vo.:r.~n·-w. 

lo; c:-b1t.o.l4"':;; electrGn.1.cc;;. p.:ir l":'.~d:.o dv ur..o. c...:.rr.b1n.-c1<!n 

propuvsto por ?ooth••n ~n ~1 .-Ko de 1G51 

( l'J) 
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donde- las. func1ont'fS oi fc.rr. . .ln ul ..:onjunlo d.;:, funcJonE<~ 

at.onuc.as de b;.~e. 

Dos. conjunto~ co:i~pl etcs de fur.c1ones. c:!e b.'ts:a muy 

corr.unes son ol cOnJUnlo de func1or.es. t1po Slo.lt"'r y el 

d9 l!po G.a.u..:.,;:;1anas. En e-1 pr1rr.oro l.a. p.;.rte raa1.il a~ 

de la fcrmJ. 

f(r,o,n) C20) 

donde t.J ef.<. un fi\::tor do ncrrr.a.11:::.a.ción, •°l el uxponentt:Jo 

orbital, el r.ún-.s-ro cu:.nt.1co pr1nc1pal, y l• 

d~ .Sl .-..t..;.r. 

En t:.1 c.c.nJunto dt:- fun::.1cr.~s d.,,. t1p..:1 0dUSS.lolOol.S., l• 

parla r.t.d1aJ e~ de la. forr.;J 

f(r,a,n} ~J r r. -or 
e (21} 

En .ambc:. c:.s::os !.t. dt>¡:..l:'r.<'.! ... nc1.:.. J.ngtJl.sr ~e 1r1lrCJctuc~ 

mult1pltc.:..ndo p:::1 lo'i .lirr.or11c.:us ~~sfer1..:os Yl
171

Cü.</,;) . 

.apropiados, depand1enrJc del tl po 1fo• •)1·b1 tal qli(" 

represente 1.a fur.c1 en de b.:..~e,.. 



l• glg.cc!Cn dg un con1unt.o dgo func:.ong:.;; d_. b.ól.s;.oi!': 

pr1rr.ero. que el c.onjunt.o de b.=a.o:;~ eoleg1::!0 :;;.e.;. "'°f:.c1""°n\.,,, 

orb!t.•lw-.; rr.olecul:.ra:;;; ~\· ~s:;Ca e.sot.e p'Jr.1..0 e.e·.·:.~'.. .. l.:..::.. 

func1ontil's; t..q:.c Sl.;.t.tO?r ':O.Upti'r.an .a l,;r.s; G.:.u~!:0-1.:.n.;.s, cit>!Llldo 

.a qug l.;a~ pr1r. . ...,r.a.; po;;~i;,n r.~.;.:.·or ;~rr.~j.;.n:;:.J. ccr, !Linc1..:.ti.ti':i. 

.at.6r.ac.;;.s; rg.;¡.li.;,s;;, r.-qu.:.r.:.O;)ndos.- p;::.r lo !.•nlo un num6'ro 

rr.vncr cu.ii.ndo s;g U••n func1cne;;. t.:.po Sl.;o!,es· 

La ;Qogund.a cons;1der,¡¡,c1on ;o.a ref1wr""' a l.;;. oloc:.c1ón dq 

b;¡.s;g .adblCUd.d4 que ¡:.ropcrcion¡,¡. l.:. s;.:.rr.pl!.f1c.-c1ón dw 

los. cálculos dw 1r.l~gr.odas;. de;o..uroli.!d;:o:;. e:o "'°l rr.~3'lodo 

En ..,s;l.a '.Jll1rr . .l. c.l.r.:.ctwris;t1c.i. l,¡¡,s; fun::1,.:ina~ G,¡,,u:;;s;;1.a.n.;.~ 

t.•l formo¡ que !;ti' t~ng.a un• b•s;;g con ! .;;.s;. cu;o.l l.d.J.d.;,s;; 

des;;e,;¡¡d.as;: declr, que apro:.:::.n.en a l.i:; func1.;;n¡¿.::;: 

tipo Sl.at.er P.oi..r.;i. gs,to, s;9 gl1g"' un conJUnlo du b.Jo~b' 

c.o.-f.l.c1.-nt.ws: d.- 1.oo contr.oocc1ón quw cpt1r.u=~n l.oo fur • .::1cn-, 
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pOíC\:it"lt.o;,._1'1 .-lto c!G c.or·rwl.;iCJ..::.On wl.-;:t.rcn¡c:.;¡ I!O) 



METODO DE CANPO AUTO:::O~~SI STE!~TE HAP.T?.EE-FOC!: 

P.ira obtener la función de or1da de un Sl~l8tr.J .i.lómtco 

o mol ecul :..r r.;e puedün ut.l 1 ! ;::.-;.r V.'.:ir1 o:r. mt:.•t..o·:k..,s d~ 1 os. 

cuales alguno=;. result..an mds prE>c1sos que c\.ros. 

Un mélcdo rr.u:; prec:..~o que con.!>lllt..:ye l.l La::..:- .,.:¡~nc.1.:il 

p.ar• obtener l;.. fun:::::..ion de ond.d. da u11 !;:,.St.,._r.,.l át..c.n11co o 

molecular, fue 1ntroduc1dc• por Harl.ret:o en el .... í'k:. d•~ 

192.G. 

En dlcho rr.ét..odo se const..ruy8 un.a. func1 on d8 onrj.a 

mejorada a pdrl.lr da una func.·ion de '-ll1d.:t. cito pl"tl<-'>b.'.l 

.apropiada que se proponl# ln1c:1alrr.ente. Es:. <JE-clr, pa.ra 

un s1sterna con 1J ele.:::tronas :;;e propor.~ una furic.li:)n d8' 

onda de prueba, en la forma de un producto de l a.s 

funciones de onda lnd1·.·1du;de::; de c.'>d.i (•lc:•c.lro;1, 8'_:.tu 

i¡;lt;;2 • •. rpN (22) 

donde cada funC" 1 ón </Jl cor r a~pond1 ont e a.. .. ~ .. d.;, f.i.•r l l .-~ul .1 

as 1ndapond1ente de las func:ionos 4\_
1 
corro~por .. j1..,nl.&~ 

a las part1culas restantes. 
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Luego, a par t. l r d"" a~t.• func1 en da ond:. da pr uvL.;. :;;.&1 

cons.t.ruye una nuev.,, func.:.ón d,.. onda i..·~ n;.io_:or ... :.l.a. E-..to 

logra •l c•lcul.:ir func1ontil':o: do ond~ 

ind1vidu•l&s; ~: metJor•d•s:, c.ons:ldtii'r.otndo .a c .. d.>. u}Qc.t.rc.'n 

por s:wp.otr.-.do 

fiil'lYc::Lroi;t..it.1co produc1d.::i po:-

Qol6'tclronfiil'SO. 

t...c¡Ui l¡,tif h4C..._. l.-. '.r.UpOt.lClGll dt:, q:.JQ !;;;L• ti d.t .. <!~ U1'1 

.ángulos; e:top.o.c.:.-.les: a v ¡1 cbleon1endo'i.e ur. p..;.t<=?r.c.141 

prorr.~d! .ado ;;obr-~ el cu.:;i.l :s:eo 

1ndiv1du.:.l'"'s; .;,: mtii'JOr.oi.d.as. p.cra •_odos; }..:.,~ wl~ctrwn'i'~. 

con;.idtii'r•ndo gn e.ad.-. c.:Olculo, c¡U<ii' g:.:1sot.'"' un.;i nube d.,.. 

c.arg• producida por fiil'l rtii's:.t.c dQ los alfiil'C!.rona:;, E~ 

decir se obt.:.enan ecuac1ones: del tipo 

V(r 
1

) 



t.hor•, 

c:.ons:.lruyg otra la func10n di;, ond• Lol.;¡,l qu~ t.1,¡;¡nw 

la forma d" l.a ecuac1órl (20). Con 8i::l.'1. func1on dli! onda 

sa rss;.uli>lVli> la scuac1on dí:I S.::hrod11i.g~r d9l s.i.s:.t.ema cuyo 

h.:;un! l lonl •m:. ws:; 

H - ¡: l2J.) 
2m "' 

y ::o:e obl1~nv el ···•lar propio d~ l;¡, ener,313 dwl 

~1 !:o:lt!ll\3. 

pued~ con:=lruir et.ro conJunt_o ~it? 

func1on.-s .p:' mwJor•d.as:. y;. su v-.:z cc..n ;;¡-.t.a.:. Ult.1ma .... ._.. ... 

c::onslruyt0t et.ro _iui0tgo <;>:''. El proc;;¡d1m1.-nlo s:.w co11t.1nu.;. 

s.uc.u-s.1v.amQnlw h.-sla que nr:• s.s obt.ung;on C.3.mb10~ Oinlr~ 

do:; 1loracloh~~ :a.u..:.~~1·.••::.. Cgener.o.llr.l'inl"" l.-. difoi1rilnc1a 

de enargi• .z.r1lr"' un.:a y ot..r• 1 l...,rac1on ~~ ~l 1gw qu01 S:.IOt.O. 

lo m~s:; mi n1 rr . .o. pc1;;.1 bl '"'J. L~ func1 ón d" ondo;. f 1 n-.l qu~U• 

funcl •.:>n10t-.; 
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"r.ergl• del ~.:.s:.t.fol'::-4 y se :::::t.t.:.ar.er, la;; fur.c.1=..n~s ·:., que 

rr.1n:.r..izan o:.cr.o va!cr esperado an:..e c..;.r..b:.._;,s; ¡:-equeño~ .:.ie 

ecua.cienes F;-op1ao:; cu:.·.1 for;..a s!. r:.:. ! a.r· la;; 

ecuac.1cnes dadas ?º' la ecuacicn C2t). 

El p:-ocedir.uento de Hart.ree e'i razcr.aCle, ~ln embargo 

existe w:i. det..a.!.!e ccn re;;¡:.t-cto a. la forr. . .-i de la func1C1n 

L• fur.cion de :::::n:::!.a t.ot.al oe ur. 'O;.lS'..e::'".a atom1co o 

r.'.Olt:!'cular debe :;er .::n:...:.~.:.;..etr.:.:::a. a.n•.e e! intercar.:..b1i::1 d'=-' 

dos electron~s. y por !o t.anto cu~pl1r con el pr1nc1p10 

de exclu=.:.cn de ?.sul.:. lo cu.:d !.r..pl1ca '...c.r:..a.r en cuenta 

el esp!n de les ~lectrones 

Luego, l• fur.cion ::!e o¡,d;. tc• .• ol debe e~tar dada por un 

de~erm1nante da Slater e incluir exp!.lc1ta~ente ~~pln, 

lo cual nos asegura la cond1c1on do antl".il"1Hlri:. .ant._ .. 

el intercan.b10 ::!e e!eclrcnes y en con~o:-cuencJ.a &l 

ctJrr.pl1m.1enlo del p:-1n::1p10 de e:.:cluz.1ón de Paul:. 
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d.ad• pcr un dG>t.w-rr...J.n•nt.e dw S'l.a.t.ar cH ... rt.r.- ... -Foc~:. wn 

CH.o.rtrw~J. <;,;;.>t obtiw-n9 ur. t.Q.:-m1no •d1c1on•l 1.-r. 

lug.;.r de l.:i w.:u.:ic1ón C21) e;;.;;,. ter.dr~.;;. 

donde 

V ,, 

'./( r J 

I ~. ver· 'r ) 4• dv 
~ ~ l J.. l 

(2.5) 

CZ.6) 

11.;¡.m.ado pot.~rict.;;.l d<oi' intld'rc•n.b1c, ~urg., del hecho dt:I' 

3Q 



C...do u:--, oper.-dor H~ wx¡s;.t.&P un c:or.Jt.:••'-º d&P soolu=ionii'S: 

l.- ..-c:u.a.c::i.é:n dG Schrod.:i.ng~r 

C.27) 

don da 

C213) 

~ot.;i. o.upar i o:- .._! 

1~ > " I: e,¡,,, , 
1 

"'º 



(30) 

•l c.atc:ular- el valor esperado del Hamilt.001.a.no 

def1n1do como 

J i;;• H if¡ dv C31 J 

y t.om.ando en cuent.a de l.a ac C2E:D que c
0 

.::: c..: 

( t.:ii:t • 2, ... , ) , St3' obt..lene 

<.pjHj.p> ¡: e: e 
o J ,,: H " dv 

" 

¡: e,: e e ó .. o "'° 
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C32) 

A .-sot.lió' r<ois;.ull.;.C:o s;.¡;¡> lQ ll.;¡r.,.;¡ pr1nc:1p10 v.;u·1.;¡c1onal y 

¡.., pu&dliJ .o.pl.:.c.a.r danlro d..,l mét.coo v.:u·i..ac1cn-1 

..,¡ fin dliJ oblliJnliJr un..a cot.a. s;.upgr1or p..:..r.;. c
0

• 

El m.;.t.odo v.a.r1.a.c1or..;;i.l cons;1s;..._ .. Gn proponli'r un.;;i. fur1c1on 

de.o ond.oi. .:, nor 1r.;ü.:. :;:.:;i,c• .;;i. 1.a. un1 d.;.d, qu~ dapand.o. d.-, un 

conJUnto d.., p..ar.:.i.rr.gtro;; dii> tal fortr . ..:.. quq .;,.1 m1n11111=.;.r ..,¡ 

v.;alor esper.0t.do de H rgs,poclo :. c.sd.a uno d~ ellc::,s;.e 

cbteng.¡, l.a opt.1:r . .:.::.a.c1cn corres.pon:hente d@ ..,.s;t.os;, 

v.;;i.lcr prop10 del H.:.r;;1l'-cr,1:.n..:. 

concc1d.-.-:;;, y o¡;'"' liinr.pl ú..t.r1 p;.1·;.m~.t_r·.:..i..., quo ~'-? h.;.c'"''' v ... r l. o.r 

h•i;;La rliJpr oduc1 r •l gun.o.s;. prop1 .;..d .. dw:.. "":.::p~r l. mti>nl•l &s; 

conocid•s. (),gb1do .;. quv los c~lculos;. s;.Gm1etmplr1cos;. 

dii>pendY-n d&> dato• obt.en1dca; d61 rr.4.n'"'ra v:..:p..,r!.rr...,nt.:o.l, l.a. 

confiabllidad del méftodo S:liJ h.acw t..;.mb11iJn dwf-wnd1~nt.w ti>O 

cl&rt.a. rn.~dld•. 



Por clro lo.do, el rr.Vtodc .;..b 1r.1l1c t:.&ne ur. d~••rrollo 

dta> Hoartr~¡;¡-Foc~ -Root_h,c.;¡n E~t.& r.:•t.odo pu..,.::..lw ~'"'r c ... do~ 

t1po .. · H.:..rt..rw~-F'~c• r..,.;;.t..rlr.g::.do O::?.HF) y H•rtrw ... -Fcck r • .:. 

r'"'~t_r1r.g:.co C~HF) 

n...:1l'1-..::ul.oo.r10t .. t,.¡{.>ner. t!r,,;,. z.1::,1;1t..r!.;. d•d.a. d"1' .:.cuG1rdo .& ui; .. 

pwrlYr,ecv l.o. m::.li;..:::ul .... En aste c;.o=>o l.& f•.;nclón d..- ond.;,, 

( 33) 

C34) 
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Es decir. c.ld.i crb1tdl espacial ~ d":ilá restr1ng1do.:.. 

sEcOr el m1s.mo p.:ir.:& los '°"sp1nes. a cm.!.,.;) y ¡1 Cm.=-i), y 

coda crb1t.::al i;,.sp.;.c!al esta ocup.¡da por do~ ~leclrcne:.. 

con es.pin d1 fer.,.r.te. 

ccupac1ón par.a é>l m:~rno crbltal ~~pac1..t.l e~ apl¡c.l.1.l 

unicamf:!'11te a á~l:~ll~"'· t:l ... .-::trcino:-;:; que no t?Slj~, .j.:,ntrc. 

obl1aner; scm l;.rr.t..1.-:-r. fu:·,:-: ar.e;:; FA Wt.-! .:&~ d.:;l v¡:,.:-r .:.dcr ,jt." 

~sp1 n l. 2 , lo cu.al a:...:-c::_;ur;. '!"Jo el :r.c...rr.t:>nt o ang1Jl .;.r qiJa,j;s 

b1én def!nldo. Pcr c~rc lado, l.a. des·~·&nt..aJ.a. <J~ ~s.t~ 

~ii' obl11:"n~ E-;:; r: . .s·.·cr ... ¡;. qu8 :.e obtl<;!f,'°1 con el n.at..odo 

H.lrtref.•-FG<::¡ r1.:.: 1 '-"::.• .... r11.;;_:¡;d;:., CUHFJ 

el 

re-:;t.r1ng1do CUHF) 1ic o:-:.1slt;0n reslr1c.c1ones sobru lo-;¡; 

orbitales molE.-culoirc.•s, t;!'S aec1r. la fU!1c1or. de onda ne 

ras.tr1ng1da es de la fcrrr.:. 
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En dende 1./·~ rgprg'.i.gnt.-. l.- func1cn "'*P•c1.;;.l p.:lr.;;. '""l 

.. 1.a.ctrOn conJ gs.p1n o. y 1./1 
l• función ws.p.:r.c1-.1 par.¡ .a-1 

J a 
Cllectr6n con '1S.p1n (1. En Wo:;;.t.e c.a;;;ei l.;o, función i,. ne 

" ' n"'ces.-r1:.o.mQnt.'1 igu•l .¡ l.4 func1on i.,..
1 

como :-.;.uc°"'d&> p.:.ir.:. 

6'11 c,;;.s:.o riotsot.r1r.gido, e;; do¡,c1r, les:. '"°l~ct.ron ... :.:. C'-'11 ..,:;;.p111 

o. y los. d'"" 10ts.p1n ¡1 o~t..oi.n dQS.Cr.1t.oi; p:~r d1l&1rwnl&\:. 

func1anus. ~~pac1;,.le~. 

Luego, '"'l cc.n.iunt.o dw e;o.ptn arb1l.:.le:;;. na res;tr1ngido 

Q<;;. d!ii l.;;. s.1gtl1Qnlw forma 

:t.: Cr) C36) 

L• venl.aj• dlil ~:;:t..a .apra:.:1m.:.c1ón ws:. que b•J.a la ~n9rg1;;,. 

v,¿ri.acion;.i.l, s:.in '1mb.;,.rgo, s.u objliilClOn '-':;.t.!i. wr1 al hucho 

dw quw l;,. f unc.161"\ d"' and.;. r ... ..,u} t ... r,t w r1<.• ..,. f u1·.,.:; t <:>ll 

prop1;.r. dgl ap61r.ir.dor dtii "1's.p1 n S 2 . 



Es:t.• .;;.pro:.:1n~c1..!-n '-""E; .a.prcp!.•d.:i p;¡,r.a. moltiilc:t..rl.:o.;. corr.o Hz 

l.-.s. c:u;;i.l&is: dis:oc1.;,,r. ""'º c: .. p.4o;. .:.b1~rt.oi.s: -4 ccnso.acu9nc1,;;¡, 

"'liitct.rcn ;..., .;ioncuwnt.r.¿ .iil rwd.;i.dor dw •u rw;.-¡::vct.ivo 

;.,1-amo, por lo qu"" c:~d.o. ur.c d<i> -.llos:. avb.., t_.n•ff un.o. 
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ME TODO 

Lo~ c~lculos. dos;;.arroll.;ados en el prs~ent~ ~s;Lud10 

cor-ri¡;,a.ponden .;al e-.qusm• t.e6r1co .::tb in1t.io. P""'r.- 11itllo, 

s,g ul1l1z.;aron progr•m.a-s: d~ cómputo pues, como y.a s.e 

m&nc1ono pro·.·J.•rr.ent.roo [co..p. t.~o. J, lo~ rr.ét•::.dos. t.~6r1cc;:. 

pr-ogram;,,s PSHCHDO PSt.TCM. 

progr•mo.s; empl&•do!: fueron lo!; progr.,,¡rr,.;.~ IJ•:L, Foct:, y 

ClPS'l. 

Por otro Lo.do, el h'fcho da util1:=.ar prc.iJr;un.;.<;; d~ 

comput..o par.a. el dlils.•rrollo dQ c.álculot;;, t . .:..or1co-.::, 

lmplic.;a tod-.vld t.1 ... mpo>= d•:? e~p~r~ que- d~ .:.lgun.t. 111..inllr• 

s;;.e pu!iiden r..-cluci r. P•r.;a ~ ... to, l O'!>. progr-,;i,rn ... s;;. ~~ .,,¡poy.¡¡-1 

opci cn.1,l m¡;¡.nlo que 

!;.lmpllflqU•m los;. Cj}CUlo~ t.ln qu~ por im.llo s;;..¡¡. f~lwrd.& 

pruci*ión gn w~lo;, 

As;l por CtJQmplo, .Otr) ..,¡ m.;;otc1do --.h ir.1lio '""Xl"-l~ 1~ 

po~1bil1d.;od d.., ru4l1:;:.ar c.:.lculc.i!.. e.en ps.ou .. :k-.p<.-1lwn..:.1.l 

lug.:&r d"" c.:.lc:ulos;. con tcdc._.i;:; lo¡;. .-loctran..,i., ... .11 .. 111.a-:.. dw 

1.01. •ll11itrn•l1v• d~ ul1l1z-..r func1on.,~ dv b.a~~ G.;,,tJ~sol•r•.l.~ 

flitJ'I lug,;¡r dw las;. d"" tipo Sl;il"'r, lo cu.al tr_..,. coni;ig.:1 

ciflitrl•~ v&nl•J•~ 

•r.lflitrior. 

VlÓ Gtl c•pilulo 



los. Qli¡¡oclrongs;) 91 di;¡.s;.;;,rrollo dial tr""lod..:i con~ldi?r.& 

1itApl1c1l•m'"'nl"" l.;;. lnt..,r.acc1ón d<e> c.Jid.;-. t::"li=-clr:::.n i.::on ~l 

cu~nla lod,;¡,s l .a!: 

c~lculos. qu&> les; rgs;ull.;;.dos; qu..z 

rlitqu1er~n d& l1empo;;;. de c6mpt.Jt.o m.a:.·crti><.; 

Por olr.a p.arle,en los: c4lculo• con p~~udop~l~nc1.al 

•prox1~ ldl gfldclo dld los; Qllitctrongs;; dg carg s.obrg lo~ 

woleclron&s; de V0it.lenc1.-, por rr.ed10 dt.- un t.~rm1no d~ 

qu1m1c.a sotr rc;;i.;d1-z.;¡, p.;;.r.;; c.ado. :.i.tcrn~ por :;o.~p.:.r.-dc, ..,J 

c.alculc dw func1cnlit¡; n.cr;owlg•-:trónlc"':;o. ... ;.,::;::1.;;.,j.4. .... 

¡;u;.L,;¡,dos: f l .JWA. dw c.o.d"'- .:i.tomo .oou;;.l .o.d.::i. Lu~~ª• wl •.o-Ítolci.v 

d9 lo:;: el'i'clrones;. dw cor~ ;;obre loó. (.•1.:.4 ,·tr-cr . .:-~ ¡jtl' 

loc•l1o1s: rnull.tpl.tc•d•:;: por op¡;tr.O.dt:.r,,..;; d..- proyi;t<:C1ó11 

C81. Los: orb1l4l•u: dg v.;dgnc1a s;_. er.cui;.r\l.r.an tn&d1..¡nt.-. 

un calculo .o.ulocon;;;.1;:;tgnt.e que J.n•.·olucr.;,. tol t;of~clo ¡jr,;¡. 

c•d• uno de los: es:l•dos; d_. cor~ ~obro les. t'lí.#ctrcr,e~ d~ 

pOl l liPl etcl rón1 ce• 

wl fin dlit .o.horr•r l1gmpos; d ... cómpulo Cc.n Ql lo lri<;;. 

c•lculo~ so.a .o.g11 i ;;:an enormemeint.~ ev1 t:.r.éci:..":!' Jt;.1 ce,; to:; 

nuyort<-s: por c;;il &mplQ>o d9l ~iS:l«!m .. ccmput.;,.c1c-r-.~l 
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El ampleo de psuudopolenc1alt:.o::; no .:.rnpl11..;a .:..l.lculo::o. 

t:orroneos puest.c. qt..:t0> stO> ha ct::s.e-rv.;,.do qu.:. los o?l.,...:tr.-:.1,¿s. 

de- cor e no ~uf1 en .:.arr.bl .:is que pued;.n cons.l ce1 .. 'u 'i..,. 

ral:ic1on .:. los cam~1c~ qu.ao sufren los. aloact:-onot'?S de 

valer.c1a dur ... ntto un er.lace qu1rn1co (6}. 

pseudopotenc1.alt+~ so;. +A.al1:;:.a. la cpt1rr-.i:;:~c1or, da c1Brtas; 

var1.:sble::; rt'-::.pacto a resultado:;;. taór1co::; con todas. los 

~leclror.t:!s.. 
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c~lc:.ulos. ª"' a;iso.t..\Olrr.:o.:io n,ole:::ul•rw:;.. D.1.cho prcgr.:..rn.;. soliilo 

fundounM>nl.a Qn wl r.o~t.odc d1i0J c ... mpo .o.ut.c-=c,n .. 1-..1. a1nt~ ds-

H.a.r' t..ree-Foc.~. -Pcotho...an 

lif/¡;p1r1CO 

d.aso.:lrroll;.;.do por B•rt.h..,l•l (7°,81, tii'O i::u:.·o f.-.:irrz,..;o.l1-;;n;1.:i ~l 

p!O>eudopot.onc:.1 •l de un .:.t.or.-.o s;b' ..-;.cr l t:.li' i::crr-.o 

C37) 

dondQ ;:. QS }.;¡¡¡ c:.-rg;o. nqt,;¡ deb1d.- .. le-~ 9lect.ror-,~-z. dw­

cOrlii' y •1 núcl"'o dol .o.t.orr.c, naantr~s; que 

(. 38) 
m;-t_ 

6i's; ...,1 cp5ioi•dor de proy~ci::1ór. d~l m.:.irr.-..nlo -.ngul ... r y 

(30) 



que dGscr1t:~r-. d le:; e!ectrones da v.<.lunc1.:. de c.;;.dos uno 

p~&ud~pc.te:o.:1alH::;. ato lv.i. at.('.;r..-:.~ qt.:e :o 1·t:.~t.lltor.:.r1 t:o"ll 

ca~o de que ~e ~a~an a ut.1l1:ar. 

l1po. D1ct-,.'l:; cc.ntr,;¡,cc1cr.e::;. ccmo ya .. ,:.::.o:. t:>r1 el ..:.:sp1t.ulo 

ar.ter1::.r. r.cn:;l~lt:n 

lt1d1·.·1dt.:alt:>~ do? L.:s~.,. pcr ccr.:t..¡nac¡cr.es llf"if,.J.18:> 

El programa F-::;Hct;r.x:; r tt~l 1 :.::.:. .::·;.! .. -u! e~ Jo::r C.}p..l.:a~ .;.b1 t'I' t.~s 

o de c•pas .:err.ad•s. es. dli?c1r, h;.ce el calculo d& 

Para s1s• • .:-::,-..s de cap.., cerr•:::i• la fur.c1cn de ond.i s~ 

pu.;oda aprc:.:1 rr.0tr ¡.:..:i1 ur, dt-ttormir: .. r,t~ Cu Sl ,..tt-r Cu•; 1 ~), 

.J.prox1m.ac1on dE• t~e:.Lo::rl (l!:i. .;;n l.s cual ~& ... p11.:.a t;i'l 

ni~lcdo Hartrt"e-Fc.c:i. roas.tr.:..ng1do urilCA:r.i:<nt.._. los. 

or b1 l al ':l'S dobl EHT.ent.~ e'" ~Jpado"S., h~c l ~r.:Jo un d..-=..:..r r wl le 

es~ec1al par~ ~qu~llcs orb1ta:~s que poL~~n 

oi::upac1ón s.1mplu. 



d.;r ond~ e~ pr UIO!'b.:i) • p•r l 1 r del ~u•l ~1 

c•d• func1C.r. dtoo b.;..~9. y p;¡r,:. c•d• : t.:r•ci,.:.·1-•. _i._.. L·.J.~"" 

d1(.,.r~r.tQ •~oc1•d• • c•d;a cwn~rc 

53 



Un• lwrm1n•dos; les: .: .. lc.ulcs; !:CF ;.. tr•·~·.-.= d91 

progr.;¡rr,.;i.. PSHO~JOO, ¡¡,., ut.1 l.:.;-.., ... 1 pro9r.;,.n-._ l Ji:L, .::en wl 

cu.;¡l crd~r.•m.:.-..nto dw les; orb1t_;.l•s. 

:;;;;,:.:r ..... tr!•, 1• CU4.l 

l rre-duc.:. bl os d'°'l grt.:pc punt U..it.l .;,,l guli> pwr +_wnecti' l.­

mol~ct.:14. Es.tw progr;.r;i,;¡ tr.;.nsfcr:r..,. 1:..-. lnl&g:r.;,,.l~~ rr....:--n,:, 

tW:...-pr QoS..it.d.Olo S 

mo-l9C::Ul•rw-s. 

oper,;¡dor d.., Fa-=~· ('°'c.. 23) obtwn1e;.r;d::;~.,,. f.:.n.;,,l1t.wr.t,... ur,.;,, 

m.alr1:: cu.;.dr.;;.ci4 d"' n1:.:m dand'"' m vs. ~1 riu"''°'ra t•.::>t.a0.l d~ 

ptJi,;,dw cor,s;..1.d-,¡r .. r un dwt..orrr.1:, .. z,;_..,. d.., fQf1rr..,¡,1,:1.o ~ . ..:.:.-l.;. 

tnctus16n dw w:;;;t.-..du:;;;; v:.:c~toodo-¡. quw prcp.:::r~101'\u11 lt::• 

t.roovos. c:!~l 

progr•m• CIPSI. F1n•lrr.vnt'"', crd4itriOO t .. rr.b1--.n l.;.;;;; ~nwrql.-::; 

orbll•l"'s; d~ .;.ct.u~rdo con l• numg.r.a::.1.6n pro· .. Qnlg.f'\l.9 dwl 

progr•rr..a. IJJ.:L. 



PPCGPt..MA C! PSI 

F1n.:..lmente 

fundamenta 

conf1gcrac1one.-~ p.ara tcr:<.ar en cuenta l.:.. correlac1cn 

ele.:t.r6n1ca. 

func1 on d& ond.:. <E..13' e:-:pr..,c;a como un.:. cor.i\:.:. n:sc1 or. 11 r .. ¡al 

da determ.:.nanlt.~o:o Ce Sl ~ter, qut:t se repr~:;entan en bJ.s.e 

a r~~ o:.:c1•-aclút\e<:;. t'l<t.'1ctr·cn1cas referid;,;,;;. ... partir d .... l 

deler1nlndnlt- dt:" capa Ct'rr<S..= .... ct;t6nlt!o en el p1·o~r.sm..:. 

For:¡·. 

Por lo l.:snto, 

moleculare:. t:otlqu€>tc.do-:. con ~u =o1r..etr1.i corrt:o::;p...,nd1t:O'nt.t:io 

CIJt:L), s.e pUEt-de estud1.,r cw,¡¡lqu1er eo;.'...ado e:.:.:1t.:..dc 

pi:i~1h1e cu¡·.:1 ;;.11:.""'tr101 s;E.-a l.,, de lr1teres., 

El program:1 C!P!:":i proporcJona los. ~:;.t.;sdo~ o:c-:..:cl' . .ld•::i.s. 

que corr8l.ii1ClOn.i.n ccn ~1 es.lado es.ludiado. ~ E-!;los el 

ccntr1buc1ón de ir . .:.....du que !:"!;tos. 6:?!'.>liad._'.)<:;. form:..n un 

a:..pacl o ccnf l gu¡·¿,c¡ 0n.t.l con l:::fl cu ... l -:1 ¡:..r c;grarr"s r1::1.:il 1 ::a 

un c.:.lclJlc. ·.:o.r10.c1.::m.o.l d,¿;o lo. enl3<rgi.a _. tr4v&s. d~ 1 .. 

dl .a.gonal 1 ;:del (,fl df~ l .. m;:,,tr J:: a!.c.c1 iad.:i. al hdnll 1 tor,1 :..ni;;, 

del pro9rarn.;.. 

5'3 



Ahor.a. rr,c¡od1.a.nle l.a. cons;:id¡¡¡r.a.c16n de un gr.d.n numQro d~ 

del gr ml n•nlgs; (gs;;t.;;;.dos;: &1:.<:c1 l.a.dos;) qu1m> no ftJgron 

1nclu1dos;: 9n ¡¡ol wso.p.ac10 d~ conf1gur~c!ar.~s:., ti!'l prcgr.sm..:. 

r'"1.0..11z• un;;. c::orr&1c::c16n p~rt.urb.o1.t.1v4 .;... 1.-. ..-n'""rgl.::. ..;;. 

¡¡;egundo ord.won. 

P.ar.a el c.alc::ulo p4&>rttJrb4t_1•,¡o ;;.o tor. . .;. l.;. ft.:n•.:lór. d~ 

ond• V41"l.Ot.clon.;.l u:.:pr...,s..;.d• "'n torm1nos;: dü- 1.o. b.a-.~ dQ 

doitloitrnnn'"lnt.,¡,-;. qut0t form.;.n "'l "°';.p ... c10 c::orif.igur .. ..:.ior . .:ol so, 

..,s;; d~clr, l.;. función &~t.• d.;.d.;;. por 

ji;:~ > (;10) 

Luego s;:e dwfinw un H.a.m1lt.on.i.;;.no d~ ordun cero 

(.J.l) 

dgf1n1Gondo5;e un.;¡ parl1c1cn dw wos::lw .a p•rl.ir dw 1.-

lr.ab.a.JO ut.1112.a '" p.a.rlic1ón Mol lwr-·Pl.,,.s;s:.'-tt. 

B•r i c"nlr 1 C4 • tíl'n cuyo c;.r.s;:ol .;is;; ..,n..,rg1 '""'"" 

d.ad.;¡_s; de la s;;1gu1enle 

¿• V 
N • 



CJ2) 

C.13) 

Con liilSOt.:t. p•rl1c16r. s;~ dw-f1n~ ;;,har;;¡ un.:t. p91rlurb•c1ón V, 

can la cu•l s:.~ llev..:o. .;;. e.be un c;.;.lculo pwrlurb•t1vc ..-. 

s~gur.da ordun p."ar.o !.a encrgi ... d-..1 "1'sot.ido H obt.~n1wr.dos0io 

l .:t. ·¡;a gu1 ~nlw "':.:.¡::.r· e::;..1 en 

E = 
N• 

.,.,~ ¡v ¡oi,. "ºi 1v I•'~, 
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Los delerm1nonle~ DL que no se lncluyo?ron en el 

as:pac10 di:i cor1f1gur:u.:1ones. S, l..t.les. qu""' p.it a trl ~s.t.;a.:!.:i 

ll '.it:t cumple 

C46) 

~on cons1deradc-s. ltt.porl.3.nte"i. e impresos en la s.a.l1d.a., 

con el f1n de que pu8Qo.il'i ser inclu1doo. po:;tt-n lcrr.ient~ 

en el espacie S s.1 el c.llt:1Ilo lo re~UltO"reo. 

p,,,.rrn1te ~elec•:lcn~r lo:;;. d~t.e:-m1nante:; ir..porLl.nte¡,.::. queo 

iorm.a.ran e ne el esp.lclo .:<:,)nf1gur.1c1.::in.:.l _.. 
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DETALLES' COMPUT:.CIOtJ:.LES Y 8~~ LtTILI=.!.D:.. 

Lo• rfiis:ul t.•dc-.. f .1.n.1.le~ 

pos;ler1orrr.enL~ (c.:lp. IV l, s:e obt.uv1.,ron con ~1 r..€-Lodo 

dg lnlgr•cc16n de ccnf1gurac1onQs: CC!) p.a.rt1endo d~ un 

c~lculo CS'CF) de l1po H.a.rtree-Fcck P.esotr1ng1do CPHF). 

En el es:qug.1r..o1. CCI) s:~ es:t.ud1.:arcn l.;¡s; q:..:c:.t..ac:.one:s. d~ 

En !os: c..alculos: CSCF) s:~ ut.1!.1:=0 un F::Jlur.>;.i ... l "'i&ct.1vo 

¡...cr 

(12] Cl.1.bl.;.. !), 

gaus;;~1.;¡n.:a::;; prcpu~~l.;¡;;. por· t]¡ 1:-.l~rr.o J.tJlLr ¡:: ... r.:i du:..,_r lL11 

.;¡ los;: &l&ctrcng.s: d9 l.~s;; c""p.1.s: 3d y .!<.: del .:.i.•_ar;i;:_, dw 

conl1er.& cu.-.tro fun:::1cr.li'S: t: po 

funciones; L1po P, y c.:.r.:::o fu~:::.cr-."'1;; t1po D, r.:ontr.-1d.:.::. 

• lr&s: funciones: llpo S, un.a. :-unc:.ón l.lpo P v lroi>~ 

L•s. func1onos: de pol.;ar1:: .. c1ón t1pu F p4r.a. t.01 .:1tomw dw 

niqu&l fueren lnclu.id•s: de un .;..rt:<.:ulo ¡:.ubl1c:.;.do po: 

{01 i;Cbrw wl cu .. 1 h.:.C1l' r uf Wl'tr'llC.1 • 

Chrls:L1.;..ns:wn 

polar1z.ac16n fueron ffiult1pl1~.ad.a.~ por un f.l.ctor d& 1.5 

para qu1toor pQs:o • l.l. rr.a:.:.c:l.a. diit functcn.a~ t_1pw P, l.:.l 

corno lo Fropone W.acht.Eo!'r-SO par.a c•lcu!.o-;;. moi&cul•r"'-;;.· 
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L.a. b;.i:.a> ul1l1 :;:4d.;¡, p.6r4. liil h1drogenc fue 1,. r..1 :o.ma que 

s;:a &rr.pb~6 p.-r.;;. .wl Ql>.lud10 r?u-H
2 

{13,14l. i .. cudl 

c:on~1-la liin clnco funcior,g".;, t1po S contr.oud:..""° s:.olo 

t.i-es;:, 11'14_ un:.. func1cn dti pol.o..ri:;:.:i.c1on t1pc P 

e:.cponenla Opllrno dw 0.68 Cl•bl.:t. 3). 
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Exponen t. e Coef: :::1 er.le 

2 o. g37g .:3. 799377 

2 : C.-665 -122. .!Rr327"6 

~-d 2 : 32C'l l'CO. 382:9·)7 

2 l e:-~5 -68. 123Cl6 

2 25;)8 8. (.'01575 

o 7C'd..l. 3. 674603 

2 o. 2356 o. 0274.;7 

2 5092 9.!. C'.21553 

p-d 2 l 8128 -18-:'. 11=:.!GG 

2 2. 212.') 122. 751GE.5 

5. 4855 12. 053Z1":"'..l. 

o 7. 5189 5. 3C37"13 

2 o. 50.:.7 -e· 391320(1 

2 l 9370 -:;:. 115.!9'3 

d 2 5. ;!•.)45 -! l Ba5G~5 

2 18. (;ñ.:J5 -3.?. 5(lg:JD5 

153. 18',).:, -1 : 93502.B 

TABLA l. - P.arár;--,et.ro;:;. t.!bl µ~&udopot.enc1<ll ut.111::.aido p3r3 

l• róii'p1·as~nt.o.c16n do lo~ orb1t..a.l,;:1s. decore dal álamo dlif 

niqu~l. 
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3d 

E:..cpon .. nt.e 

2.3520 

0.807Q 

0.1275 

0.0.!.!0 

28. 7300 

7. 7260 

2.4060 

O.Ql66 

0.3105 

0.210882 

0.066670 

o. 010376 

-o. 2.36384 

0.65522.Q 

o. -!77.!61 

0.06520Q 

0.2.80565 

O.J..!3502 

o. 35~62'7 
0.2.05313 

o . .!7766 

0.6,2853 

2.. 3620 

O. 8070 

26.73:'.JO 

":' 7260 

2 . .:!060 

0.21C682. 

0.066670 

TABLA 2. - Coef1c1ent.e~ y ei;..;pont:>"nt.e;:; dU'l ..:.:inJunto b ... s:.e 

p~ra. l.a r&pr.,¡,o; .. nt..-c1on d ... l.;¡-; c•p;¡,-i. d.., v .. l.,,11c1 .. .!~ y J<l 

d•l ~tomo d~ n1quel. 
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E:.:pon ... nt.6' Contr:.i.cc1ó1"1. 

13. 2.!7&76 o 01·~..;.33 

-.003127 0.13.!.!20 O C!Ci2.55 

Is 0 . .!55úf::7 0 .:!6~565 

c-0000.:i 

p 
l ºººººº 

TABLA 3. - 8.:.o.s;; .. dQ g,¡¡,us;~1.o.n:.i.s,;; ul1l1.-,d .. p.;,;.r:.i. dws;;cr1b1r 

l• c.ap• ls; db>l .atc.rr.o de hldrogeno. St:t 1nc.luy""n 

furi¡;i.onta"S. .Jg pol.;¡,r-J.z.;.c1ón. 



DISCUSION DE RESULTADOS 

Lo~ resultado!: qun r,r:o rrr>::.1~nl.ar.;',11 r.>n <'>~1.8 C.:\pll•.d•:• 

eor r'i'<;pond~t• .l.l es;ttJC11 o del s.1. st.or.-1: . .a Jll H
2 

p.:r.r.-:, 

s;imolr1a C
2

.., Cg&om~lri.:i H-JH-H lr1Jngul.:.r) l.a r.u;d ..... 

<:.u·.J.•:lo1·1=.rl f'OI lo:•nc..r loo;; ~1gUl•:Ol\la-;;. <.-J,:;~n1»11l•>· .. ·i··· 

';;10•oJlrfo. Ct1gura !): DJ9 d"1 ~lmg,Lr!.;i ¡111nr.:1~ •• 1 e_.. 

dq l:..l for111.a qutJ .al h.3.cRra;e !;Obre <?! lJn,; 1·ol~1·..::1011 d-• 

V ,., , 
qu.-, ccr1li~nen al ejq C.

1 
y qu<? .:r.1 rt:-fl~j.'l.r J.l. rn•.:..>lé.::t1J.-:1 

..:ohrr;i ~llo-: no s:e pr·p:;nnl.:.n c:unbio~ dE> oo:;l:t. 

lí. 

, -- -- - - -·-'~ -- -
' • ' I 

Ñ: , I ' . ~ 
FIGURt~ l. - Elem..,nlc.~ da s:i111t'flria corr~s;po1uH011lt..<:. •• l.1 

mol~cula tHH
2 

p;iira un.;;i. o.::::t.ruclur.:i. lr1.t.n9ul.;,r· (;..11h9Lr1:. 

c2 .. ..'· El ej61 priuc1p.:i.l do !i;lll1QLr1a c2 cc.d1;r..;id.;.. C.Dl1 ,:¡.¡ 

9J~ ;:, Los p14lnos de> rgflg::.::1on o
1 

y o
2 

, q•IP cr:-1.t1~1 •• :;.1, 

~1 ••!11 C
2 

~ ... ·~1 • ..:u•u1t1·.,1. -~1..l.11,.,. lt...··: pl.11.••· v,;• y 

re~pgcl1v.am6'nLc;r, Los; .:tLomos: dlil htdrogsno esl~n ~ob1·0 Pl 

plar .. :i o
1

• 
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L•• dw ..,n.-.rgl.;. p..::t~nc! .iit.l cblwr,¡,_i..i.¡; wl 

wr,J.:.cQ H-H p.;;.r.:;, s;1rr.wtr1.- C
2

.., dnt..,r1cr1r,,;¡.r,t.,.. 

rr.wnc1 on.oi.d.iit., wn dcndw p.4r.iit. 1--..,,,;.;. .iit.n<:Ji:l o dw ""P""r tur .. ._.., 

h.;;..ce !.o.. cpt1rr . .1.z.:.c1c.n dG 1:.. d1':.t.;;.nc¡;o th-H 

doa; "'s;t.aCo• i:;1ngul.,-tt.0~ dt> i0.l11.vt.r1.:.. :...
1 

d~l 

quor ccrr,.;.l.:..c1c.r • .an r.._,s.F&Cllv.J.rr.ti>r.t.ao 

>;.1 ;,;twrr. .. fJ1 H . 
los. ws.t.;;¡,dos; 

U1C
1
D;d

0
-;;

1
J • H

2 
:: !:lC 1 D;~o 10 ) ... H

2 
de lo>: fr ... 9mentcs; 

~ap.;.r.o.do!i:. 

rQldJ.-clón de. l.;. ;:h_:;•.J.nclo. H-H cl:a crlgk'r. 

incrarna-r.lo .:;n ¡.., ~r,,;¡q·.::.i.;;. p.-.r ... -..1 ¡¡.s;•.•do 
1
A

1 
r;rov..,,;i.-.r1'.,,;,. 

dliO'l ~:i.t.;.do tJi(
1
LJ,3d"'.:.;;;

1
) H

2 
, m:wntr.:.,; qul.! p.;,.r;.¡ 

ol '"':;;t.-:::::: 1 
:.

1 

thC
1
S;3d

10
J ~ H

2 
~uced~ le contrar1c, 

d1~m1nuc1on dw l .. _.,r;.,rgi.;. .o& medid.;. quG s.1o1 .:.brw l.;, 

d1~t.iit.nc1.iit. d~ ~nl.:.ce H-H. 

E~t d.., c....ar -~'- t. ... r l ~t l ::. ... ·;;. quu pr t:;:.lo'r,+.. .. n •• ri.L ... :. c:ur· ·.·.&~ dw 

lc!O; ws;.t. ... r::lo!.. 
1t.

1 
dw- 1rr:p0rt_.;on-::1 ... p_.r_. ¡_. 

dw:;.;cripc1ón ••-1,;.l1t.-l1·.'.;. dw l.;o lntlilr.-.cc1on IJ!H
2 

, wn ~l 

~er;t1.j;;:i d~ qw~ p.ar,;,o un .:.n•3ul...:. d& ,;,opwr-t.ur"" H-U1-H dw 20'" 

.apro:.:1rr.ad .. rr.unlt4 .:;.::;b..::.~ cur·.:..,s; Liendt3'n .:. 1nt.~rc:topl.:.r·$;e_ 
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cr19.aon a un punto no CtO?f1n1do p~.lo:it.c :;,:.ir. ... .J.:..:~ .... ~ 

curvas 

mism. energta y georr.etr1a a la ve=. 

Ahor ,;i., como el de do~ d1:;o la 

Sll1ietr1a no es perm.:.t.1do [32,33,3.!;. ;;.e t.1e1-,e l<~ que $P 

ll.~ma un cruce ev1t..&d.o p.;;r s.:.~otr!a, (ja.do entro:< la::;. 

curvas 1A
1 

ccrrespcr.d1entes .i. le::. est.J.Cos 111( 1 D,d'"'s 
1

'"! 

+Hz' y N1C 
1 D~3d 10 ) -+ Hz d.e los frai;;¡;.ar.t.o'S. ~"°'Í'"sr.:-.d..:.'i". 

Como puede observarse, la ccns.ecut2n.::1 .... d~l 

avi lado entre las des. cur ·.·as de la f i ..;iur a 2 t:.or.d:J.:~ .:1. 

la form.ación ae dos r.:.in1rr.o::; de er.ergl..>., de lc.s cu.,.,leo;o 

el mas profundo de el lc:i correlac1cr;a. cc.n c•l t:1·..;t .>do 

tli( 1 D;3d~.!s 1 ) • H
2 

d-.? l.:::;s fragrr:entcs 11bre-::o 

Las car.aclerist.1cas pr1nc1p.:..!es de l.::i. cur·-·a 
1
.\da m.a!; 

baja energ1a se muestran en la tabla .!. hac1ér1dose en 

el ml smo cuadro la cor..parac! ón c=n los r o-:oul Cado,_;: 

obtenidos en los tra.baJOS. raali=ado.,; por Siegbahn. lo!:. 

cuales fueron menc1 onados prav1 am~nle ¿.n el c~•pi tul o 

""º· 
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:..ngulo 
.!2 (':. ..!<;!. .:.~ 

H-H:. -H 

t:i -H 2. ~ 2 -
Cw. ,;.. J 

H-H S5 2 3 

Cu.•·) 

12. (• 8 o 

2 B 2. 6 
(kc.oi.l. mol) 

Energ1• d~l trd.r·,.i.rr.o cbt...,rndo r9~po-cto ,;il 1!m1t¡,¡ :~~ 

d1soc;i~c10:; thC
1
D;d"'s:') • H-2 

Er-.liffgi,;i ¿.,. l.;¡, b•rrli!r.a r&s.p¡;iclc ~l 1111,tt.olói d'IJ 

d1sOC:.lólC1én 1J:C 1 D~d0o;. 1 ) • H;z . 

• _.,. D,;¡_tos: r~ftnldos:"' l._. r ¡:;.i:;1cn d~l r:.1n11r,:'. 
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Es un r-.echo que de;;.do e! punte de -.·1st.a cual 1ta1..:.·.·o, 

!a .::u;v:a de &r.e:-q1.;;. ~.:.it..:?nc1.;al ~.a-1 est.;ado 1.:..
1

.:.::t- rr.:.~ 

b<s)a .e-ner']j.a. ,:;bt•?ril.::!,,:_, t>n e>;!.~ t.r.l.tl~JO j" la. ct;t.:.r:.1.i~ p;;: 

El c~~b1c en la =cnf:3ur~c1en dcr..:.n .. nt.e, ~1~r·a !a 

del e~t.a.dc.) 1
t. r;.;.;. PSt .. ble de le.! :.g:.:r;. 2 :,·!..a. 0Ct.1n11da 

pcr S1 egb.=shn, ti &:-.e ur . .:. e:.;:pl; cae 1 on .:-:1 t. er n.1 n.:;<:> dto>! 

crt.:ce evitado (pre·.·;ar..<:.>r,te :o.t:'r1c1onJ.dc:· dado t>r,tre las 

curvas 
1

A
1 

quc4 c.:;rro2la.::1c.r . .:.n f-3!;¡:.activ.;;.:; . .¡;¡.nt~ lo~ 

~s.t.adcs ti1( 1 D;d~s 1 ) H
2 

y til( 
1
D,d

10
J ... H

2 
do les 

fragrn.3nt.o~ ~e~a1ado~. 

quu 1ntorcalar l~~; curv;:1~ 1
."..

1 
prcr.·en1ent0s de los 

estados N1C
1

C';d"..,.
1

) ... H
2 

y H2C
1
D;d

10
)., H

2 
~e los 

f r .a.gr..entos $epar .tdcs., d.u1..10 or ~gen estado!;. A
1 

en 

cuy.:..s r:ur .. v.::o.~ .,:._.. ¡::oten:::. al e:.:l st& t;n ¡:redom1 ni o c:!e 

..:orif1guracionec; det1po thC3d~s. 1 ) y~ra al.;~Jna<; reg1on&:; 

de 1.a curv.a y lüC3d'
0

) p.#..ra otr•~ 
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rn.olw;::ul .. Ha pe• F.o..r·-v ct»l n1qulifl 4i'r. s;.u ..,.,.t. .. co ~:..:clt,.do 

tJ1(
1

C';3:::lg,.!'!.;.
1

·, , =€::' ·:!t-!:v ·.·..,;,::&:- '...::-,.;;.. ;.iiiéj'~~f':.- t:..-:·-rv:-.l dii' 

r .... g1 en d9l .:!! r.:. 9.:. d.;r. _.1 ! 1 !": • .:. t w 

d1s;cc1.;..c1;:;1, )i.;.( 
1 :.1;c'\, ~ .. H

2 
d.- lo;;. fr-.grr.li'r,1_.:-~ 11bro?:¡;, 

En c.;.r:.b!o, ~.:. 121 r.;.qu~l 

v:.:.::1 t..;r.do th i: 's; :?.::::'º:· 

!.;;~ llovQ ;. c..o.b.::i ¡_. fot.::-w:..:r.::.t.;.c1ór. d~l .;.t.cr..o h.;.s;t.;a .. 1 

iH>s;l,,¡do 
1

$ Po•.:.bl,.,.::-.i;tr.t-~ uro r..1;i1::.¡¡n.:.·i0.rr.::; .. d ... ~u.o.do ·.;..,.r1.o. 

wfwctu;.r p1 lr:",o;or·c !.o. fct.::.·.w;.:::.:.t..;;.,;1.;;n dw! roiqu,;,,.! h;...:1..;;. .-.l 

~sa . .;;.do 1P, puG>s;.tc qu..,. l .. tr;.ns.:.c1:::n d.:.r...-ct;. h~c1.- &1 

.,.;rr,b.-rgo, "'•t.o r-.qu1-.;irw c., rr . .:..:,.·or Qrhngl..;;., :··• qu.., l.:.;; 

W!;;t.;r.dos. 
1

S :·· 
1

P s.w '"nccgr,t.r.;;.r, por wr . ..:1m..;;. ciw l.o t::•rrwr• 

d'"" pot.\inc.:..;;.l d.,.. l.;. cwr·.· .. 
1

1..
1 
qu~ :::.crrul¡,¡,c1on.a con wl 

iis;.l.;,.d.::i ""'xc1tJ.do thC 
1
D;d

1
\;;

1
) + H

2 
dw le.!.; fr•grr.wr.tos;. 

l1br..-s;. E;;.lo ccn:::u~rd.:i. 

mwnc:1 on.;,.do-. 

r E:.>::.ul t..:ari a ¡j¡f!c.:.l la t.:.-'pt.urJ. do=- l• rr.olócul• 

H
2 

rw.;ol1=•1•:JC. l: f0to .. :..:::::1l.;oc1on dGl ;.tom~:> dw niquwl 

h.ii.Cl.:.t. wl g:;;.t.;..d..::. S, quw vwnc.:.wrida l•p1otq'Jlitf'i;.. b .. rrwr• dti-
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P.li';;pecto .a l..a• c;.r.acl9r !. ~t..t.C•a. d~ L.a. cur v.a 
1 

,,". er, l • 

rog16n diil m!n1mo p,._r,.. ~~t.iOt tr•!::~_~;:,. Sii' t 1ar,¡;¡. qtio? 1;. 

gi:.omelrl..;. 

lt"l•ngul•r (~4t;l¡;¡o\.r1;;. c'ZV ) C>:::urr.ot p::..r;;a. un .;.ngul.a H-th-H 

d• "2•. coz; un.o. d:.. o;:t.anc.i .-.. N:.. -H dw l. 33 u. • d.;;u-,do 

d1.s;.t.anc1.a enl ,;o.:;::.;;¡,nle de l 86 u. ""· • lo cual 

dvducli" qu,. l.- prg.s:g.nc1::.. d4;¡Jl rliquwl ccr:-;o .::•t.•l1::.;;odor, 

cont.r1buyg .a l• .aptifrt.ur.- dg. l.- m:::iléculo. d..,_ hidró-J1~no. 

La profur.did•d del m1n1tno de m~nor en~r9l.'< r.:.•:;;;poc:tc- .~l 

lograd.a. l.a c:Aplur;. ¿g. l.a. n.olg.cul• H
2 

~v ho?i.:..-~1t.ar1.a un4 

G"l'l4rr9.1.a de .apro~l.tr..Jd.;;.ment."' l.!. 8 l:c.:.1-·n.ol p.l.r·.;;. con~"3gu1r­

.a1s;.lar tllJQV.:un~nt"' al h:..drc,q9nc. molcy.:;.1Jl.a.r,¡.;ui;.~to qu.., l.o. 

b•rr...-r• &::.:1so.tenl~ ·~nlrtt el 11rr.1t.;¡. du di"-0L:.1:tr:.:.or1 y el 

min1mc d&" ~n9rgl'"" 9S .:at:rc.::;..:~rr.,¡¡d.:ur.L?nte d.a- 2:.8 l~::;.1.-1r,ol. 

rr..a.yor C ~Q . .:. ) , con d.t. s:t..:.nc:.-.s fil. -H y H-H d.., 2.. 7' u. v 

2. 3 u. 

pee.o m~r.o,; prof1 .. mdo, con un.- Qr.~rg1 .;i. d~ 8. O t.:c;.i.l .·1:101 

por dWbOi.Jo d'-!'l lirr.1t"" d~ d1;;. .... ,i.:.1.;.ctCn. 11.i~11t..ro.;. ~i1J~ l...i. 

b•rrw-r• Q9 potG>r.ci.;,;.l p:..r.4 lo;H,;,¡r l.; .. r:.o.plur;;. d"i' l .. 

ni.olécul;¡. H
2 
u~ de 2.G ~:c~l.·11,c_,l .aprr.:1:.-.:J.r;;,,•Jrl/1, ... 1,t.~-·. 



Por ct..ra p.a.rte, ;;e t.:.e:-..e c¡t.:e el e;:;.t0:a:::.o '·\de :n:..s ba_;a 

en&rg1.- p.ar.- l.:i re::;:.t.:-.. ce.:. r.i~n1r::c s.a c:.r~.::te:-1::.:; pcr· 

:· ... me:. en 

de 

en el orden crecle!"1te ere...:. tal e~ 

proveniente de l.1. .a¡:rcx:.::-...;;.-:;:;:.Cr. 

El orb!lal la
1 

e:;;tá re~re;;en•.;;.Co !un::!::i.:-r.e:-1ta:::-.e:~te pvr 

el enla.ce OH de la rr.ole::ulos de hld:-c:;e:-.o, ::--.lentra~ qu~ 

los orb1tales 5b:. 2.·<· ~a:. 5b:. :.· :~a~ cc:-¡e'ip.:::nd~n 
escenc.1.al~.&nte .a le::. ort..:.t • .,,,!t-!;. 

d 
•y 

d 2 2, 

que les crb1tales t.:.¡:•,:l d. del :r.etj! JUt.·9 .. :; un r- .... ¡;el 

H
2

. Se cbserva c;t.;e para re;,!one!; en l.:.;;. qt.:e í=-:-BdGr:,:.r .. i 

un.a conf1c;urac1cr. de t:.pc H:.C:?C 11>~!:. 0 ), le·:;. -=..:-t::.t.ale~ 

rr.ol e-cu! ar e::. e:"ll .:..:=an·~~~r. ::.;:;r. '., • .. a~l a ~) : os. et o:. t.'.'1! .;,.;;. 1..:.. 
1

• 

6b , y 7.a , que correspcnden l• h.1.brldd.c1.:in 
z 2 • 1 

ºu -d2 , 0 11 -dy;, y ºu -S"h) res.pe::•_:. ·•· ... ~.er.t€-o. En c.i.r:tbl o, 

para. l.as reg1on'1s con und. cc:-.f:.gurac1cn pr~·d.::r;:1n.lnt~ d& 

t.1po ti1cd
0

s
1

) les crb1tdle~ molc-c:ularo~ ar1la::Jnti:'i 

fueron b.as1c.;o,m~r.te do!;.; ol .:i: l::! t.:.1 l..1. V o?l <::0rb1t..1.l . -
7a,Cie-n est.e caso e! eje di:.- rct.ar:1on e~ ·~l ejb' .,Y, y la 

1:l0lé-c.ul• se er.cue>ntrd. 0:-i el ¡:la.-.c. : ... ~) 
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p.cr F.a.rt.w dW :i.:.;;. .:...r~:.'...-.:.""';;; '...:.¡:::..:: .::. d::r y ..::yz' F.,¡..,r.'..r.¡;;. 

c¡t..:g g¡, l.;. ccr.f¡;;:•...¡r.;.:::.cn dw c•í=-.O.S. ;;.=:.wrt..;os;. ~hCd~s 1 2' 

c.onflgur.:..c.:.01-.~s. ce :: .. ;:.:.. c~rr.ac.;. ~~.:.C:3d 10 J y l.a dw C"'?• 

.2bl¡¡ort.=-. f~!(dP?C. 1 J, es. .;.l h<i>::ho .::v ql!w ~,;.r;,, l.;. pr1n,u-r.;;. dw 

v.o.rl.;.c1cn dw _.s;.t..:.. d.:.: .. rwr,c1.o& fluclu.;o d.-.~<lw 0.1 :. .;;. 

o. 2 :... (t..Olbl.Ol 'J) 

E!iO.tt::i po:::!r1.;.. ;;.w1 ct.r·o .:.r.d1c:.o de- l.o. l!nport.a.n.:1.a. dw-1 

cr·b1t ... l dy: rr.ut_.o.ll ... w ... n l.o. r .... .--:..c1cn ;jgl s;.1s;.l1Wrn.;. lhH
2

• 

pu..,\O.tc qu"' :o.u in-.:lu::;.¡..:.n wn l.o. ~.;,.rt.1c1p;,,::1.:.in d"'l .-.r'll,.cw 

1r.t.o-r-.:.:.::1 ::.n fuwrt."' wl nlquwl v ¡_. 

mol QCtJl;;. H
2

, ~:..:¡..;l ! c ... ndo wl he-ch::. dw quw '"'l w~t .:i.jD 

.-.:..:c1t.;.dw 
1

$ d..-1 n1q:.iwl, =uy.;. ccnf¡gur.o.c1.:;n ..-~ d¡;¡. '.:.:.p.-



d6i l.A reg1;:jn 0~1 r:-..in1r:.o), e!:. ée=.1r, en 'Jn .. Cira>::cior. 

ctOPnt.rc y ;. l.o.~ .:i;..:;;1..;;.r.cl.;.s. tl:.-H cpt.l!":.l=.;.,..:!.;;.i;., f'""'r'"' l..l.so 

d1fer..,.r·,._e~ .apt?rt'...lr.:.t.>:. dt.t.! Qnl.;¡,.;;'2' H-H Oül .... ~tddo ':.
1

rr..:.:.; 

~S.t.il.bl Q C..-1. •.;.! <::t.w~_.., o-::t..:.n d4.dc~ 9n l ,¡¡, t•bl .:a 6 En L• 

rr • ..-t. ál l c:.o h.J.c ¡.J. 1.;. ir.al ~r:•Jl,;. d~ hl dr cgt.?no c.bter.1 d.:. p.;o.r .;;a 



Referente a la reoo916n dt:.' t:qu1l1br1c ~E- tiene que- la 

pobl•c:10n p•r• c•d• CGntro &$. de ·~. 676 p.ar..- el .:..lct:\O de 

niquel y l. lé2 p.:sra les át.::i:nos de h¡drógt:>tlO, lo cual 

lnd1c.a. que eX:.$.te lr•no;;.flé"renc1.a. de c.arga por pd.rte del 

metal, cadlda a lo~ á.tcl";'.oS de h1drogano. El orbital 

.a.l6m1co rnet..al 1cc ccntr1buc1ón ¡~ 

tr.a.nsferenc:.a de carga ei:; el orb1'..al dv;i: lo cual 

refleJ.a en el .a.r.a~!.s.1s ¿.,,. J:ot.!;:.c1cn p.l.:·.a. l<s capa d 

met..1.1.:.ca (t.l>bl.l 1 1
.::::; La pcbl.:.c.:.,:,r, para ~1 ro?sto dE't lo:::. 

pre~enta en l.;:.. t.abl a 7 

En la t.:.Ll;,. 8 ;;;i;. '•·~·e~tra l;,. pabl.<.c1or. cbten.:.d.i p.:..ra 

aste traba_10: 9. 676 a.·_¡ 1.162 u. St.:!gb.a.hn 

obt.11!ne una pobl .a.c1 ón d~ g_ ·.:i u. :.· l. ~l u. a. par J. fi"l 

n! quel y el hl drógeno resr.-ect.1 ·.·.ur.e-nt.o. 

molecu1 a.re~ E:•nl a::antes que 

r9g16n de 

co1npa.r.acJ.ón 

orb.L t41 es •tórn.:. ce!> d"->l ru q•.a=-1 quP con'-..r.:. l1Jyün .•l ._.,,1 ... ,_e 

del hidrógeno ;noler:::Jlar f·~tr:. ~1 prt:•':..Pr1'.'""' 'r .. L.110 "=Or1 

los orb1l.:iles d;. 2 , d • y S·:U1J, mtentr;:.~ qut- p .• ra al 
y: 

caso de S1 egb<thn :;.:;n los orbl tai.. ... ,-. S.UJ¡ J :.· d,,.: C.1q1!1 

S1111gb•hn as:tud1.:i ..- la r:-,clécula con•.or.1d;o •-r, vl ¡:..l~1nCJ 
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Por ult.1rr.o, l• ccnf1gur.ac1on dcroan.;.r.la do'.fl .;.1:a,t.Qrr..;,¡, 

U1H
2 

p.o.r;.. l• riwg:.cn dg equ1l1br10 ws.t..a d.-d_. por un.a 

conf1gur.;;o.c16n de =.apa cerr•o• con co&fl=l"'nle CCI) dti> 

O.QS p.ar• ~l c•~o d~ v~t.G lr•b4JO, y de O.Q3 p .. r.a &l d9 

Siegb.ahn. 
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TRN·JSFEREl-JCIA DE CARGA PARA EL l~IOUEL. 

- ··--, 1 

0.4 -

u:: 

(J tti--. -- ·---.... ·:.----~--------- ----- ----. 
·O Z • ---·---..,,./ 

-u. 

--0.b -

_,. 
-!,(. -

-1.& 

-·:: -·!----~-------~----~---~----· 
J5 

FIGURA 3 - Tra.nS"OfClrQnc:l.a dGJ carg.;¡ por p~rt.~ d~l .ilcmo 

dt:J otqucl du1·;.nlo la 111ler.acc.i6h JJi-HZ. P•-rA 1:. 

'AJ dg mayor gst•b1lid~d. 
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Angulo 

72° 

e2<> 

52~ 

.:17º 

J.2.:. 

38° 

32.~ 

01 s:l•nci a th -H 

Opt1m4 (t.) 

1 38 

l. 3.:1 

l. 3.! 

l. 38 

l. 46 

Op'...1rr..- Ct.J 

.. ';;(• 

1. 54 

1.50 

l.'3.! 

Tt..BLA 5, - D.1.s;.l.:'t.nc1 .. ~ t:t-H opt1rr..1.=:JdJ~ P~•r.4 c ... d ..... 1v¡11lo 

H-Ni-H c•lcul•do. 

Par.o. c,.l cas;o fiO>n al quG l.-. conf19ur .. c1ór. d•"l 

~i•lQm;.i. ~; d~ capa cqrrada. 

Para gl cas:o '"1n '"11 quG 1:.. ccnf1gur.ou.:1cn dwl 

s:is:l~m.a. es: d9 cap~ •b1~rt3. 
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Angulo Do.-;;t..;;..nc1.:.. th -H 

' H-t;i -H CA) 

62:.;, l. 38 

'32º l. 3J 

.!7.) l. 3~ 

.!i=.:. l 38 

38° l.~6 

32.:. l .5J. 

ESTA TESIS 
SALIR DE LA HO DEBE 

BiBL/OfEGA 

Pc..ibl.iciGr. 

~ l: H 

9.~58 1. 271 

9.519 1.2~0 

9.567 1.211 

0.676 l 162 

9, ~/39 l. J 31 

10. 180 o. 910 

TABLA 6. - D.2t.c.i:;;. dE- d1st.r1buc1on de carga y d1stanc1.a.s 

?11-H cpL1mi::ad.;.o::;; p:ara la curva 
1 

A
1 

da menor ,;,nergl.a de 

l.o. f1gura l. 
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C•rg.a Cis:t.r1bu~1ó1"1 

Q.6'76 

Por .át.orr.c 

H l. lOZ 

th: o. 363 

p o. 034. 

Por orb1l•l d 9.2139 

~t.óm.lc:.o 

H ' 1. l 3J. 

p 0.02~ 

TABL..:. 7. - t.n~l1s;1s;;. dg t..h!»;t.r1bui::1on dg c:..rga f'.otr.;. 

c.•d• .:.t.orr.o v p~r'"' c;.d;,i. arbu .... 1 .:.tc:m11c.:o corrti!'~pc.n.J1wrot"" 

.;. cad.;o cgnlro. 

so 



Pobl.;;,;:.¡ en 

IJ1 H 

b) 0.00 1 .:.1 

Orb!t.-.le¡¡; r.-.olvcul•re,;;. 

a . 

e- - d 2 
H ; 

o 
H 

o . 

o - ~ 
H Nl 

T.'..BL~ 8. - Dt••'"r!.Luc1on~:; du c.;;.rg.;;, y crbit;..l!Ot._ 

molocul.¡ro:.;; \O-r.l.a;::.:.n1.iit<:. cbtgn1dcs p.;¡r.-. 14 rwg16n dvl 

rnirumo . 

.;;,) En w~te tr4b.;;.JO. 

b) En ... 1 tr•b.ilJC dw s~wgb .. hn. 



Orb:. lal es 

Enla=ant.es 

6b 
' 

7a 

' 

Cor.t.r 1 bu:::t or. 

(-0,3?.!795Jo ..- Cl 7733CYJ)~ 
11 t..11 

TABLA 9. - Crb1t.z..le$. rr.olecular~s. e:-.1.:-.:: ... r.!,es; y 

cont.r1buc1ón de los pr1r.c1p;;.les orb:.t.ales .:..lo:r.l:::os. que 

P..'rticipan en el enlace para la re91cn de ~qu1l1br10. 



Orbll4l Pobl•cion 

d 
' 
. , 

1.108 -v 

d , 1. 783 , 

d 1 .c1..;;g 
"Y 

d 1. GQ~ 

"' 

d 1. 503 

" 

Tt.BLt.. 10. - t..n.:.l1s;.1::;; d~ pobl.acJ.ón corr.,~pondt'"'nlw. .., 

lo~ orb1t.al~~ du l• c~pd d m~t~l1c.a. 



CONCLUSIONES 

Da acuerdo al anál1s1s dt.?> resulladc::; dis.:ut.ido en tll 

capilulo'anler1or, result.;i. lrr.port.ante sef'\al_..r el papel 

rele..-ant.e que Juegan los estados exc:.l.'<dc::; dt;:0l ::.1:>l1:orr • .'.\ 

t-HH
2 

Cy en consecuer,c1a del .:..torr.o dE> n1quel), p.3.r.;;. 

lograr una descr1pc1ón mas de-t.all~1.da ,a;:..._.,.rca de lo:;; 

c.;.n.d.las de re•cc1on du:-.a.nta el preces.o ds c;+.p'-L1r.-.. dB 1.:1. 

molécula H
2 

por ni quel, 

t.r 1.ilngul ar. 

thH 
' 

la interacclC>n qu1m:.c~ del ~1ster. .• • !11-H
2 

peri;.¡t_t? la 

v1sual1:.:.d.c1or, e:.:pliclla del cruct'i> ~v1l.:sdo p::ir ":.1rr,.-_•tr1.;. 

enlre las cur-.•as 1 t.
1 

provenientes 

thC'0;3d
0

J.<;;;
1

J H
2 

y thC 1 D;3d
10

J 

frag:r.entos l 1bres. 

lo~ 

H, 

est..'.idos 

d~ lo~ 

Es.to t,rae como resultado. la formac16n do do:. curva:;; 
1

A con 

' reglones 

caract.erist.1cas bien 

hace presente 

def1n1das 

la 1nfluf:'nc1a 

cuy.a:;;. 

d~ los. 

d1 far en les as lados exc1 t.:.dos del ni quc:l th C '::; "3d
10

) y 

HiC
1
D;3d

0
4s

2
). 

Las pr l nc1 pal es cons1_'-Cuenc1 as or 1 g1 r,ad.:1.s deb1 ,j,;:¡ .:i l.;, 

ex1slancia del cruce ~v1t.ado por ;;1m'2lrl<o er.t.r~ lJ.<.i 

' curvas A1 arrib~ mencionadas, sei r"'°floj.'\n en l.:;. forma 

da la curva A
1 

da rr..ayor es;t.;.b1l1d.sd pre!;ar.t..;;.d• 

prev1arr.enle en la figura 2 del cap!lulo ~nter10r [t:Jp. 

IV J. 
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l.. p.-.rt.iclt=-•ciér. dwl 

.a.v1t.;;odo Cquliil irr.pl :.e.a l.-. p•rll.cl.p•cl.6n dét lo;; ~¡¡.l.:..dos 

liil~Cl.~•dcs d9 n1qu&l) vn l• forrr~c1on de do~ ~~l•dos 1 A
1 

ccmo po•1blw;; c.:i.n.;o.le:;o d.,;, ra.Jicc1on p•r• l.a tnt~r.o.•..:c:.on 

~t.omo dw r.1 quwl 
1
D.::3d

1
u), v "n '"-'l o•.ro to.e rwncu ... ntf.;;, •.r• wl W'>o.1 • .;;.d.:::i 

li'Xt.:1l.o.d..., 1 S(3ap.!:o. 1
) 

2.). - L• ccn;;.1d-.r.;o...:1cr1 d ... l cru;::"" wv1l.o.do tó1Y.pl1c.o. t..-rr.b1Qor, 

l.:. ~A:1to.l..,nc1;. d.-. l,;o pwquGi'~.O. b•rrtilr• de pol'1!r • .::1..i.l 

p•r.., 1 ogr ;.r l;.. c...i.pt ur .o. dwl dtól hl. dr ó•;JliPOO 

molwcul.-.r wr. ..,¡ IOl''i.•.;;.dc b.-~Q. 01ct-..o. b.:.rrgr.;;., l.::i-:.:.11:-.:.d• 

l.nmwdi•L.a.11.wnti.;,¡. .,fuwr., •jw l.;. tli':_Jl.Of'l d"'l rr.lnltr,ó d~ n,..i.·-·01 

Q~t•btltd.o.d ~.-. form;. gr·.;.ct;o.!; ;.l c1·•.J...:iw ~v1t•do qu~ ~ ... ,;!.;i. 

entr~ l~s dos cur.d~ 1 

1 

3) Por ot1·c l .. dw, wl r.:.:.r.;b10 L1p..;i do 

cor.f1gur.o.c1en· dlti? cap.Ji-:.;; c&rr.o.d.J.~ par.:i l.;;. 1·~g1on d"'l 

m1n1rr.o • c:.i.p.ls;. .. t.1i:.ort.a~ fUh'r.=.. dJ3o él, ~1i;t w:.:pl1c.;,, t..,n.t;1C•11 

si ~-- lorr..a an cu&>nt.:o. una VG-o: m.;¡50 al cruce ev1 ladu vnt.rw 

l.;.s:. doa: cur·.·a~ 1 :.. 
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4) A.den-~~ diiJ 1-. curv• '·\ de mJi.s;. b4J-. liiPnlli'rg:..a, e;..:is;t&> 

l.&mbi~n un po•1blQ c•n.al ~" r~•cc1on ~·r• wl pro~~~o dw 

ins;:grct6n de l.a molécul.a. H.z en al rr.&t..;..l, • tr.:.iv.,;p; d\i'l 

Q~l.-.do ,.;,:..:c1 L:.do ~ü C .!d
10

::i c~n l • pcs:i b1!.1 d4d do un.-. 

lran~icién h.acl.;i. ""l fil~tiildo '..\
1 

dtOI' r:-.enor urH'l·r-gi;. 

.al p.aracvr rlit.;&.li::.c .,1 e-s;tud10 <-C!) de l.as; >i.1'".;C4•-.o..c.1<".;n-...;; 

.que produc"n •l Qs;t-.ck:i 'A
1 

dw m;o,<J;; b.-_1..., "'n•rg.i. ..... $1r. 

emb.argo Qs;lo ev1t..a l• ...:ons;¡der"1ClC.'n de la po~1bl""" 

liJX:lEt.iancl..& de ur. CtUcfil wvl.t.•do p.:-r <;.1rnetr-1~, y r.!..? lo'i. 

••t.a.dos;. w:.«:1 t..ados; corr,o p,;,;;1 bl a~ l't;>:i.por"i. .. bl "'°~ det ~11 ó 

Clo cu•l J.A.~S.: ~~ rr.gnc.i.on.- '2t'l los .a.rt1.culcrs;. d.a-

Si•gb:.hn) p1itrd1ét'\do•w c1art,;,.n;~r.t.e •lgurio':i. .a.s.pei;t.o• 

lmport.•ntg.~ r&ofQr¡¡nlQ:s; .al mta-c•n.i.sino dG rti.ci:.c1cn d~l 

soi•lem.a lit•t.udi.ado , ;:iwndo t;t:;to ul t..:. n-.o wl pr 1 rocl p.;,l 

objetivo dgl e~t.wd10 prlif~Qnt ... do gn g•t.~ tr~b.aJO. 

Finalmeo.t.o, re~ptitclo ,:¡, l-ll conlri.bu~J.cn d>i> !..;,¡ c.;..p;¡¡, d 

melJilic:a lilln ¡..., 1nlur-.ac:c1on ~on t#l h:..dróg,,..l'\o 111ol<i1.::.ul~r, 

d&f1n1t1v.¡m.-r-.t.u wi;..-ncl..al su p~rt.1c::q:· .. r..1on &n l ... 

fcrm.ac1ón del 11nl.;..c9 lh-H
2 

Qn su ~s.lru.::.t.ur~ tr.i...t.r1g:ul ... r 

Eslc ~"' obs'1rv;¡¡, "' lrOi.·,,..~o;; d!A> l:i 01p•r1i..:1ot. d .... 1 c.irl>l.l..;¡,l . 
molacul•r h1br~do d ~ e dobl1o111.wi..lv 1.,;ClJf-.;.du, '4u ...... l ,, 
p.ar&cvr f.avorgcu ~l '"1nl.;;,r .. x.· p.-r.;.. ur,-. conf1gu1· ... c¡o1·, 1j~ 

c.~p.a. t:litrr.ad• Cc•p• d r..t.A . .:.llc• c..c.implt.!t:.ir•¡¡.fflti.• l! ... 11o<.) ,J..,1 

sa•t.~m• th -H , !....;,.1 s;...,. h.:.. ob~vr v.-u..::1 ......... n ot.1·01;0 . 
s;.1.~t..lirrr..a.• u~ludt.ados;. [ l 3). 
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Esto hóo.Ce r~sal~ar l.o. l~port.o.nc1a de la C•Fa d en ~1 

proc"°s.o de c.;;.ptur.;s del~ rr.ole.::ul.it de hldrcgeno, ¡:,.sr.:. el 

sistema UiH
2 

en ~u 9t;oorr.etr1a lr1"'ngula.r, A1;l COlliG ,ft:¡.l 

dom1n10 d~ conf1gur4c1cn da Cd.p4 c.e:-:·•dóo. p.o.r<a La ithJlC'·n 

de estab1li:a.cion. 

B7 



BIBLIOGRAFIA 

lll G. C. Bond', Cat.aly~1s:: by Mi.i't..oils. 

Ct.c.a.dem1c, t:'"'w 'icr\., 1Q62 

[ 21 S. M. 81 l nder , t.rr.. J. Phy!:. , 33, 431 , ( 1 9613). 

t3l Cr1;;;t.1n:. J.arqutZ Ur1b¿, a:::1s Lle. Fi~. 

CF.C. Wl.!.M. 191?5). 

{41 J. Garr.:.1.a Pr1t.>'L::l, M.E. Ru1::, y O. l~o·,¡.aro. 

CSl So:.rs S. F., Pro:::. P.. Soc. Lond.:::in, 200, 542, (1950), 

(61 E. P.. D.-·.r1o;;on, D. Feller, 

Chwm. PG•J. , ii;6, €·81, ( 1 C86J. 

(7) Durand, Pt-•. y 6.:'lrt.hel•l, J. C., 

TI1,.,..or. Ch1 rr. .!.'=.'..a, 38, 2::i8, C 1.9:-5). 

{91 B.-rlhelat., J. C., Our~r.d, Ph. y Sor.af1ru. A. 

Mol~=ul~r Pt1y~~c~. 33, l~Q. (lQ77) 

CQl A. J. H. W.;o.chl.;.r·~. J. Chern. Phy~., SZC3J, l"J7C 

tlOl P. Hob;:.:i, P. :::,;;.1w.::t.dn1\·, Chem. P.l2>v., ti8, 871, 

(1Q85) 

[lll IJ11i:Pi0b1ttl, P. M., P~"'- l'-bd. Phy.o , :l:S, SS2, L106'3). 

{121 M. M. Hut·l""Y• L F. ?.;..c1Q~, P. t. Chrn .. l1;;,.ns.~n. R. 

B. Ros~. W. C. Crmlw1, J Ch~n. Phy~., 8.!(l2), 

e lOBBJ. 

{ l31 Colmqn.ot.1 ~- L;.ndln F. T~;;.. M. C. Qu1111. 

C F. Q. UNAM, l Q•:;l :J 

{141 Vóin Out jl'l.,,.._. .... ¡d!., F. D , IBM ~..,.;;. P.up. PJ 107l. 

J.J.5. 

tl5l F. Pu~ll~, G Blyhold~r. y J. Hg~d. J. Chwm. 

Ph~·~., 80, 2043. C 1 ~8J.). 

(161 M. P. G1.J.:.t:!-, R. J. B11nl, v ..... O. •:un::. 

Ir.t.. J. Q. CH.,rr.., XI, 725, Cl977) 

'30 



(17] M. BlclT..btOilrg, U. Br.;.nd""rr.,.rL:. v P. Siw-gb.ahr .. 

I nt.. J. Q. ChQrn. , XXt ! I. 855. C 1053) 

ClBl to'..¡¡¡,rg.a.ret.• P. ...... Blc:r.beig, :.· Per E. Y.. S.:..,.9b.,;¡hn . 

.J. Ch~rr. Pi". y:;;.. , 7>3, 5$82, C l 083) 

C lCl :..:ny E S. 

(201 c.....,.ui;;ic, M. e-

Mich•lopc•..Jlos;., P !... , y S:..:;,.!lli':··· P E 

Che-m. Fhy:;;. , 78, 20.é-5. e!. 963':' 

'o;". 

(221 O=:ln, G ...... , Y.~C.;,¡ffrey J. C !·!::Ir.t.o!:.h, D. F. 

Pur""' .S:. 1.ppl Cherr .. , 135, 111 , ( ! OG..::. .l . 

(231 0.:1n, G ...... , ~:::C;o.ffrey, J C., y P.:.rn:.i;;, J. M 

A.ngaow, Charn. ln'-. Ed. Engl., 25, ir.•72, (lQSE). 

[241 Mull,n'-10~. E L , P-::dh.1.r., T ~L B:.n<..! E. 

c. 

Bruckti!r, C. F., Prlált.="°r, W. P., Ch.;..m. Pe>v, 70, 

Ql, ClQ70) 

C25l Fr.ani· J. Bocl·hoff, Elerr.eon'-:; cf ':::•Jo.r,1.ur:: ir.wt.:.ry. 

M.¡,s;s;.;¡,chu~o!.s;. · :.dd:. s;.on-W_.;;.l O?Y P•.Jtl l. <;,hl r.g Ccmp.:.r.y, 

I ne, 1076 

(261 L,..v¡n.-, Quir:i1c• Cu.o.r.'-:.:::;., 'E:d:.t..:.r1.-l :...•:., M.;..dr1d 

1077. 

(2.7) f... W f..d.:.ms::cn, Quim¡-;::.;,. F1-:.1c-.;,., Ed PoL-·,¡o!.~, S. t .. 

E:;;.p;¡Pí.;¡., l 070. 

[28] S:. P.. L.;o.p.;;ogl1.;i., !nlrod•..J::t.o¡y QtJ..-~n'-'rni 1:t.~rn1~liy. 

CZ:Ql L. dg La Pgf'i.:t., lnlroducc1on 

CuO:.nt.tc;¡, México: Ccmp,..Pi1.:;. Ed:.t.c..r .;.l (:onl1n ... rif..:t.l, 

1Q7Q. 

[301 J. Avery, Teorl.a Cu.ánt1ca de :.torno~. r.-.clecul.;.;;; y 

foton"'~• V.cG:-.-.. .... -H1ll Bock Ccmp..;o.ny (U.t:J Lt.d, 107"2. 

BC 



(3ll $::abo A. y ~t.-lund tL S., t-!oder-n Quanlum 

Chemist.ry: Int.-rodu.:::t..:.on lo Advan.:::ed El ect.roruc 

SLructure Thi::>or:··· tfow York: Macm1llan Publ1sh1ng 

Ca. , 1982. 

[32} M'1lt.on O.-ch1n ¿,.nd H. H. Jaffé, S1rr.E"lry, Orb1lals, 

and Spect.ra CS. O. S.). New Ycr~: John Wiley & 

Sons. Inc., !971. 

(331 Ed1.o.ard C. Lim, Ex.:::1tad St•t.es, Vol I'/, Academ1c 

Fres.s., He..., York. 197"9. 

[3-!l Cculs:on's, V.:J.lence, Ro:.· Me Weany, Oxfcrd 

Umver~1· ... y Pres~. 1979. 

( 351 G. Her:.:berg, M0l ecul .ar Speclr a and Molecular 

Slruclur€', D. Van t:os.lrand Corr.pany lnc., 1950. 

90 


	Portada
	Índice
	Introducción
	Capítulo I. Antecedentes
	Capítulo II. Teoría
	Capítulo III. Método
	Capítulo IV. Discusión de Resultados
	Conclusiones
	Bibliografía



