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Introducción 

Las interacciones eléctricas y magnéticas en la espectroscopía Móssbauer están ampliamente 
documentadas en la literatura. Sin embargo, sólo se presentan las energías y los vectores de estado de los 
casos más simples y, aun para éstos, es común que no se presenten detalladamente los cálculos 
correspondientes. Aunado a esto, la literatura presenta diagramas de energías que no pueden mostrar de 
n1anera dinámica el comportamiento de energías, vectores de estado y otros parámetros de la espectroscopía 
Móssbauer. 

OB..lETIVO DE ESTA TESIS 

El objetivo de esta tesis es desarrollar con detalle los cálculos de energías y vectores de estado de 
las cuatro interacciones eléctricas y magnéticas más comunes en la espectroscopía Móssbauer y emplear los 
resultados para diseñar un simulador computacional de dichas interacciones. 

Las cuatro interacciones son: 

• Dipolar Magnética (DM) 
• Cuadripolar Eléctrica (CE) 
• Dipolar Magnética fuerte y Cuadripolar Eléctrica débil (DlV.Jce) 
• Cuadripolar Eléctrica fuerte y Dipolar Magnética débil (CE/dm) 

Los cálculos se hacen aplicando la teoría de perturbación de Rayleigh-Schródinger (a primer orden 
e independiente del tiempo). Las constantes empleadas son del isótopo "Fe, pero los cálculos son totalmente 
análogos para los demás isótopos Móssbauer. 

El simulador computacional es un programa llamado Eigenerador, que es un laboratorío virtual y 
una herramienta didáctica de las interacciones DM, CE, DMlce y CE/dm para el isótopo "Fe. El programa 
Eigenerador incluye pantallas de ayuda y una Guía Rápida para el usuario y contempla la incorporación de 
posibles extensiones que abarcan la mayoría de los isótopos Móssbauer. 

ORGANIZACIÓN DE ESTA TESIS 

Esta tesis está dividida en seis capítulos. El Capítulo 1 presenta las consideraciones preliminares en 
que se fundamentan los capítulos posteriores. Los Capítulos IJ-V están dedicados al cálculo detallado de las 

. correcciones de energías (valores propios) y de los vectores de estado (vectores propios) de las interacciones 
DM, CE, DMlce y CE/dm. El Capítulo VI describe las consideraciones fundamentales fisicas y numéricas 
de la simulación computacional de las interacciones DM, CE, DMlce y CE/dm basada en los cálculos de los 
capítúlos anteriores y prepone posibles extensiones de la simulación. 

Esta tesis incluye un disco de 3~" con el programa E/generador y lma copia de la Guía Rápida del 
programa. 
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CAPíTULO I 

Consideraciones Preliminares 



CAPÍTULo 1 

A. ASPECTOS NUCLEARES 

l. El efecto Mossbauer 

2. El espín nuclear 1 y el número cuántico magnético mI 

3. Interacciones del núcleo 

a. Interacción magnética 
b. Interacción eléctrica 
c. Interacciones magnéticas y eléctricas simultáneas 

4. Reglas de selección 

B. TEORÍA DE PERTURBACIÓN DE RAYLEIGH-SCHRODINGER 
(A primer orden e independiente del tiempo) 

l. Casos degenerados 
2. Casos no degenerados 
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A. ASPECTOS NUCLEARES 

En este capítulo se describen las consideraciones preliminares para los cálculos y las 
simulaciones de esta tesis. En particular, se presentan las interacciones eléctricas y magnéticas 
del núcleo y la teoría de perturbación de Rayleigh-Schrodinger (a primer orden e independiente 
del tiempo). 

A. ASPECTOS NUCLEARES 

l. Efecto Mossbauer l 

El efecto Mossbauer consiste básicamente en la emisión y absorción reSOna!lte de fotones de 
rayos 'Y entre un núcleo emisor y un núcleo absorbedor sin que los núcleos reculen, esto es, sin 
pérdida de energía. 

El isótopo 51F e es el isótopo Mbssbauer más común. En este isótopo, el fenómeno de 
resonancia ocurre entre un núcleo emisor en su primer estado excitado de energía E2 y un núcleo 
absorbedor en su estado base de energía El. La energía de esta transición es: 

E2 - El = 14.4 keV (= 3 x 1011 rnm/s)' (A-l) 

2. El espín nuciear 1 y el número cuántico magnético mI 

El momento angular total del núcleo 1 es la suma de los momentos angulares totales j de los 
A nucleones (protones y neutrones) que componen el núcleo: 

e (A-2) 

Al momento angular total 1 se le asocia un número cuántico 1 llamado espín nuclear. A los pjveles 
base (El) y primero excitado (E2) deí núcleo del isótopo 57Fe se les asigna espines nucleares I=~ e 
I=~ respectivamente4

. 

El número cuántico magnético mI cuantifica la dirección de 1 y toma 21+ 1 valores. Por lo 
tanto, en el isótopo 51Fe, los núcleos de espín nuclear l=~ tienen una degeneración de orden dos 
con los estados propios Il,m,> = It,t> y It,-t>, y los núcleos de espín I=~ tienen una 

degeneración de orden cuatro con los estados propios II,ml>=lt,t), It,+>, It,-t> y It,-t>· 

(NOTA: Para facilitar la escritura, si el valor del espín nuclear 1 se ha establecido previamente, los 
vectores de los estados propios se especifican únicamente con el número cuántico magnético mI. 
Por ejemplo, si ya se ha establecido que I=t el vector del estado propio I+,-t> se escribe 

simplemente 1- t> .) 

, May (1.1), Adloff (1.2); Janot (1.3); Wertheim (1.6); Greenwood y Glbb (1.7); Frauenfelder (1.8); 
y artículos de Kündig (1.9) y (\.lO). 

2 Stevens y Stevens (l.4), p. 74. 
3 Apéndice, §§2b y 3b. 
4 Roy y Nigam (2 1), §§7.3 Y 7.4; Blatt y Weisskopf(2.3), cap XlV, §2 
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CAPÍTIlLo I CONSIDERACIONES PRELIMINARES 

3. Interacciones del núcleo' 

El núcleo está sujeto a interacciones magnéticas y eléctricas, las cuales producen un 
desdoblamiento hiperfino de sus niveles de energía El y E2. 

a. INTERACCIONES MAGNÉTICAS l 

El núcleo puede estar en un campo magnético B externo o interno. El campo intern02 es 
resultado de la interacción entre momentos magnéticos de los electrones del mismo átomo y de 
átomos vecinos. Además, el movimiento orbital y de rotación de los nucleones hace que el núcleo 
también tenga un momento magnético: 

donde 

en 
llN =--

2mp 

(A-3) 

(A-4) 

es el magnetón nuclear, g es la razón gíromagnética, e es la carga del protón, n es la constante de 
Planck y ll1p es la masa del protón3 

La interacción entre el campo magnético B y el momento magnético Jl hace que el núcleo se 
comporte como un dipolo magnético con una energía potencial4

: 

V=-Jl"B (A-S) 

Si el campo magnético B apunta en una dirección arbitraria designada por el vector unitario u, en 
coordenadas esféricas se tiene: 

B = Bu = B(xi + yj + zk) = B(sene cosq, i + sene sen<j¡ j + cose k) (A-6) 

Combinando (A-3), (A-S) Y (A-6), el hamiltoniano que representa esta interacción Dipolar 
Magnética (DM) es: 

8 

ciJfJ DM = -gIlNB(sene cosq, Ix + sene sen<j¡ Iy + cose Iz) 

1 Janot (1.3), cap. 2 
2 Janot (1.3), §II.2.2. 
; Los valores de estas constantes se encuentran en el §2 del Apéndice. 
4 Eisberg (4.1), cap. 11, §§I y2; artículo de Griffiths (4.2). 

(A-7) 



A. ASPECTOS NUCLEARES 

!:l. INTERACCIONES ELÉCTRICAS' 

El núcleo está sujeto a un campo eléctrico debido a los electrones de su átomo y a las cargas 
electrónicas y nucleares de los átomos vecinos. La energía total que resulta de la interacción entre 
la densidad de carga nuclear p(r) en un punto definido por el vector r y el potencial exterior Ver) 
que existe en dicho punto debido a las cargas que rodean al núcleo, está dada por la expresión 
clásica: 

E = f p(r)V(r)d~ (A-8) 

El potencial exterior se puede desarrollar en serie de Taylor alrededor del origen (tomado 
como el centro de masa del núcleo): 

(A-9) 

donde Xa (a = l, 2, 3) son las coordenadas x, y o z respectivamente del punto de interacción en el 
núcleo. Definiendo: 

(A-lO) 

la energía de interacción (A-8) se puede escribir: 

(A- ¡ ¡) 

El primer término del desarrollo (A-lI) corresponde a una interacción entre el núcleo 
puntual y el potencial exterior. Esta energía es V(O)Ze, donde Ze es la carga del núcleo. Este 
término se puede ignorar, pues no depende del estado del núcleo y desplaza por igual todos los 
niveles de energía, lo que equivale a hacer un cambio de origen. 

El segundo término del desarrollo (A-lI) corresponde a una interacción de momento dipolar 
eléctrico. Considerando que: 

p(r) = -e\<¡l(r)¡2 (A-l2) 

se tiene que si el núcleo está en un estado de paridad definida, esto es, <¡l( -r) = ±<p( r), el momento 

dipolar eléctrico del núcleo desaparece, pues haciendo la transformación r --+ -r en el segundo 
témüno de (A-lI), se tiene: 

¿ V"S x"p(r) d~ = - ¿ v".f x"p(r) d, = O (A-I3) 
a a 

¡ May (1.1), cap. 4; Roy (2.1), cap. 2, §2.4; SJichter (51), cap 6. 
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CAPÍTULO I CONSIDERACIONES PRELIMINARES 

El tercer ténnino del desarrollo (A-II) corresponde a una interacción Cuadripolar Eléctrica 
(CE). La integral de este ténnino se puede reescribir en ténninos de un operador cuadripolar 
definido como: 

Q~1) = e L(3xakX~k -o<Xjlr~) (A-14) 
protones 

donde la suma es sobre las protones del núcleo 1,2, ... k ... N, obteniéndose el harniltoniano: 

-= =.L" V Q(Op) 
"""CE 6 L. ~~ 0./3 

~,~ 

(A-15) 

Como los estados propios del núcleo están caracterizados por el momento angular total, 1, de cada 
estado, 21 + 1 valores de una componente del momento angular, Iz, por ejemplo, y un juego de 
otros números cuánticos 11, sólo es necesario calcular los elementos de matriz del tipo: 

(A-I6) 

donde C es una constante, distinta para cada pareja de números cuánticos 1 y 11. 
Para un elemento de matriz con m = m' = 1 Y a = /3 = Z, se puede definir una cantidad eQ: 

de manera que: 

C= eQ 
1(21 -1) 

donde Q se denomina el momento cuadripolar eléctrico del núcleo, 

(A-17) 

(A-18) 

Seleccionando unos ejes principales tales que V <Xjl = O si a. *' /3, y definiendo dos cantidades q 
y 11, denominadas gradiente de campo eléctrico y parámetro de asimetria: 

eq = V", (A-19) 

(A-20) 

el hamiltoruano que representa la interacción Cuadripolar Eléctrica (CE) se puede escribir en 
ténninos de los operadores escalón 1± como: 

~ eQV zz [312 _ 12 + .1(I2 + 1')] 
CE 41(21 -1) z 2 + -

(A-21) 
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A. ASPECTOS NUCLEARES 

c. INTERACCIONES MAGNÉTICAS Y ELÉCTRICAS SIMULTÁNEAS 

Cuando el núcleo está en una estructura cristalina o molecular puede estar sujeto 
simultáneamente a interacciones magnéticas y eléctricas. Las interacciones pueden o no ser de 
magnitudes semejantes. En esta tesis se consideran las dos interacciones simultáneas más comunes 
en la espectroscopia Mossbauer, esto es, Dipolar Magnética fuerte y Cuadripolar Eléctrica débil 
(DMlce), y Cuadripolar Eléctrica fuerte y Dipolar Magnética débil (CE/dm). Las interacciones 
"fuertes" son de unos 10 a 15 órdenes de magnitud mayores que las interacciones "débiles". 

Fig. 1 Orientación de B en las interacciones DMlce y CE/dm 

Los hamiltonianos de las interacciones DMlce y CE/dm son la suma de los hamiitonianos 
(A-7) y (A-21). Los cálculos de esta tesis suponen que la dirección de z se toma como la dirección 
del gradiente del campo eléctrico V z¿' de manera que los ángulos e y ~ especifican la orientación 

del campo magnético B con respecto al gradiente del campo eléctrico (fig. 1). El caso particular 
en que e = 0°, se denomina Caso Paralelo, y el caso en que e = 90°, se denomina Caso 
Perpendicular. 

4. Reglas de selección 

Al desdoblarse los niveles de energía E¡ y E2 del núcleo a causa de las interacciones 
magnéticas y eléctricas descritas en el §A3, si se conoce el número cuántico magnético mI 
correspondiente a los niveles de energía desdoblados, se pueden aplicar reglas de selección ¡ que 
definen las transiciones permitidas entre estos niveles. Para un núcleo como el del isótopo 57F e 
sujeto a transiciones radiativas de rayos y, estas regias son' 

,'lm¡ = O, ± 1 (A-22) 

¡ Blatt y Weisskopf (2.3), cap. XII, §2. 
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CAPÍ1ULo I CONSIDERACIONES PRELIMINARES 

Aplicando (A-22) a los estados propios descritos en el §A2, se tiene que, de ocho posibles 
transiciones, sólo están permitidas seis: 

12 

-2 

1
.1 _.1) -> 
2' 2 

D Transición permitida 

O Transición prohibida 

-1 

11-,-1-> 

&nI 
o 1 2 

If,i-) 

(A-23) 



B. TEORÍA DE PERTURBACIÓN 

B. TEORÍA DE PERTURBACIÓN DE RAYLEIGH-SCHRÓDINGER1 

CA primer orden e independiente del tiempo) 

Las correcciones a primer orden por el desdoblamiento de las energias El y E2 a causa de las 
interacciones DM, CE, DMlce o CEldm, y los correspondientes vectores de estado, se calculan 
aplicando la teoría de perturbación de Rayleigh-Schródinger (a primer orden e independiente del 
tiempo). Esto es posible dado que: 

i) Para el isótopo 57pe, el desdoblamiento de las energías E, y E2 por las interacciones DM, 
CE, DMlce o CE/dm es un efecto hiperfino, de manera que las correcciones a estas energías 
son varios órdenes de magnitud menores que la energía E2 - E, = 14.4 keV [ef (A-l)]. 

ii) El hamiltoniano H de un núcleo sujeto a una de las interacciones DM, CE, DMlce o CE/dm, 
se puede escribir: 

H=Ho +W (B-l) 

donde Ro es el hamiltoniano del núcleo en ausencia de la interacción y W es el operador 
perturbador asociado a alguno de los hamiltonianos (A-7) o (A-21), o la suma de éstos, 
según el tipo de interacción. 

iii) Los valores y vectores propios del hamiltoniano no perturbado Ro son conocidos. En el caso 
de las interacciones DM y CE, son las energías El y E2 Y los vectores 11, m,) descritos en el 

§A2. En el caso de las interacciones DMlce y CE/dm, son las energías corregidas y los 
correspondientes vectores propios calculados para las interacciones DM y CE (Capítulos II 
y III). 

1. Casos degenerados 

Cuando las energías del harniltoniano no perturbado Ro son degeneradas, como en el caso de 
las energías E, y E2 (§A2), la aplicación de la teoria de perturbación implica resolver la ecuación 
de valores propios: 

(B-2) 

donde los valores propios L1E ~1) son las correcciones a primer orden a las energías del 

harniltoniano Ro, y 1\jI~O) son los correspondientes vectores propios a orden cero, los cuales son 

combinaciones lineales de los k vectores de estado 1\jI~~), ... , 1\jI~) [ef los vectores 11, mI) 
descritos en eí §A2] asociados a las energías degeneradas del harniltoniano Ro, esto es: 

1\jI~O)= 2.>, 1\jI~(2) (B-3) 
k 

1 Cohen-Tannoudji (3.1), cap. XI; Merzbacher (3.2), cap. 17, §§1-3, 5. 
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CAPÍTIJLo I CONSIDERACIONES PRELIMINARES 

Si el operador W se expresa como una matriz, la ecuación (B-2) es el sistema: 

(B-4) 

donde la matriz W está en la base {I \ji ~~) ), ... , I \jI~)}. Por lo tanto, el cálculo de valores y 

vectores propios implica la diagonalización de una matriz cuya dimensión k es igual al orden de 
degeneración de la energía correspondiente al hamiltoniano no perturbado Ro. 

2. Casos no degenerados 

Cuando las energías del hamiltoniano Ro no son degeneradas, las correcciones a primer 
orden ~~) a estas energías son el valor medio del operador perturbativo W en el 

correspondiente estado no perturbado: 

(B-S) 

La teoria de perturbación para casos no degenerados supone que las funciones de onda 1 se 
pueden expandir en potencias de un parámetro de perturbación A tal que: 

\ji = \jI(O) + '\jI(I) + "\jI(2) + 
n n An II. n '·· (B-6) 

Haciendo A« 1, se puede suponer: 

Por lo tanto, los vectores de estado I \ji J correspondientes a la energía E~) + ~ ~I) se pueden 

suponer aproximadamente iguales a los vectores de estado no perturbados I \jI~O) . 

1 La relación entre funciones de onda y vectores de estado (vectores "ket" en notación de Dirac) se 
describe en Cohen-Tannoudji (3.1), cap. n, §B, y en Merzbacher (3.2), p. 327. 
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CAPíTULO 11 

Interacción Dipolar Magnética (DM) 



CAPÍTULO n 

A. APLICACIÓN DE LA TEORÍA DE PERTURBACIÓN 

l. Núcleos de espín I~ (n=l) 
2. Núcleos de espín I=~ (n=2) 

B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

l. Núcleos de espín I=~ (n=l) 

a. CASO GENERAL 

b. DOS CASOS PARTICULARES 

i. Caso Paralelo 
ll. Caso Perpendicular 

2. Núcleos de espín I=~ (n=2) 

a. CASO GENERAL 

b. DOS CASOS PARTICULARES 

i. Caso Paralelo 
ii. Caso Perpendicular 
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A. APLICACIÓN DE LA TEORÍA DE PERTURBACIÓN 

En este capítulo se aplica la teoría de perturbación para calcular las correcciones a las energías 
del núcleo del isótopo 57Fe y sus correspondientes vectores de estado, cuando el núcleo está 
sujeto a una interacción Dipolar Magnética (DM). 

A. APLICACIÓN DE LA TEORÍA DE PERTURBACIÓN 

El hamiltoniano asociado al núcleo sujeto a una interacción DM es [e! cap. 1, (B-l)]: 

(A-l) 

donde eí operador perturbador que representa la interacción DM es [e! cap. 1, (A-7)]: 

WDM = -g¡.tNB(sene coSlj¡ Ix + sene senq, Iy + cose Iz) (A-2) 

En el §A2 del Capítulo 1 se estableció que las energías El y E2 son degeneradas, de manera 
que se aplica la teoria de perturbación para casos degenerados descrita en el §B 1 del Capítulo L 
Esto implica resolver la ecuación de valores propios [e! cap. 1, (B-2)]: 

W 1\)1(0) > = ~ (1) 1\)1(0) > 
DM n n[DM] n (A-3) 

donde los valores propios ~~;bMJ son las correcciones a primer orden a las energías El y E2 

debido a la interacción Dipolar Magnética (DM), y los vectores propios I \)I~O) > son los 

correspondientes vectores de estado a orden cero. 

1. Núcleos de espín I=~ (n=l) 

Del §A2 del Capítulo 1 se tiene que los núcleos de espín I=~ tienen una degeneración con los 
estados propios It) y f-t>, de manera que es necesario expresar la matriz W DM y el vector de 

estado 11Jf¡0» en la base de vectores {It>, ¡-t>}. 

El vector de estado es [e! cap. l, (B-3)]: 

(A-4) 

En la base {lt),I-t>l y en las unidades de n, las representaciones matriciales de los 

operadores de espín Ix, ly e lz sone 

K ~~(O -i). 
y 2 1 o ' L.!.(J 0) 

l 2 ° -1 
(A-S) 

1 Cohen-Tannoudji (3.1), cap. VI, pp. 658-659. 
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CAPÍTULo II INTERACCIÓN DM 

Sustituyendo (A-S) en (A-2): 

= _ gtUnB
( cose senecos$-¡senesen$) 

2 sen8cos$ +isen8sen$ -cose 
(A-6) 

Haciendo a=cos8, b=sen8 y 0= gt~B ,lamatriz del operadorWDM en la base {lt>,I-t>} es l
: 

It> I-t> 
W (~) It> [_ (a be-

i
.]] 

DM I-t> 0 be'. -a 
(A-7) 

1 Los números romanos entre paréntesis se refieren a identidades y desarrollos listados en el §5 del 
Apéndice. 
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A. APLICACIÓN DE LA TEORÍA DE PERTURBACIÓN 

2. Núcleos de espín I=~ (n='2) 

Del §A2 del Capítulo 1 se tiene que los núcleos de espín I=~ tienen una degeneración con los estados propios 1+>, 1+>, H> y H>, de 

manera que es necesario expresar la matriz WDM y el vector de estado l'VíO» en la base de vectores lit>, 1+>, I-t>, I-+>} . 

El vector de estado es [ef cap. 1, (B-3)]: 

l'VíO) > = cd+> -> c21+> + c,l- +> + c41-+> 

d~, Ijh [1]· ~h [1]· Hh [¡] , rjh [¡l· 

En la base (1+>,1+>,1-+>, I-f>} yen las unidades de ñ, las representaciones matriciales de los operadores de espín Ix, Iy e Iz sonc 

[ 

o .J3 
l[x = -,-.[j () 

2 o 2 

o o 

o O] 2 O 

o .[j' 
.[j o 

Iy=-'-[j~ 
2 O 

O 

-i.[j 
O 

2i 

O 

1 Cohen-Tanlloudji (3.1), cap. VI, pp. 658-659. 

O 

-2i O O ; 
o -i.[j' 

i.[j O 
[

3 o 

Iz=-'- o 
2 o o 

o o 

o O] o o 
-1 o 
o -3 

(A-8) 

(A-9) 
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CAPÍTULO II INTERACCIÓN DM 

Sustituyendo (A-9) en (A-2): 

l [" ~ " " ]] ["'Ji"" j] l [' " " "lJI l,fj o 2 o 1 l,fj o -2i o 1 o 1 o o WDM=-glUnB1senocos~- ,fj +sen8scn$- . ,fj +cosO-
, 2 o 2 o 3 2 o 21 o -1 3 2 o o -1 o 

o o ,fj o o o i.J3 O o o o -3 

o 
= _ gt un13 ,fj scnOcos~ + i,fj sCIlOscn~ 

[ 

3cosO ,fj scnOcos$ - i,fj senOsen$ 

cosO 2senOcos$ - 2isen0scn$ o o , 
2 o 

o 
2senOcos$ +2iscnOsen$ 

o 
-cosO .J3 SCIIOCOS$ - i,fj SC~IOS(.1l$ 

.J3setIOCOS$ + i.J3senOsetl$ -3C050 

glUnO 
Haciendo a = cose, b = sene ya =T' la matriz del operador WOM en la base {IJ>,lt>,I-t>,I-J>1 es: 

11.> I.L> I-.L> 1-1.> 

(A-lO) 

w (~U) It> -a .J3be'$ a 2be-,$ O (A-II) 11.> [ [~ .{l~-'$ ~ ~ lJ 
DM - I-t> O 2be'$ -a .{lbe-'$ 

¡-J> O O J3be"P -3a 
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B. CÁLCIJLO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

1. Núcleos de espín I=! (n=l) 

a. CASO GENERA...L 

Sustituyendo (A-4, 7) en (A-3), [ef cap. l, (B-4)( 

(B-l) 

El sistema (B-l) tiene solución no trivial si su detenrunante es igual a cero, esto es, si: 

11.) 1_1.) 
! 2 2 

1,) la <'JO,(I) be -'. I 
H) -be'.! -a-<'JO'p) 

= -(a - <'JO'P) )(a + <'JO';!)) - b 2 = (<'JO'P)) 2 _ (a 2 + b2) (~)(<'JO'P) ) 2 -1 = (<'JO'P) +1)( <'JO,;1) -1) 
'{\ " \" , " '\' I 

=0 

Las raíces de esta última ecuación son2: 

Por lo tanto, los valores propios que representan las correcciones a primer orden a la energía El 
del núcleo debido a una interacción DM son: 

(B-2) 

(B-3) 

La existencia de dos valores propios distintos (B-2) y (B-3) significa que la interacción DM 
levanta totalmente la degeneración de orden dos de la energía El del núcleo. 

! Para facilitar la lectura, se mnite el subíndice "DM" en <'JOlI) y l'ViO) hasta llegar a resultados 
finales. 

2 El subíndice entre llaves {} se refiere al número m! del correspondiente estado propio en el Caso 
Paralelo (p. 24). 
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CAPÍTULO II INTERACCIÓN DM 

El sistema (B-l) representa las ecuaciones: 

'a At:',(l)e + be-iq,c - O \-Lll:.l 1 2-

be'·Cl -(a+Iill,¡l))c2 =0 

Sustituyendo LlE';:t} = 1 en (B-4-a): 

de donde: 

Normalizando a la unidad, esto es, haciendo: 

de la última igualdad de esta expresión se obtiene el factor de normalización: 

Por lo tanto, se obtiene el vector propio: 

1'1'(0) )=cos~l'(l)+ sen~ e,.(O\]=e't(cos~e-itl~)+sen~e'tl-~)J 
lH} 2 o cos-ª- 1) 2 2 2 2 

2 

(B-4-a) 

(B-4-b) 

• Eliminando el factor global de fase 0", este vector propio, que es el vector de estado a orden 
cero correspondiente al valor propio (B-2), se puede escribir': 

1'1' ) = cos-e" )+sen-e' --) (O) e -,!~ e '!Il 
l{1}DM 2 2 2 2 

(B-5) 

, El factor de fase 0" no tiene ningún significado fisico. Cohen-Tannoudji (3.1), cap. IV, p. 398. 
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B. CÁLClJLO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

Sustituyendo &0,(1), = -1 en (B-4-b): 
1{-¡} 

2 '6 e a-l -ltP (I.m) - sen 2" $ seni·$ 
el = -k-e e2 = e-1 e2 = ___ e-1 e 2 

tJ 2 sen &. cos.§. cos-ª-
222 

de donde: 

Nuevamente, haciendo II'VCO
l
), J' = 1 , se obtiene el factor de normalización: 

1 -"2}1 

C2 = COSt 

Por lo tanto, se obtiene el vector propio: 

Eliminando el factor global de fase e -'t, este vector propio, que es el vector de estado a orden 
cero correspondiente al valor propio (B=3), se puede escribir: 

CO) 9 -'!11 e '!11 I'V )=-sen-e '-)+oos-e'--) 
l{-t}DM 2 2 2 2 

(B-6) 
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CAPÍTULO II INTERACCIÓN DM 

b. DOS CASOS PARTICULARES 

Por inspección de los valores propios (B-2, 3) Y los correspondientes vectores propios (B-
5, 6) obtenidos en el Caso General, se tienen los siguientes dos casos particulares: 

i. Caso Paralelo 
(6=00; <1>=0°) 

&;(1) 
1 

/1E(J) __ R ,(O) )_1 1 ) 
l{f}DM - t' 1l.V1{t}DM -"2 

......................... -........................................ -.. ----_ .. __ ..............•....... 
/1E(I) _A (O) _1 1 

l{-tlDM - 1-' 11.V1{_i}DM) - -"2) 

ii. Caso Perpendicular 
(6=90°; <1>=0°) 

&;(1) 
1 !'ViO

) ) 

(1) P 
LlE1{t}DM =- (a) 1 (11 1 1) !'V 1{t}DM)=.Ji 2)+-2) 

................................... ................ __ ............................................... 
(1) _ ~ 

6.E 11- t }DM - ca) 1 (1 1 n !'V 1{-tW )= .Ji -2)- 2) 

24 
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(B-8-a,b) 
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B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

2. Núcleos de ¡espín I=~ (n=2) 

a. CASO GENERAL 

Sustituyendo (A-8, 11) en (A-3), [e! cap. 1, (B-4)( 

[,ir' 
donde 1lli,(I) _ AEI

I
) 

2 ----~ 
(1. 

,J3be-'· 

a 
2be"¡' 

O 

O O ][CI] [CI] 2be-¡4J O e2::::: Llli,~l) e2 

-a JThe -'. c, c, 
¡3be'$ -3a C4 C4 

El sistema (B-II) tiene solución no trivial si su determinante es igual a cero, esto es, si: 

I~) Il) H) H) 
1+) 

2 

3a- !\E,\I) 
,J3k '. 

o o 
Il) ,J3be'· a - ¿'.E,\I) 2be-'· O 2 

H) O 2be'· -a -~ llli,~I) ,J3be-'· 

H) O O J3be'· - 3a - Llli,(1) 
2 

a- AE,(I) 
2 

2be··'· O ,J3be'· 2be-'· O 

= 3a - AE,\I) I 2be'· -a - Llli,(I) . 2 ,J3k·'· - ,J3be-'· O -a - L\E,~l) ,J3be-;<I> 

O ,J3be'· - 3a - Llli,(1) 
2 O ,J3be'· -3a - Llli,(I) 

2 

= (3a - !'.E,\I))(a .. AE,\I) [C -a - Llli,\.I) X -3a - Llli'\')) - 3b2 )- 2be'.C2be'.X - 3a - Llli,\I))} -,J3be -'. ¡,J3be'.[C -a - Llli,\I) X - 3a - "'E'II) ) - 3b2]} 

= (tlli,\')t -IO(a2+b2~1lli'\I)t +9(a2 +b2 )2 (':;:) (!'.E,\I)t _1O(Llli'\I))2 +9 = [(Llli,\l)t -9] [(Illi'II)t -1] 

=0 

1 Para facilitm la lectura, se omite el subíndice "DM" en Llli~l) y I",~O» hasta llegar a resultados finales. 

(B-ll) 
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CAPÍTULO II INTERACCIÓN DM 

Las raíces de esta última ecuación son 1: 

Mi(I) 

ÓE,(I) ~ 2f-t 1} 
~±3 

2{ttl u 
,lli(I) 

,lli,(I) -
2{±tl 

~±l 
2{±tt u 

Por lo tanto, los valores propios que representan las correcciones a primer orden a la energía E2 del núcleo debido a una interacción DM son: 

(1) 
M:2flIDM =-3a 

..................................... 
,lli(I) ~-u 

2{tIDM ..................................... 
Mi(I) -

2{-tIDM -<X 
..................................... 
,lli(I) -

2{-1}DM - 3<x 

(8-12) 

(8-13) 

(8-14) 

(8-15) 

La existencia de cuarto valores propios distintos (8-12, 13, 14, 15) significa que la interacción DM levanta totalmente la degeneración de 
orden cuatro de la energía E2 del núcleo. 

l El subíndice entre llaves {l se refiere al número mI del correspondiente estado propio en el Caso Paralelo (p. 35). 
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El sistema (B-II) representa las ecuaciones: 

(3a - AE,\l) )el + J3be-'~c2 ~ o 
J31Je'.Cl +(a _. ¡l.E,\l) )c, +2be -'.C3 ~ o 
21Je'.c, -(a+AE,\l) )c3 +J3be°'.C4 ~o 

J3be'~c3 -(3a+¡l.E,\1) )c4 ~o 

Sustituyendo tlE,(l\ ~3en (B-16), se obtiene, de (B-16-a): 
2h} 

de (B-16-b): 

y de (B-16-d): 

de manera que: 

B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

(B-16-a) 

(B-16-b) 

(B-16-c) 

(B-16-d) 

(B-17) 

(B-18) 
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CAPÍTULO 1I INTERACCIÓN DM 

Nonnalizando a la unidad, esto es, haciendo: 

de la última igualdad de esta expresión se obtiene el factor de normalización: 

3 o el =: cos 2" 

Por lo tanto, se obtiene el vector propio: 

(B-19) 

Eliminando el factor global de fase e-'~, este vector propio, que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor propio (B- 12), se 
puede escribir: 

(B-20) 
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B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

Sustituyendo Illi,(ll, ~ 1 en (B-16), se obtiene, de (B-16-a): 
2h} 

"3( b ) .. ,. "3( senO ) -'. el:::: -v" ~- e e2 = -1/j --- e e, 
3a-1 3oos8-1 

de (B-16-b) 

_[(I-a)C,-.J3bC'.c1},.(B 2l,P,,,ll[3(b'-a')+4a-I},. (I,~Xl[ 4sell'~(3eos0+1) ) '. _ 0(3eosO+I) '. 
C3 - :;;; ez - e e2 - tall~ e e 2 2b 2b(3a-l) 4SeIl~eos~(3cose-l) , 3eosO-1 

y de (B-16-d): 

de manera que: 

-.J3( sen O _.) e -'o 
3eosO -1 

1 

e (3COsO + 1) '. tan- ~-- e 
2 3cos8.-1 

"3 e ( senO ) ". "':ltan- ---- e 
2 3cosO-l 

Normalizando a la unidad, esto es, haciendo: 

1 '~I(Ol, >1' ~ ¡c,I'(-.J3(---""~)e'. 1 tall.1l.(3eosO + l)e-'. .J3tan.1l.( senO ) e"".) 
21,} 3eosO-1 ' 3cos8-1 ' 3eos8-1 

_1 l' 3sen e 'e 3eosO + 1 2 e 3sen O 
[

2 ()' '] 
- e2 2 + 1 + tan 2 2 + tan 2 2 

(3eosO-l) (3eosO-l) (3cosO-l) 

~ 1 

-.J3( senO )e-'. 
3cosO -1 

1 
e (3eosO + 1) ¡. tan- e 
, 3eosO-1 

.J3tan.1l.( senO )e". 
2 3cosO-l 

(B-21 ) 

(B-22) 
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CAPÍTULO II INTERACCIÓN DM 

De la última igualdad de esta expresión se obtiene el factor de normalización: 

(B-23) 

Eliminando el factor global de fase e -2,. , este vector propio, que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor propio (B-13), 
se puede escribir: 

(B-24) 
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Sustituyendo Illi';'i,} = -1 en (B-16), se obtiene, de (B-16-d): , 

J3( b ) ,.p ¡;:;( sene ) ,-c4:::: 3 ~- e c3 =,,3 ---- c'l'c3 
3a-1 3cosO-1 

de (B-16-c): 

y de (B-16-a) 

de manera que: 

¡;:;3 8 ( sene ) -,'o v."Hao- e 
2 3cosO-1 

O (3COSO + 1) _'O -tan- --- e 
2 3cos8-1 

1 

.fj(.~ne_)e'.p 
3eose -1 

Nuevamente, haciendo 111jI;~)t} f = 1, se obtiene el factor de normalización: 

3cose - 1 

B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

(B-25) 

(B-26) 
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CAPÍTULO II INTERACCIÓN DM 

Por lo tanto, se obtiene el vector propio: 

[ 

J3tanQscnO e~2'.l 2 

1 -tan~(3CO'O + I)e-~i~ 

(3co,O-I)2 +3scn20+tan2%[3seIl20+(3cosO+I)2] 3cosO-1 
.13 sellO e'. 

1 [J3tall~seno e-2 •• [~j -tan%(3cosO + I)e-•• [~] +(3cosO -I)[~] +J3 '"'10 e'.[~J 
(3COsO-1)2+3sen20+tan2%[3s('~120+(3CosO+Il'1 O 1 O 

O O O 1 

1 e2'.[J3tan%SC~10 e-"'.I]. > _ tan%( 3cosO + l)c~3'.I.!. > + (3cosO -I)e -~2i.I_.!. > + J3 sellO c-'.I-]. >] 
(3cose-1)2+3seIl2o+tan2~[3sen20+(3Cose+I)21 2 2 2 2 

(B-27) 

Eliminando el factor global de fase e 2 •• , este vector propio, que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor propio (B-14), se 
puede escribir: 

[I¡,(O) • > = 1 [J3tanQsene e-4'.I].>_ tan!C(3cosO + lV3'.I~> + (3cosO _1)e-2i~I_~> +.13 senO c-'.I-].>] 
'l¡~ ¡ )DM r; 2 2 2 O [2 2] 2 2 2 2 2 2 

V(3cosO-I) +3sen O+hlll 2 J,CIl 0+(3cosO+I) 
L----_______________________________________________________________________________________________ ~ 

(B-28) 
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B, CÁLCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS 

Sustituyendo !\E,(l) , ~ -3 en (B-16), se obtiene, de (B-I6-a): 
2{ ""2} 

de (B-16-d): 

de (B-I6-b): 

-¡1be'·C,-2be-'·CJ (B-29,B-JO,P",ol) 4 (l+aXI-a) ] -2,. (VI,VIl) r.:;(4sen2
%eos

2
%) -2,.4 r.:; 2 e -2,. 

:::: 2 3 e c4 :::: 2",3 e e = ,,3tan -::)e c4 
a+3 (3+aXI+a)-b2 8cos4~ -

y de (B-29) y (B-3I, Paso 2): 

[ 
2b(I-a) '{-J'. (l,m,Vil) [2(2Sl'Il%COS%X2sen

2
%)) -3,. 38 -3,. 

el ==- - ----- C4 = - e C4:::: -tan -c C4 
(3+aXI+a)-b2 8eos4! 2 

de manera que: 

(B-29) 

(B-30) 

(B-31) 
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CAPÍTULO 11 INTERACCIÓN DM 

Nuevamente, haciendo 11 'Veo) , J' ~ 1, se obtiene el factor de normalización: 
2{-"i} 1 

Por lo tanto, se obtiene el vector propio: 

(B-32) 

Eliminando el factor global de fase e;O , este vector propio, que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor propio (B-15) se 
puede escribir: 

(B-33) 
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B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

b. DOS CASOS PARTICULARES 

Por inspección de los valores propios (B-l2, 13, 14, 15) Y los correspondientes vectores 
propios (B-20, 24, 28, 33) obtenidos en el Caso General, se tienen los siguientes dos casos 
particulares: 

i. Caso Paralelo 
(8:00; 4>:0°) 

bE(l) = -:la (O) _Il 
.~~t.)~~.... ..... '~~{il.n.'.:>'~h>'....................................... .. 
bE(l) = -CJ. (O) 11 

2{~IDM 1\}I2¡tIDM) = '2) 
......................... -............................................................................. ., ..................................... . 
bE(l) , = ex I (O) ) 1 1) 

2{-,IDM \}I2{-±IDM =-2 
......................................... -.................................................................................................... . 
bE(l) _ :la (O) 1 3 

2{-tIDM - 1\}I2{-tIDM )= -'2) 

ii. Caso Perpendicular 
(8:90"; ~=oo) 

Llli(l) 
2 10/ iO) 

bE (1) 
2{1-}DM 

=-:la I\}ICO), )=_1 [ll)+J3W-)+I-~»)+Ll)] 
2{,IDM 2../2 2 2 2 1 2 

........................................ ....................................................................................................... 

bE (1 ) =-Q 
2{t}DM 

10/(0) ) = _1 [-J3()2)-1-2») _)~)+~)] 
2¡tIDM z..fi 2 2 2 2 

........................................ ....................................................................................................... 

LlliCl) _ 
2{-~}DM - a 

1 [ W '3 \ l. ',] 
I\}ICO) , )=- .13 -)+I--)j -1-'-)-1--'-> 

2{-,)DM 2..fi 2 2 2 2 
....................................... ....................................................................................................... 

bE(l) , =:la 
2{-"21DM 

I\}ICO) , )=_1 [_ll)~I~)_I_~»)+l)] 
'h:lDM 2../2 2 2 2 2 

(B-34-a,b) 

(B-35-a,b) 

(B-36-a,b) 

(B-37-a,b) 

(B-38-a,b) 

(B-39-a,b) 

(B-40-a,b) 

(B-41-a,b) 
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CAPíTULO 111 

Interacción Cuadripolar Eléctrica (CE) 



------------------------------.~~._~--------------------

CAPÍTULo III 

A. APLICACIÓN DE LA TEORÍA DE PERTURBACIÓN 

1. Núcleos de espín 19 (0=1) 
2. Núcleos de espín 1=~ (0=2) 

B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

1. Núcleos de espín 1=~ (0=2) 

a. CASO GENERAL 

b. CASO PARTICULAR 

i. Caso Simétrico 
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A. APLICACIÓN DE LA TEOPjA DE PERTl..TlU3ACIÓN 

En este capítulo se aplica la teoría de perturbación para calcular las correcciones a las energías 
del núcleo del isótopo 57Fe y sus correspondientes vectores de estado. cuando el núcleo está 
sujeto a una interacción Cuadripolar Eléctrica (CE). 

A. APLICACIÓN DE LA TEORÍA DE PERTURBACIÓN 

El hamiltoniano asociado al núcleo sujeto a una interacción CE es [cf cap. 1, (B-l)]: 

(A-l) 

donde el operador perturbador que representa la interacción CE es [cf cap. l, (A-21)]: 

W = eQV u [31 2 
_ 12 + 2(12 + 1')] 

CE 41(21 _ 1)' 2 + -
(A-2) 

En el §A2 del Capítulo 1 se estableció que las energías El y E2 son degeneradas, de manera 
que se aplica la teoría de perturbación para casos degenerados descrita en el §B 1 del Capítulo 1 
Esto implica resolver la ecuación de valores propios [cf cap. 1, (B-2)]: 

W '1\jJ(O)=AE(l) !\jJ(O) 
CE n n[CE] n (A-3) 

donde los valores propios AE~[~J son las correcciones a primer orden debido a la interacción 

Cuadripolar Eléctrica (CE), y los vectores propios !\jJ~O) son los correspondientes vectores de 

estado a orden cero. 

1. Núcleos de espín I=~ (n=l) 

Los núcleos de espín I=~ no tienen momento cuadripolar eléctrico (eQ = 0)1 [ef cap 1 (A-
17)], por lo que es nulo el operador (A-2) y no se desdobla la energía no perturbada El. 

2. Núcleos de espín I=! (n=2) 

Del §A2 del Capítulo 1 se tiene que los núcleos de espín I=! tienen una degeneración con 
los estados propios 1%), It), I-t) Y 1-%1, de manera que es necesario expresar la matriz W CE y el 

vector de estado IIjI\O) en la base de vectores {It), It), I-t), 1-%»). 

El vector de estado es [ef cap. l, (B-3)j: 

(A-4) 

nnnne 1.l.)J~II~)J~I,-~)J~L ~.l.)J~1 
----- '2 lO,'2 10!"2 j11"2 !Ol 

o) ,0) ~O) U) 

1 Cohen-Tannoudji (3.1), cap. XI, p. 1314; cap. X, pp. 1046-1047 

39 



CAPÍTULO III INTERACCIÓN CE 

En la base {If>, It>, i-t>, I-f>} y en las unidades de 1i, las representaciones matriciales de los 

cuadrados de los operadores de espín 1, Iz, 1+ el sone 

[
1 o o O] [9 

r~~o 10 o. (K)2~.!.0 
40010' z 40 

O o o 1 o 

o 1 

o o 
o o 
o o 

Sustituyendo (A-S) en (A-2): 

W _ eQVzz 3 o I o ¡ [9 o o 

CE - 41(21 -1> '4 o o I 

o o o 
~~ _.!..?[~ o ~ ~] +~[21~ ~ o ~] +21~ ~ ~ ~]ll o 4 o o I o 2 o o o o I o o o 
9 0001 0000 0100 

Haciendo A eQVzz , la matriz del operador WCE en la base {rf),lt>,I-t>,r-%>} es: 
41(21 -1) 

1.1> 2 1.1> 1-.1> 1-.1) 2 2 2 

1%> I o " o 
.J3 

WCE~ 1.1> o -1 o " 2 .J3 3A 
I-t> " o -1 o 

.J3 
H> o " o 

.J3 

1 Cohen-Tannoudji (3.1), cap. VI, pp. 658-659. 
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B. CALCl.,TLO DE V.A,LORES y VECTORES PROPIOS 

B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

1. Núcleos de espíll I=! (1l=2) 

a. CASO GENERAL 

Sustituyendo (A-4, 7) en (A-3), [e! cap. l, (B-4)]1: 

o ~ 
.¡;, 

o -1 o 
~ o -1 .¡;, 

l o " o .¡;, 

&l(I) 
donde &l,(1) = _2_ 

2 3A 

El sistema (B-l) tiene solución no trivial si su detenninante es igual a cero, esto es, si: 

It> 1.1> 
2 1-.1> 

2 
1-2.> 2 

If> 11 _ LIE'II) o ~ o .¡;, 
1+> o -1- LIE'II) o ~ 

.¡;, 
1-+> " o -1- LIE,\I) o .¡;, 
L 3> o " o 1 - LIE'II)¡ , 2 ¡ .¡;, 

It> 1-.1> 2 1.1 > 2 1-2.> 2 

It> 1- LIE'II) ~ o o .¡;, 

1+> o o -1- LIE,(1) ~ 
2 .¡;, 

C 2 BCS 

H>¡ 
~ -1- LIE,\I) .¡;, o o 

1-2.> o o " 1- LIE,(I) 
2 .¡;, 2 

It> H> 1+> 1-2.> 2 

It> 1- Llli,~l) " o o .¡;, 
1-.1> ~ -1- LIE'II) o o 2 .¡;, 

R2 BRS 

Ir> o o -]- LIE,\I) ~ 

.¡;, 
L4> I o o ~ 1- Lili'O) 
I " 1 .¡;, 2 1 

It> H> H> Ir> 
12.> ] LIE,(I) " o o 2 - 2 .¡;, 

H> " -1- LIE'(1) o o .¡;, • 
C S oHoC4 1.1> o o " -1- LIE,(1) 

2 r.; 2 

[-.l> I " I o o 1 Llli,(l; " 2 I - 2 .¡;, I 

(B-l) 

1 Para facilitar la lectura, se omite el subíndice "CE" en LlEII) y IIJI\O» hasta llegar a resultados 
finales. 

41 



CAPÍTULo III INIERACCIÓN CE 

11.) 
2 

I_l) 
' 2 I-t) Il) 

2 

11.) 1 Llli,(I) " O O 2 - 2 .f3 
1_1.) " -1- Llli,(I) O O = 2 .f3 2 

R3~R.; H) 1-&:m " O O 2 .f3 
Il) O O ..!L -1- &:,\1) 
2 .f3 

=0 

Del subdeterminante superior de (B-2), se obtiene la ecuación: 

11.) 
2 

11.) 1 &:,(1) 
2 - 2 

¡-t> 

cuyas raíces sone 

3A 

(B-2) 

Por lo tanto, los valores propios que representan el primer par de correcciones a primer orden a la 
energía El del núcleo debido a una interacción CE son: 

(B-3) 

(B-4) 

Como la submatriz inferior de (B-2) es igual a la submatriz supenor, de manera totalmente 
análoga a la anterior: 

&:(1) 
DE,(l) 3 1 2{-f,~} = ±Jl + 1]2 

2{-",} 3A 3 

con lo que los valores propios que representan el segundo par de correcciones a primer orden a la 
energía E2 del núcleo debido a una interacción CE son: 

(B-S) 

(B-6) 

1 El subíndice entre llaves {} se refiere al número mI del correspondiente estado propio en el Caso 
Simétrico (p_ 46)_ 
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B. C.ÁlCUT~O DE V.AlORES y VECTOHES PHOPIOS 

Por inspección de (B-3, 4) Y (B-S, 6) se puede escribir: 

I Al:;'(l) _ ',¡A 11+ 11
2 

) 
~2{t,-1}CE - ..>.n.V 1 3 

(B-7) 

......................................................... 

¡lli(l\ 1 = -3A~1 + ~2 
2{z'-'2}CE .) 

(B-S) 

Esto es, la energía Ez se desdoble en dos energías, cada una con una degeneración de orden dos. 
Por lo tanto, la interacción CE sólo levanta parcialmente la degeneración de orden cuatro de la 
energía Ez del núcleo. 
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CAPÍTULO m INTERACCIÓN CE 

El sistema asociado al subdeterminante superior de (B-2) es: 

It> H> 
It; (1 },J(Cl) = M:,}l)(c1) 
1--> l -1 C3 C3 

2 .f3 

el cual representa las ecuaciones: 

(1-M:,~l))Cl + },C3 = o 

},Cl +(-1- M:,~l))c, = o 

Sustituyendo M:'W~} = JI + ",' en (B-9-b) se obtiene: 

de manera que: 

Normalizando a la unidad, esto es, haciendo: 

de la última igualdad de esta expresión se obtiene el factor de normalización: 

(B-9-a) 

(B-9-b) 

Por lo tanto, el vector propio que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor 
propio (B-3) es: 

esto es: 

(B-IO) 
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B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

Sustituyendo LIE'O) , ~ -J¡ + "3' en (B-9-a), se obtiene: 
2{-z} 

de manera que: 

1'V~~~1¡>~ (::) ~ c{ -~(l+¡Jl+ i' )) 

Nuevamente, haciendo 11 \j.,(0) , >1
2 

~ 1 , se obtiene el factor de normalización: 
2{-,} 

Por lo tanto, el vector propio que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor 
propio (B-4) es: 

esto es: 

(B-ll) 

Como la submatriz inferior de (B-2) es igual a la submatriz superior, de manera totalmente 

análoga a la anterior, sustituyendo LIE';?_tl=Jl+~ en (B-IO) y LIE';?11 =-Jl+~ en (B-9-a), se 

obtienen los vectores propios: 

(B-12) 

(B-l3) 

que son los vectores de estado a orden cero correspondientes a los valores propios (B-5) y (B-6) 
respectivamente. 
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CAPÍTULo lIT INTERACCIÓN CE 

b. CASO PARTICULAR 

Por inspección de los valores propios (B-7, 8) Y los vectores propios (B-1O, 11, 12, 13) 
obtenidos en el Caso General, se tiene el siguiente caso particular: 

i. Caso Simétrico 
(')=0) 

&;(1) 
2 

&;(ll" = 3A 
2{"i'-"'2}CE 

............ ,-....................... -..... 

&;(1) - -3A 
2{l_1}CE -" , 
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,,,,±O) 

(O) 1
3 

''''2{f¡CE)= 2) (B-14-a,b,c) 
(O) 1 3 

''''2{-i¡CE); -2) 
................... , ......... __ ............ -.. 

(O) 1
1 

''''2{1lCE ) = -2) (B-15-a,b,c) 
(O) 1 1 

'''' 2{-tlCE ) = --2) 
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CAPÍTULO IV 
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A. APLICACIÓN DE LA TEOIDA DE PERTURBACIÓN 

En este capítulo se aplica la teoría de perturbación para calcular las correcciones a las energías 
del núcleo del isótopo 57Fe y se aproximan sus correspondientes vectores de estado, cuando el 
núcleo está sujeto a una interacción Dipolar Magnética fuerte y Cuadripolar Eléctrica débil 
(DM/ce). 

A. APLICACIÓN DE LA TEORÍA DE PERTURBACIÓN 

El hamiltoniano asociado al núcleo sujeto a una interacción DMlce es [cf cap. l, (B-I)]: 

(A-I) 

donde [cf cap. JI, (A-l)]: 

(A-2) 

es el hamiltoniano cuyos valores propios a primer orden En + L1E~(DM] Y vectores propios a orden 

cero 11jI~:bM] > son conocidos por los cálculos del Capítulo n. El operador perturbador que 

representa la interacción CE es [cf cap. l, (A-21)]: 

w = eQV,-, [3¡2 _ 12 +.!l(I2 + 12)] 
CE 41(2I-I) Z 2 + -

(A-3) 

De los cálculos del Capítulo n, se conoce que la interacción DM levanta totalmente las 

degeneraciones de las energías El y E2, esto es, las energías En + L1E~lbM] no son degeneradas. 

Por lo tanto, se aplica la teoria de perturbación para casos no degenerados descrita en el §B2 del 
Capítulo l, de manera que los elementos de matriz [cf cap. 1, (B-S)]: 

L1E (1) / (O) Iw I (O) , 
ni"] =,ljInIDM] CE IjInjDM]/ (A-4) 

son las correcciones a primer orden debido a la interacción Cuadripolar Eléctrica débil (ce). 
Las correcciones a primer orden debido a la interacción Dipolar Magnética fuerte y 

Cuadripolar Eléctrica débil (CE/dm) son: 

L1E (1) - L1E (1) L1E (1) 
n[DM/ce] - n[DM] + n[ce] (A-5) 

1. Núcleos de espín I=~ (n=1) 

Los núcleos de espín I=~ no tienen momento cuadripolar eléctrico (eQ = 0)1 [cf cap. 1 (A-
17)], de manera que es nulo el operador (A-3). Por lo tanto, para una interacción DM/ce, los 
valores y vectores propios de un núcleo de espín I=~ sólo dependen de la interacción DM y son 
aquéllos calculados en el §B 1 del Capítulo n. 

1 Cohen-Tannoudji (3.1), cap. XI, p. 1314; cap. X, pp. 1046-1047 
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CAPÍTULo N INTERACCIÓN DMlce 

2. Núcleos de espín I~ (n=2) 

Para núcleos de espín I=t la matriz del operador perturbador Wcr es [cf cap. III, (A-7)]: 

¡.lo) 
2 

11.) 1_1.) r1.) 
2 2 2 

li) o ...'L o 
J3 

WCE = It) o -1 o " (A-6) 
3A J3 

H) " o -1 o 73 
H) o " o 

J3 

Por otro lado, para núcleos de espín I=~ sujetos a una ínteracción DM, los valores propios a 
primer orden son [cf cap. II, (B-12, 13, 14, 15)]: 

,,,(1) _ 3 
LU:. 2{.:!.}DM - - a. , 

y los correspondientes vectores propios son: [cf cap. n, (B-19, 23, 27, 32)]: 
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(A-7-a) 

(A-7-b) 

(A-7-c) 

(A-7-d) 

(A-8-a) 

(A-8-b) 

(A-8-c) 

(A-8-d) 



B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

1. Núcleos de espín I=i (11=2) 

a. CASO GENlcRAL 

Sustituyendo (A-6) y (A-S-a) en (A-4)I: 

1 o " O ,f3 

[ , 1 O -1 O ...'l.. J:l tan J! e'$ 
:::cos3 ~(l J:ltanJ!e -.~ J:ltan' J!e-"· tan3 ~e-3i4»3A .J3 3 8 , , , ...'l.. O -1 O COS "2 J3tan2 TC2HP 

.J3 
tan3 "ª'-e 3up 

O ...'l.. O , 
.J3 

1 + 'ltan' %e"· 
-Jitan"ª-eHf¡ +..2LtarlJ -ª-e 31$ 

tan3Jie-311\l) 2 J3 2 
, .2l._ J:ltan' J!e". 

,f3 , 

lltan Ji e 14> + tan 3 !t e 3141 
, 2 

= 3A(eos6 J!)(1 + n tan , 9_ e '·$ _ 3tan' J! + ntan4 J!e". + ntan' .!te -,.$ _ 3tan4 .!t + ntan4 J!e-". + tan6 J!) 
• 2 '1 2 2 '1 2 '1 2 2 '1 2 2 

= 3Aleos6 %[1-3tan' ~_3tan4 %+tan6 %+'ltan' %(1 + tan' %)(e". +e-".)]} 

(B-l) 

1 Los números romanos entre paréntesis se refieren a identidades y desarrollos listados en el §5 del Apéndice. 
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CAPÍTULO IV INTERACCiÓN DMlce 

Sustituyendo (A-6) y (A-8-b) en (A-4): 

"'F(1) - (",(0) Iw 1\jI(0) ) 
"2{tlce - T2{tIDM CE 2{tI DM 

- 1 (-J) senO e'~ 3cosO -1 tant(3cosO + I)c-'~ J)tantsenO e-·2i~) X 
(3cos8 - 1)2 + 3scn2 e + tan2 % [3scn2 0+ (3cos8 + 1)2] 

o 

o -1 
X 3A 

'1 o 
,f3 
o " ,f3 

" o ,f3 
o '1 

,f3 
-1 o 

o 
[ 

-J) senO e -,~ 1 
1 3cosO-1 

tan-ª- 3cosO + 1 Cl~ 
(3oosO - 1)2 + 3sen2 O + tan2 t[3sen2 O + (300,0 + 1)21 2 ( ) 

J)tan~,enO e2,~ 
2 

-13 senO e-uf! +*ta.n~(3cosO + l)e 'ljl 

52 

-(3cos8 -1) + lltanIsC1l8 c2uj
¡ 

-llsen8 e -1$ - tan%(3cosO + l)eL<\I 

F<3cosO -1) +.J3tan%scnO c2uj
¡ 

3A {3sen2 O -l1tall~scl1e(3cosO + 1)e211jl
_ (3cosO _1)2 + lltan~senO(3cosO _1)e2Ujl -l1tan~seI18(3cos8 + 1)c-2uf! -} 

(3cosO _1)2 + 3scn2 O + tall213scn2 O + (3oos9 + 1)2 -tan2t(3cosO + 1)2 + l1t8l1tsen8(3cosO _1)c-21$ + 3tun2 %scn20 

{

-(3CO'O _1)2 + 3,cn2 8 +tan2 t 3scn2 O - (3cosO + 1)2 + ~tantsenO[(3oo,O -1) - (3oosO + 1) ]e2'~ + ~tant,cnO[(3cosO -1) - (3oosO + 1)]e-.2"} 
~3A 

(3cosO - 1)2 + 3,en2 O + tan2 % 3,en2 O +(3co,O + 1)2 

{

-OCOSO _1)2 +3sen2 O + muZ ~ 3sen20 - (3cosO + 1)2 - 211tan~senO(e2¡(P +e-2I!P)} 
~3A 

(3oosO - 1)2 + 3,en2 O + tan2 % 3sen2 O + (3cosO + 1)2 

(X~II) 3A{-(3COSO _1)2 + 3sen
2

0 + tan
2 

t 3sen
2 

O - (3cosO + 1)2 - 4~tan%senOOOS2~} 
(3cosO-I)2 +3sen20 +tan2 % 3sen20 +(3co,O+ 1)2 

(B-2) 



B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

Sustituyendo (A-6) y (A-8-e) en (A-4): 

¡\f:;~~ !}ce::" (\V;~~}}DM!W(CE)I"';~~i}DM> 

::::: 1 (.J3tantsenee2l!P -tantOcosO+l)elif! 3cos9-1 J3scnOe-!41) x 
~(3COSO - 1)2 + 3scn2e + tan2 ~t3sen20 + (3cosO + )2J 

o 

o -) 

X 3A 

" o 
.j3 

o '1 
.j3 

-'L 
.j3 

o 

-1 

o 

o 

" .j3 

o 

J3tan%scnO e-"2¡$ + JJ(3cosO -1) ! 
tall!C3cosO + l)e-

I
$ + Tl scnO cl¡P J 

fjtan ~senO e -21$ - (3cosO -- 1) 

-:A tan%OcosO + l)c·-¡q. + Jj senO ClIP 

3A {3tan2 ~ sen2 O + "ltan ~sene(3cosO - l)e21tP 
-- tan21(3cos9 + 1)2 - f1tan~s(:lIe(3cose + 1)c

2l
$ +} 

:::: (3c~s() - J)·~2-+-3-s-co-:';-O-+-·tlU12 %[3sen2 O + (3cosO + 1)2] +1')tao ~sene(3COsO - l)e -2i$ - (3oosB - 1)2 - l1tan~senO(3cose + l)e -2i~ + 3scn2 e 

~ 3A{ -(3_co,O - 1)2 + 3scn
2 e + tan2 ~[3SCO' o - (3casO + 1)2] + 11tan ~ scnO[( 3cosB - 1) - (3casO + 1*"$ + 11tan ~scne[( 3cosO - 1) - (3cosO + 1*-2'$} 

, (3cosO _1)2 + 3sen2 o + tan2 ~ [3sen2 o + (3cosO + 1)2] 

t 
-OcosO - 1)2 + 3scn2 e + tan2 ~ 3scnZ {) - (3cosO + 1)2 - 211tao ~ sen8( e214' + e -214»} 

~ 3A 
. (3oos0 - ))' + 3scn' 0+ tan2 ~[3scn2 O + (300,0 + 1)2] 

~ 3A -
(XII!) {-(3C080 _1)' + 3sen20 + tan

2 ~ 3scn' O - (3casB + 1)2 - 4T)tan~scnOCOS2~} 
(3co,0 -1)' + 3sen' B + tan' ~ 3scn2 e + (3cosO + 1)2] 

(B-3) 
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CAPÍTULO IV INTERACCIÓN DMlce 

Sustituyendo (A-6) Y (A-8-d) en (A-4): 

54 

1 o 
o -1 

1)3A -'L o .[j 

o 

-'L 
.[j 

O 

-1 

O 

o 

[~"'" 1 
'1 J3tan,'Q.e-2't .[j cos3 Q. 1 
O 2 -J3tallQ.e-'~ 2 
1 1 

(B-4) 



B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

Sustituyendo (A-7) Y (B-l, 2, 3,4) en (A-S), las correcciones a primer orden a la energía E2 del núcleo debido a una interacción Dipolar 
Magnética fuerte y Cuadripolar Eléctrica débil (DM/ce) son: 

~¡(I) " 3 [-a + A(cos6 .El.11- mn2.El.[J + 3mn2 .El. - tan4 .El. - 21](1 + mn2 .El.)cos2$ 1))] 
'2{ttDM/cc 2l 2 ~. 2 2 2 

............................................................................................................................................................................................... 

/\.12(1\ ::; -(1. -1- 3A -
{

-(3cose-1)2 +3sen29+tan2~ 3sen20-(3cos9+1)2 -4r¡tan~senOCOS2~} 
2{i}DM/ce (3cosO _1)2 + 3sen2 O + tan2 ~ 3sen2e +(3cos9 + 1)2] 
......................................................................................................... - ............................................................................... . 

Llli(I) , ~ a +3A ---------;:-----:-'---:c-:-r--:----"----:'i----
{

-(3COSO _1)2 + 3sen2 e +tan2 ~ 3sen20 - (3cosO + 1)2 - 4r¡tan~senOCOS2$} 
2{-,}DM/co (3cos8 _1)2 + 3 sen2 O + tan2~ 3sen20 + (3cosO + 1)2 

........................................................................................................................................................................................................ 

(B-S) 

(B-6) 

(B-7) 

(B-8) 

Aplicando la aproximación (B-7) del Capítulo 1, los vectores de estado correspondientes a estos valores propios son los mismos de (A-8), los 
cuales se pueden escribir [ef cap. 11, (B-20, 24, 28, 33)]: 

(B-9) 

(B-lO) 

(B-12) 
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CAPíTULO IV INTERACCIÓN DMlce 

b. DOS CASOS PARTICULARES 

Por inspección de los valores propios (B-5, 6, 7, 8) Y los correspondientes vectores de 
estado (B-9, 10, 11, 12) del Caso General, se tienen los siguientes dos casos particulares: 

i. Caso Paralelo 
(8=0°; <1>=0°) 

&0(1) 
1 

ü. Caso Perpendicular y Simétrico 
(8=90°; <1>=0'; 1)=0) 

&O(l) 1 1\jJ\0) ) 

&:;?~}DM/Ce = -3(a +tA) (O) _ 1 [~+F3~1 11) 13
] 1\jJ'{%IDM)- 2.J2 2) 3 "2)+ -"2) + -"2) 

----_ ..•....•. __ .......................................... 
··;~·;~;··· .. · .. ·;·= .. · .. ; .. ··[=~~i;·=I=i;J··~~;·~I=i~] .... (1) 3 

Llli2{t}DM/ce = -a +"2A 2{tIDM 2.J2 2 2 2 2 
............... __ . __ .... __ .-. __ ........................... ................. -.... -.-.... -._-.. _-_._-_ ............•......................... __ ... -... --.-... -..... 

6E(I) =a+.lA 
2{~t}DMJce 2 1\jJ(0) )= _1 [J3W-)+I-~») -I~)-I-~)] 

2{--¡IDM 2.J2 2 2 2 2 
........................................ -.-_ .. -.-_.-.. ---- ..............•.................................. --.... -.. __ ... _-..................................... 

&O(l) ~ 1) 2{~1}DM/ce = a-"2A 1\jJ(0) )=_1 [-I~)+J3(I~)-I-~»)+~)] 
2{-ilm1 2.J2 2 2 2 2 
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(B-13-a,b) 

(B-14-a,b) 

(B-15-a,b) 

(B-16-a,b) 

(B-17-a,b) 

(B-18-a,b) 

(B-19-a,b) 

(B-20-a,b) 
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A. APLICACIÓN DE LA TEORÍA DE PERTURBACIÓN 

En este capítulo se aplica la teoría de perturbación para calcular las correcciones a las energías 
del núcleo del isótopo 57Fe y sus correspondientes vectores de estado. cuando el núcleo está 
sujeto a una interacción Cuadripolar Eléctricafuerte y Dipolar Magnética débil (CE/dm). 

A. APLICACIÓN DE LA TEORÍA DE PERTURBACIÓN 

El hamiltomano asociado al núcleo sujeto a una interacción CE/dm es [cj cap. l, (B-l)J: 

(A-l) 

donde [cj cap. III, (A-l)]: 

(A-2) 

es el hamiltomano cuyos valores propios a primer orden En + AB~~~) Y vectores propios a orden 

cero I \ji ~~s,) son conocidos por los cálculos del Capítulo Ill. El operador perturbador que 

representa la interacción DM es [ej cap. l, (A-7)]: 

WDM = -g~NB(sene co~ Ix + sene sen<l> Iy + cose lz) (A-3) 

En ei §B 1 del Capítulo IlI, se estableció que la interacción CE sólo levB..t~ta parcialmente las 
degeneraciones de la energía E2, produciendo dos degeneraciones de orden dos de las energías 
En + Llli~~~j . Por lo tanto, se aplica la teoria de perturbación para casos degenerados descrita en 

el §B 1 del Capítulo 1. Esto implica resolver para cada degeneración la ecuación de valores propios 
[cj cap. l, (B-2)]: 

W I (O) ) AB(l) I (O) ) 
DM \ji n[CE] = n[drn] \ji n[CE) (A-4) 

donde los valores propios AB~l)dm] son las correcciones a primer orden debido a la interacción 

Dipolar Magnética débil (dm), y los vectores propios I \jI~nE] > son los correspondientes vectores 

de estado a orden cero. 
Las correcciones a primer orden 

Dipolar Magnética débil (CE/dm) son: 

AB(l) - ATo(l) ABO) 
n[CE/dm] - L..l.C.n[CE] + n[dm] 

debido a la interacción Cuadripolar Eléctrica fuerte y 

(A-S) 
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CAPÍTULO V INTERACCIÓN CE/dm 

1. Núcleos de espín I=~ (n=l) 

Los núcleos de espín l=~ no tienen momento cuadripolar eléctrico (eQ = 0)1 [e! cap. 1 (A-
17)], de manera que es nulo el operador que representa la interacción CE [cap. 1, (A-21)]: 

WCF. = eQV~ [312 _12 +21.(12 +1:)] 
41(21 -1)' 2 + 

(A-6) 

Por lo tanto, para una interacción CE/dm, los valores y vectores propios de un núcleo de espín l=~ 
sólo dependen de la interacción Dipolar Magnética débil (dm) y son aquéllos calculados en el §B 1 
del Capítulo n. 

2. Núcleos de espín I=! (n=2) 

De (B-7, 8) del Capítulo III, para núcleos de espín l=t los valores propios de la interacción 
CE son: 

LlE(1)3 3 = 3AJl + Tj2 
2{2"'-'2}CE 3 

el) _ r-;¡ 
1lli2(Ll}CE --3A-.¡1 +, " , 

Puesto que [e! cap. 1, (A-20)]: 

(A-7-a) 

(A-7-b) 

(A-8) 

los valores (A-7) sólo difieren por un factor de Jo;: 1.16 entre los casos extremos de 1] = O Y 1] = 1. 

Por lo tanto, los cálculos de la interacción CE/dm se pueden hacer de manera aproximada, 
suponiendo 1] = o, esto es, empleando los resultados (B-14,15) del Caso Simétrico del Capítulo 
III, en lugar de los resultados del Caso General del mismo capítulo, cuyos vectores propios son 
más complicados. 

Primera degeneración 

De (B-14) del Capítulo III, se tiene que la corrección: 

(1) _ 
6E2{Ll}CE - 3A ,. , (A-9) 

corresponde una degeneración de orden dos con los estados propios It> y I-t>. Por lo tanto, es 

necesario expresar la matriz del operador WDM y el vector de estado 1'I'}1bE¡> en la base de vectores 

{:t>, ¡-t)} . 

1 Cohen-Tannoudji (3.1), cap. XI, p, 1314; cap. X, pp. 1046-1047 
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A. APLICACIÓN DE LA TEORÍA DE PER'rdRBACIÓN 

El vector de estado es [e! cap. 1, (B-3)]: 

(A-lO) 

donde It> -> (~) y H> -> (~) . 

Para núcleos de espín I=t la matriz del operador perturbador WDM es [e! cap. n, (A-II)]: 

11.> 2 It> H> f-t> 
, e [ 

J3be-'$ 
,1 12 ) 3a O 

Ji:.J! WDM~ 1") l Jioc' a 2be-'· 
(A-ll) 2 -(1. 

2be'· H) O -a 

H> O O ,f3be'$ -3. 

de manera que la matriz del operador WDM en la base {if>,I-t>} es: 

11.) 1..-1.> 
12 I 2 

'VDM~ It) (-3CJ.a O) 
H> O 3CJ.a 

(A-I2) 

Segunda degeneración 

De (B-1S) del Capítulo m, se tiene que la corrección: 

"'E~{)L'}CE = -3A ,. , (A-l3) 

corresponde una degeneración de orden dos con los estados propios It) Y f-t). Por lo tanto, es 

necesario expresar la matriz del operador WDM y el vector de estado l'ViW:Ej> en la base de vectores 

{it>,I-t>} . 

El vector de estado es [e! cap. 1, (B-3»): 

I'VWbEj)= c,it>+c1H> (A-14) 

De (A-lI), se tiene que la matriz del operadorWDM en la base {'f>,i-f>} es: 

(A-1S) 
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CAPÍTULo V INTERACCIÓN CE/dm 

B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

1. Núcleos de espín I=! (n=2) 

a. CASO GENERAL 

Primera degeneración 

Sustituyendo (A-lO, 12) en (A-4), [e! cap. l, (B-4)]: 

(
-3= o )(c1) = &(1) (c1) 

o 3aa C4 2[drnJ C4 
(B-l) 

de donde es inmediato que las correcciones a primer orden a la energía E2 del núcleo debido a la 
interacción Dipolar Magnética débil (dm) sane 

AE(l) = ±3a.a = ±3a cose 
2{+t}dm (B-2,3) 

Sustituyendo (A-9, 13) y (B-2, 3) en (A-S), se tiene que el primer par de correcciones a primer 
orden a la energía E2 del núcleo debido a la interacción Cuadripolar Eléctrica fuerte y Dipolar 
Magnética débil (CE/dm) son: 

(1) _ ( e) &2{-'ICE/dm - 3 A +acos , (B-4) 

(B-S) 

De (B-l) también es inmediato que el vector propio o de estado (trivialmente normalizado) 
correspondiente al valor propio (B-2) es: 

esto es: 

(B-6) 

y que el vector propio o de estado (trivialmente normalizado) correspondiente al valor propio (B-
3) es: 

1~;~hCE/dm)=(:J =G) 
esto es: 

(B-7) 

1 El subíndice entre llaves {} se refiere al número mI del correspondiente estado propio en el Caso 
Paralelo (p. 67). 
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B. CÁLCULO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

Segunda degeneración 

Sustituyendo (A-14, IS) en (A-4), [e! cap, l, (B-4)]: 

(B-8) 

Este sistema de ecuaciones tiene solución no trivial si su determinante es igual a cero, esto es, si 

I-(oa + M:~\~J) -2abe-'· 

I -2abe'· aa - M:\J[~J 

= -(aa + M:\\~JXaa - M:~PdmJ) - (2ab)2 = (M:~\~J)' - [(=)2 +(2ab)2], 
=0 

Las raíces de esta ecuación son: 

M:~¡+l}dm = ±J(w.)' +(2ab)2 = ±aJcos2 e +4 sen' e cr:) ±aJI + 3sen2 e , (B-9, 10) 

Sustituyendo (A-9, 13) y (B-9, 10) en (A-S), se tiene que el segundo par de correcciones a primer 
orden a la energía E2 del núcleo debido a la interacción Cuadripolar Eléctrica fuerte y Dipolar 
Magnética débil (CE/dm) son: 

M:(J). =-3A+uJI+3sen2 e 
2{-:z}CEJdm 

............................................................................... 

(B-ll) 

(B-12) 
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CAPÍTULO V INTERACCIÓN CEldm 

El sistema (B-8) representa las ecuaciones: 

(-acose - Lllig;"'¡)C2 - 2asenee-'·c3 = o 

-2asenee1
$c2 +(acose-Lillg~])C3 ==0 

Sustituyendo el valor propio Llli(I) , dm = (J.~I + 3sen2 6 en (B-l3-a): 
2{-i} 

[ ~1+3sen2e + cose) '. c3 = - e e2 2sene 

de manera que: 

1'1'(0), >=(C21 =C'( [~1+3sen:6+cose) ,.] 2{--}CE/drn cJ - e 
2 2sen8 

Normalizando a la unidad, esto es, haciendo: 

1

, (O) ~2 = le 1'(1 _[~I +3sen
2

e +coseJe-'.J[ [JI +3s~'e +coseJeióJ 
,\jf,{_l}CEldm 2 2 6 - -'-'-=:::---':0'=:::' :. sen 2sen8 

,[ (JI+3sen'e +coser~ 
= 10,1 1+ 2 4sen e 

=1 

de la última igualdad de esta expresión se obtiene el factor de normalización: 

(B-l3-a) 

(B-l3-b) 

Por lo tanto, el vector propio que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor 
propio (B-9) es: 

1 (O) > 2 sen e (liJ JI + 3 sen' e + cose lJ'.(OI 
'V2{-t}CE/dm o) l 2 1) 

4 sen' e +( JI + 3sen'6 +eose)' 4 sen' e +( JI + 3sen'e +coS6) 

esto es: 

(B-14) 
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B. CALCuLO DE VALORES y VECTORES PROPIOS 

Sustituyendo el valor propio lIE~it}dm = -aJ¡ + 3sen2 e en (B-13-b), se tiene: 

(1. o 2A. ni 

l'V1+,jsen o TCOSVj _,~ 
e2:: e C3 

2sen8 

de manera que: 

Nuevamente, haciendo 1''I';~~}CE/dmf ~ 1 se obtiene el factor de normalización: 

2sen6 
c3 - . 

~4sen2 e+( Jl+3sen2 6 -!-cose) 2 

Por lo tanto, el vector propio que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor 
propio (H-IO) es: 

I (O) ) - [ 1.V 2{t}CE/dm -

esto es, 

2 sen 6 (0) 
4sen2e+( JI + 3sen2e +coser 1 

1) (B-15) 
2 
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CAPÍTULO V INTERACCIÓN CEldm 

Nota: 

Los vectores propios (B-14, 15) se pueden simplificar haciendo: 

N ~ JI + 3sen2 0 

Sustituyendo (B-16) en [e! primer coeficiente de (B-14) y segundo coeficiente de (B-15)]': 

2scnO 

¡;;n2 0+3scn2 e (IV) Jl+3seu2 e-cos2o JN2 -cos2 e 
J4sc1l20+N2 +2NcosG+cos2o Jl+3seIl20+N2 +2NcosO J2N(N + cosO) 

JN - cosf)JN + coso 

.J2N JN +cose 

y, por pasos similares, sustituyendo (B-16) en [e! segundo coeficiente de (B-14) y primer coeficiente de (B-15)]: 

JI + 3 ser? o + cosO JN +cosf) 

J2Ñ 

Definiendo: 

sen K: ~ JN - cosO K JN + cosG ,fiN Y cos:- .J2N 

los vectores propios (B-14, 15) se pueden escribir: 

1",(0) ) ~ seu VI~)-COSKei~I-..!.) 
2{-}lCE/dm 1.12 2 

1"'~~f}CE/dm) ~ cosKe-'~I±>+sen 9-i> 

I Los números romanos entre paréntesis se refieren a identidades y desarrollos listados en el §5 del Apéndice. 
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CAPÍTULO V INTERACCIÓN CE/dm 

b. DOS CASOS PARTICULARES 

Por inspección de los valores propios (B-4, 5) Y (B-l!, 12) Y los correspondientes vectores 
propios (B-6, 7) Y (B-14, 15) obtenidos en el Caso General, se tienen los siguientes dos casos 
particulares: 

i. Caso Paralelo 
(8=00; ~=oo) 

&O(1) 
Z 

Cl) I'''CO) - -I-..!.) .0.E 1 ==-3A+a 't'2{-!}CE/dm - 2 
2{-'i}CE/dm .. ............................................................................................... -............................. . 

Llli~i-t}CEldm = 3(A +tL) 

H. Caso Perpendicular 
(8=900; <1>=0°) 

1\11(0) ) -I-~) 
.. 2{-}tCE/d.-n - 1 2 

(O) _I~ 
IIjIZltlCEJdn) - 2) 

(O) I 3 
11jI2{-t}CEldm) = -2) 

................................................................................................................. 

&Oi?'}CEldm = -3A - 2a IljIi~~}CEldm) = ,MIT)+I+) , .............. -................................................................................................................ . 

LIE;?-}lCEldm = -3A +2u 11jI;~~t}CEldm)= *(~)-I+) 

(B-19-a,b) 

(B-20-a,b) 

(B-21-a,b) 

(B-22-a,b) 

(B-23-a,b,c) 

(B-24-a,b) 

(B-25-a,b) 
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CAPÍTULO VI 

A. CONSIDERACIONES FÍSICAS Y NUMÉRICAS 

l. Interacciones magnéticas 

a. Interacción Dipolar Magnética (DM) 
b. Interacción Dipolar Magnética fuerte y Cuadripolar Eléctrica débil (DMI ce) 

2. Interacciones eléctricas 

a. Interacción Cuadripolar Eléctrica (CE) 
b. Interacción Cuadripolar Eléctrica fuerte y Dipolar Magnética débil (CE/dm) 

B. POSffiLES EXTENSIONES 

C. CONCLUSIÓN 

70 



A. CONSIDERACIONES FÍSICAS Y NUMÉRICAS 

En este capítulo se describen las consideraciones fundamentales físicas y numéricas de la 
simulación computacional de las interacciones DM, CE, DMlce y CEldm basada en los cálculos 
de esta tesis y se proponen posibles extensiones de la simulación. 

El programa Eigenerador es un simulador computacional de las interacciones DM, CE, 
DMlce y CE/dm, basado en los cálculos de esta tesis y compilado en Visual Basic Versión 3. O. La 
simulación es para el isótopo 57Fe, pero el programa contempla la incorporación de posibles 
extensiones que abarcan la mayoria de los isótopos Móssbauer. El simulador incluye pantallas de 
ayuda y una Guía Rápida para el usuario. 

El diseño de la simulación de Eigenerador está fundamentado en consideraciones fisicas y 
numéricas que resumen los principales resultados de los cálculos de los Capítulos Il-V 

A. CONSIDERACIONES FÍSICAS Y NUMÉRICAS 

1. Interacciones magnéticas 
(Ver Tabla 1) 

a. INTERACCIÓN DIPOLAR MAGNÉTICA (DM) 

.. La interacción DM levanta totalmente las degeneraciones de la energía E2 (de orden 
cuatro con vectores propios I~>, I~>, H> y I-~», y de la energía El (de orden dos con 
vectores propios I~> y I-~». 

.. Si e = 0°, los vectores de estado I \If (O) son combinaciones lineales triviales de los 

vectores de los estados propios de E2 y El. De no ser así, las combinaciones lineales son 
no triviales con coeficientes reales (si <1> = 0°) o complejos (si <1> '" 0°). 

Los vectores de estado son función de los ángulos e y <1>, que especifican la orientación 
del campo magnético B con respecto al eje z. 

.. La aplicación de las reglas de selección descritas en el §A4 del Capítulo 1 indica que, de 
ocho transiciones posibles, sólo se permiten seis. 

.. Las correcciones .6.E (1) no son función de los ángulos e y <1>. Por lo tanto, el 
comportanlÍento de los niveles de energía es independiente de la orientación del campo 
magnético. 

.. La diferencia 2a. es la nlÍsma entre los cuatro niveles de energía excitados. La diferencia 
2~ entre los dos niveles de energía base es mayor que la diferencia 2a. entre niveles de 
energía excitados. 
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CAPÍTULo VI SIMULACIÓN COMPUTACIONAL 

b. INTERACCIÓN DIPOLAR MAGNÉTICA FUERTE Y CUADRIPOLAR ELÉCTRICA DÉBIL 
(DMlce) 

72 

• La interacción DMlce mantiene totalmente levantadas las degeneraciones de las energías 
E2 yE¡. 

• Los vectores de estado I \jI(O» son, en aproximación a orden cero, los mismos de la 

interacción DM (ver el §B2 del Capítulo 1). 

• Las correcciones ,lll(1) a las energías base son las mismas de la interacción DM. Las 
correcciones a las energías excitadas son función de los ángulos 8 y <1>, de la magnitud del 
campo magnético B, del parámetro de asimetria 11, y de la componente en z del gradiente 
del campo eléctrico Va. 

• Cuando V ~ > O Y 8 = 0° , la diferencia entre los dos niveles excitados superiores es 
mayor que la diferencia entre los dos niveles excitados inferiores. Esto se invierte cuando 
8 ~ 90°. El parámetro p muestra este comportamiento, comparando los niveles de 
energía de la interacción DMlce con los de la interacción DM. 

• El cambio de signo del gradiente del campo eléctrico Vea invierte el comportamiento de 
las energías excitadas. 
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A. CONSIDERACIONES FÍSICAS Y NUMÉRICAS 

2. Interacciones eléctricas 
(Ver Tabla 2) 

a. INTERACCIÓN CUADRIPOLAR ELÉCTRICA (CE) 

.. La interacción CE sólo levanta parcialmente la degeneración de la energía E2 (de orden 
cuatro con vectores propios I~>, I~>, I-~> y I-~», produciendo dos degeneraciones de 
orden dos. 

.. La interacción CE no afecta la energía El, la cual permanece degenerada con vectores 
propios ¡~> y I-~>. 

.. Si 11 = O, los vectores de estado 1\jI(O) > son combinaciones lineales triviales de los 

vectores de los estados propios de E2. De no ser así, las combinaciones lineales son no 
triviales con coeficientes reales. 

.. 

Los vectores de estado sólo dependen de 11. 

La aplicación de las reglas de selección descritas en el §A4 del Capítulo I indica que se 
permiten las dos transiciones posibles 

T as ~~~e~c;o~os L1E(1) a las .." .... .org'as .::.'V .... ;Ta~as snn +lln .... .¡n.n A~l n~ra'1'n~tro ~~ aSl'~etn'o n .L..I \.IVll \.1 l H."" J. \,.fu ..... .l.l ......... V.l~ U. V.lJ ........... .lva ....... u U.V.l p""'" ... u .... ,.... ......... ...1.1.1 ..... '1 

Y de la componente en z del gradiente del campo eléctrico V",. La diferencia entre los 

dos niveles de energía de] estado excitado es 6A. Cuando 11 = ], esta diferencia aumenta 

por un factor máximo de }, == 1.16 . 

• El cambio de signo del gradiente del campo eléctrico V u invierte los niveles de energía 
excitados. 
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CAPÍTULO VI SIMULACIÓN COMPUTACIONAL 

b. INTERACCIÓN CUADRlPOLAR ELÉCTRICA FUERTE Y Dll'OLAR MAGNÉTICA DÉBIL 
(CE/dm) 

76 

9 La interacción CE/dm levanta totalmente las degeneraciones de las energías E2 y El; 
salvo cuando S = 90° , en cuyo caso aparece una degeneración de orden dos en el estado 
excitado con vectores propios I~> y I-~>. 

o Si S = 0°, los vectores de estado I \jf(O) de las energías excitadas son combinaciones 
lineales triviales de los vectores de los estados propios de E2. (Dos vectores de estado 
son constantes.) De no ser así, los vectores de estado de dos energías excitadas son 
combinaciones lineales no triviales de los vectores I~> y I-~> con dos coeficientes reales 
(si <1> = 0°) o un coeficiente real y otro complejo (si <1> '" 0°). 

Los vectores de estado no constantes son función de los ángulos S y <1>. 

e Las correcciones i\E(l) y los correspondientes vectores de estado I \jf(O) de las energías 
base son los mismos de la interacción DM. 

• Las correcciones i\E(1) a las energías excitadas son función del ángulo S, de la magnitud 
del campo magnético B, y del gradiente del campo eléctrico Va. 

• Cuando Va> O Y S = 0°, la diferencia entre los dos niveles excitados superiores es 
mayor que la diferencia entre los dos niveles excitados inferiores. El parámetro p 
muestra este comportamiento, comparando los niveles de energía de la interacción 
CE/dm con los de la interacción CE. 

• El cambio de signo del gradiente del campo eléctrico Va tiende a invertir el 
comportamiento de las energías excitadas. 
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TABLA 2 

INTERACCIONES ELÉCTRICAS 
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" '1 1 -"*'--= _______ :: 
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, , 
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\-,I-ª--~) ___ -"L-___ ' 

-----------------------

Il =0 
17=0 

CE 

v .. >0 

B>-J 
0=0' 

CE/dm 

E : l4.4 ¡"'V 
o· 11 : 3xlO nun/s 

v". =0 
H=O 

INTERACCIÓN CUADRIPOLAR ELÉCTRICA 
(CE) 

Caso General 

- ~I 
-- Caso Simétrico 
_ 11=0 

IwM ", 
4];(1)--

-
3A 3AF-i' 1 ,2 [J3(l+Jl+-1'-)H>+11I+±>] 

[DEGENERACIÓN DE ORDEN DOS] ,11' +{l+Jl+ i J [DEGENERACIÓN DE ORDEN DOS] 

....................... ....•. . .............................. . ............................................. ........................................................................................... 

jw'O» 

H> 
............................................. ................. ......................................... 

-3A~1+ '~ 
1 [~I+~->-J3(l+Jl+ ~ )H>] 

\ ~2 +{l+Jl+ i'f -3A -1+ [DEGENERACIÓN DE ORDEN DOS) 
¡DEGENERACIÓN DE ORDEN DOS] 

O IJ. > ' 2 ' H> O I~> 2 ' 1+ 

INTERACCIÓN CUADRIPOLAR ELÉCTRICA FUERTE Y DIrOLAR MAGNÉTICA DÉBIL 
(CE/dm) 

,~ 

............ 

:: ] Caso Paralelo Caso Perpendicular 
Caso General e = 0°; ~ = 0° 8,=90°; <p = 0° 

. !Ijf«'» '-~ Áí:(l) ¡,yM> Aí:(1l 
...... , 
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3(A :¡:acose) 
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2sen 
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B. POSIBLES EXTENSIONES 

La estructura básica del programa Eigenerador podria incorporar las siguientes extensiones. 

G Eigenerador podria simular las interacciones DM, CE, DMlce y CE/dm de otros 
isótopos Móssbauer tales como 119Sn, 125Te o 195pt, cuyo fenómeno de resonancia, al 
igual que en el isótopo 57Fe, ocurre entre núcleos de espines 1 = ~ el = ~ (ver los §§ 1 Y 
2 del Capítulo 1), simplemente aplicando las razones giro magnéticas (g) y el momento 
cuadripolar eléctrico eQ) correspondientes [ver los hamiltonianos (A-7) y (A-21) del 
Capítulo 1 y el §2b del Apéndice]. 

El orden de degeneración de los niveles de energía no perturbados del núcleo es 21 + 1 
(ver el §2 del Capítulo 1). Por lo tanto, aunque los cálculos de los Capítulos II-V siguen 
siendo completamente análogos, éstos se complican para los isótopos Móssbauer con 
espines mayores de 1 = ~. Por ejemplo, un núcleo de 1 = %, tiene una energía no 

perturbada con una degeneración de orden seis con estados propios 11, mI > = 1%, % >, 
1%,+>, 1%,+>, 1%,-+>, I%,-·V y 1%,-%>, de manera que la correspondiente matriz de 

perturbación es de 6 x 6. La diagonalización de este tipo de matrices generalmente 
requiere aplicar métodos computacionales. En vista de esto, para que Eigenerador 
simulara las interacciones eléctricas y magnéticas de isótopos Móssbauer con 1 > t 
habria que incorporar al programa: 

i) una pantalla para que el usuario capturara los espines nucleares 1 de los niveles 
de energía no perturbados entre los cuales ocurre el fenómeno de resonancia del 
efecto Móssbauer en el isótopo en cuestión y los valores de g y Q 
correspondientes; 

ii) los algoritmos de los hamiltonianos que representan las interacciones DM y CE 
[ver (A-7) y (A-21) del Capítulo 1]; 

iii) los algoritmos de las expresiones de operadores de espín actuando sobre kets, 
A 2 A 

tales como 1 IIm > = 1(I + 1)IIm > y 1, IIm > = mlIm > \ que permiten construir 

las matrices de espines Xx, liy, h [ver (A-5) y (A-9) del Capítulo II] e X
Z

, l, X+ 
[ver (A-5) del Capítulo III] en cualquier base vectorial dada; y 

iv) rutinas de diagonalización de matrices y de cálculo de vectores propios. 

• Para fines de comparación, en las interacciones DMlce y CE/dm Eigenerador podría 
desplegar los correspondientes diagramas de energías de DM y CE respectivarnente, de 
manera que en pantalla aparecieran diagramas comparativos de energías como los de las 
Tablas 1 y II. 

1 Cohen-Tannoudji (3.1), cap. VI, §C. 
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r 2a t 2a .14 2(Il-a) ~14 2a .14 
2al 

4 213 • 
4 211 

4 2(3a+1l) I 

Fig. 1 Diagrama de energías horizontal para la interacción DM 

Del dibujo de energías de la interacción DM en la Tabla 1, se aprecia que, por ejemplo, 
la diferencia entre las lineas 1 y 2 es 20.. Esta es la separación entre los picos 1 y 2 del 
espectro Mossbauer correspondiente (fig. 2). Eigenerador podría dibujar diagramas de 
energías horizontales como el de la fig. 1, que permiten visualizar directamente las 
separaciones entre picos de espectros . 

Fig.2 

1 2 

-8 -4 

3 4 5 

o 
Velocidad [mm1s] 

6 

4 

Espectro Mosshauer típico de la interacción DM 

8 

Eigenerador podría simular espectros Mossbauer como el de la fig. 2, incorporando 
datos de intensidades y usando la información de los diagramas de energía horizontales 
(fig. 1). Estos espectros serían una herramienta que ayudaría a visualizar el 
comportamiento de espectros experimentales y a establecer algunos de los parámetros 
que se emplean para ajustar dichos espectros. 



C. CONCLUSIÓN 

C. CONCLUSIÓN 

El programa Eigenerador es un simulador computacional de las cuatro interacciones 
eléctricas y magnéticas más comunes en la espectroscopia Mbssbauer. El diseño del programa está 
basado totalmente en los cálculos de esta tesis, los cuales no aparecen con detalle en la literatura. 
El simulador es una herramienta didáctica para quienes se inician en el estudio de la espectroscopia 
Mbssbauer y un laboratorio virtual para quienes, ya adentrados en ella, desean experimentar con 
los principales parámetros de esta espectroscopia. 

El programa Eigenerador contempla la incorporación de posibles extensiones, las cuales 
abarcarian la mayoria de los isótopos Mbssbauer y producirian una simulación aún más poderosa 
Los cálculos de esta tesis y el progr~'1la Eigenerador en su estado actual son la base para diseñar y 
validar dichas extensiones. 
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APÉNDICE 

DATOS DE CONSULTA 

1. Símbolos 
2. Constantes 

a. Generales 
b. Del IsótOpo "Fe 

3. Factores de conversión 
a. Generales 
b. Del isótopo "Fe 

4. Sustituciones 
5. Identidades y desarrollos 

En este apéndice se presentan los valores numéricos, las sustituciones y otros datos empleados 
en los cálculos del los Capítulos Il-Vy en el programa Eigeneradar. 

1. Símbolos 

20 

a. 

bo 

84 

1 Espín nuclear 
mI Número cuántico magnético 
B Magnitud del campo magnético en el sitio del núcleo 
V zz Gradiente del campo eléctrico en la dirección z en el sitio del núcleo 

8, 4> Ángulos que especifican la orientación del campo magnético B con respecto 
al eje z en el sitio del núcleo. (En las interacciones DMlce y CE/dm, la orientación 
es con respecto al gradiente del campo eléctrico en el sitio del núcleo.) 

11 Parámetro de asimetria 

Constantes 

GENERALES 

Carga del protón 

Masa del protón 

Constante de Planck 

Magnetón nuclear 

DEL ISÓTOPO "Fe 

Razones giromagnéticas 

Momento cuadripolar eléctrico 

e = 1.602 189(5) x 10019 coulomb 

mp = 1.672 65(1) x 10-27 kg 

ñ = 1.054 589(6) x 10"34 joule segundo 

!.l" = ~ = 5.050 82(2) x 10-27 jouleltesla 
- 2mp 

g, = 0.180 (núcleos de espín I=~) , 
g, =-0.103 (núcleosdeespinI=~) 

-¡ 



3. Factores de conversión 

a. GENERALES 

1 tesla = 104 gauss 
1 electrón-volt = l.602 189(5) x 10-19 joule 
1 joule = 107 erg 
1 coulomb = 3 x 109 ues 
I volt = 3:0 erg/ues 

b. DEL ISÓTOPO "Fe 

1 mm1s = 4.8 X 10-11 keV 

4. Sustituciones 

a = cose 
b = sene 

2 

A = eQVzz 

41(21 - 1) 

DATOS DE CONSULTA 
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5. Identidades y desarrollos 

1 b = st.>t19 = 2sen%cos% 

II 1+a=1+cosO=2cos'% 

III l-a=1-cosG=2scn2 % 

VII (V), (JI), 
(3 +.X1 +a) - b' = (3 +cosOX1 +cosO) - sen'O = eos' 8 - sen'O +4cos8 + 3 = 2eos'O -1 + 4cos8 + 3 = 2(cos O +2cos8 + 1) = 2(cosO + 1)' = 2(2cos' %) = 8eos4 % 

VIII "(V),,, (m) 'o 2 4 o 
(a - 3X1- a) + b' = (cosO - 3X1- cosO) + sen 0= sen'O - cos 8 +4cos8 - 3 = 1- 2eos O +4cosO - 3 = -2(cos 8 - 2eos8 + 1) = -2(eos8 -1) = - 2( -2 sen ,) = -8sen , 

a (~ (~ 
3(b

2 
- a') +4. - 1 = 3(1- 2cos'o) +4cos8 -1 = -6cos'8 +4cosO + 2 = -2(3cos' O - 2 cosO -1) = -2(3cos8 + 1XcosO -1) = 4 sen' %(3cosO + 1) 

X sec8=_1_ 
cose 

XI sec' O = 1 + tan'O 

XII e±i~ = cos~ ± i sen~ 
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