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Introduccidn

Las imteracciones eléctricas v magnéticas en la espectroscopia Mdssbauer estdn ampliamente
documentadas ep la literatura. Sin embargo, s6lo se presentan las energias y los vectores de estado de los
casos mas simples y, aun para ¢stos, es comun que no s¢ presenten detalladamente los calculos
correspondientes. Aunado a esto, la literatura presenta diagramas de energias que no pueden mostrar de
manera dindmica ¢l comportamiento de energias, vectores de estado y otros parametros de la espectroscopia
Mdssbauer.

OBJETIVO DE ESTA TESIS

E! objetivo de esta tesis es desarrollar con detalle los cdiculos de energias y vectores de estado de
las cuatro interacciones eléctricas y magnéticas mas comunes en la espectroscopia Méssbauer y emplear los
resultados para disefiar un simelador computacional de dichas interacciones.

Las cuatro interacciones son:

e Dipolar Magnética (DM)

e Cuadripolar Eléctrica (CE}

e Dipolar Magnética fuerte y Cuadripolar Eléctrica débil (DM/ce)
e Cuadripolar Eictrica fuerte v Dipolar Magnética débil (CE/dm)

Los célculos se hacen aplicando la teoria de perturbacion de Rayleigh-Schrédinger (a primer orden
¢ independiente del tiempo). Las constantes empieadas son del isétopo *'Fe, pero los célculos son totalmente
analogos para los demas isétopos Méssbauer.

El simulador computacional es un programa Hlamado Eigenerador, que es un laboratorio virtual ¥
una herramienta didéctica de las interacciones DM, CE, DM/ce y CE/dm para el isétopo *'Fe. El programa
FEigenerador incluye pantallas de ayuda y una Guia Rapida para ¢l usuanio y contempla la incorporacion de
posibles extensiones que abarcan la mayoria de los isétopos Mdssbauer.

ORGANIZACION DE ESTA TESIS

Esta tesis esta dividida en seis capitulos. Ei Capitulo I presenta las consideraciones preliminares en
que se fundamentan los capitulos posteriores. Los Capitulos 1I-V estan dedicados al caiculo detallado de las
‘correcciones de cnergias (valores propios) y de los vectores de estado {vectores propios) de las interacciones
DM, CE, DM/ce v CE/dm. El Capitulo VI describe las consideraciones fundamentales fisicas y numéricas
de la simulacion computacional de las interacciones DM, CE, DM/ce y CE/dm basada en los calcuios de los
capituios anteriores v propone posibles extensiones de la simulacidn.
Esta tesis incluye un disco de 33" con el programa Figenerador y una copia de la Guia Rapida de!
programa.
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B. TEORIA DE PERTURBACION DE RAYLEIGH-SCHRODINGER
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1. Casos degenerados
2. Casos no degenerados




A. ASPECTGS NUCLEARES

En este capitulo se describen las consideraciones preliminares para los cdlculos y las
simulaciones de esta tesis. En particular, se presentan las interacciones eléctricas y magnéticas
del micleo y la teoria de periurbacion de Rayleigh-Schrodinger (a primer orden e independiente
del tiempo).

A. ASPECTOS NUCLEARES
1, Efecto Mosshauer’

El efecto Mossbauer consiste basicamente en la emisidn y absorcidn resonante de fotones de
rayos ¥ entre un niicleo emisor v un nicleo absorbedor sin que los nicleos reculen, esto es, sin
pérdida de energia.

El isotopo "Fe es el isdtopo Mossbauer’ mas comin. En este isotopo, el fenémeno de
resonancia ocurre entre un micleo emisor en su primer estado excitado de energia E; y un nucleo
absorbedor en su estado base de energia E;. La energia de esta transicion es:

E,-E;=14.4%eV (=3 x 10" mm/sy’ (A-1)
2.  El espin nuciear I y el nimere cuantice magnético m;

El momento angular total del nicleo I es Ia suma de los momentos angulares totales j de los
A nucleones (protones y neutrones) gue componen el nicleo:

A A
I=> jn e L=Xj, (A-2)
n=]

n=1

Al momento angular total I se le asocia un nimero cuéntico I Jlamado espin nuclear. A los niveles
base (E.} y primero excitado (E,) dei nucleo del isotopo *’Fe se les asigna espines nucleares I=3 e
1=4 respectivaments’.

El nimero cuéntico magnético my cuantifica la direccién de Iy toma 2I+1 valores. Por lo
tanto, en el isdtopo *'Fe, los nicleos de espin nuclear I=} tienen una degeneracién de orden dos
con los estados propios {I,m;})=[%,2) v |3,-3), v los nucleos de espin I=% tienen una

degeneracion de orden cuatro con los estados propios |[Lm;)=|3.3), 1£,4), 2,3 v 13,

(NOTA: Para facilitar la escritura, si el valor del espin nuclear I se ha establec1do prev;amentv, los
vectores de los estados propios se esyeclucan tnicamente con el niimero cuantico magnetico my.
Por ejemplo, si ya se ha establecido que =3, el vector del estado propio |4,~1) se escribe

simplemente ~1) .}

' May (1.1), Adloff (1.2); Janot (1.3); Wertheim (1.6}; Greenwood v Gibb (1.7); Frauenfelder (1.8);
y articulos de Kiindig {1.9) v (1.10).

* Stevens y Stevens (1.4), p. 74.

* Apéndice, §§2b v 3b.

“ Roy v Nigam {2 1), §§7.3 v 7.4; Blagt y Weisskopf (2.3), cap XIV, §2



CAPITULOI CONSIDERACIONES PRELIMINARES

3. Interacciones del ntcleo

El nicleo estd sujeto a interacciones magnéticas y eléctricas, las cuales producen un
desdoblamiento hiperfino de sus niveles de energia E, y E,.

a  INTERACCIONES MAGNETICAS!

El niicleo puede estar en un campo magnético B externo o interno. EJ campo interno’® es
resultado de la interaccidn entre momentos magnéticos de los electrones del mismo atomo y de
atomos vecinos. Ademas, el movimiento orbital y de rotacion de los nucleones hace que el micleo
también tenga un momento magnético:

p=guyl (A-3)
donde
efl
By = (A-4)
2m

4

es el magnetdn nuclear, g es la razon giromagnética, e es la carga del proton, 7 es la constante de
Planck y m, es la masa del proton’.

La interaccion entre el campo magnético B y el momento magnético p hace que el niicleo se
comporte como un dipolo magnético con una energia potencial®:

V=-pB (A-5)

St el campo magneético B apunta en una direccion arbitraria designada por el vector unitario u, en
coordenadas esféricas se tiene:

B = Bu = B(xi + yj + zk) = B(senb cos¢ i + send send j + cosd k} (A-6)

Combinando (A-3), (A-5) y (A-6), el hamiltoniano que representa esta interaccién Dipolar
Magnética (DM) es:

&6 v = -gnB(send cosd I, + send send I, + cosd 1) (A-T)

! Janot (1.3), cap. 2

* Janot {1.3), §11.2.2.

* Los valores de estas constantes se encuentran eu el §2 del Apéndice.
* Eisberg (4.1), cap. 11, §81 y 2; articulo de Griffiths (4.2).



A. ASPECTOS NUCLEARES

b, INTERACCIONES ELECTRICAS'

El nucleo esta sujeto a un campo eléctrico debido a los electrones de su 4tomo y a las cargas
electronicas y nucleares de los 4tomos vecinos. La energia total que resulta de la interaccion entre
la densidad de carga nuclear p(r) en un punto definido por el vector r y el potencial exterior V(r)
que existe en dicho punto debido a las cargas que rodean al nucleo, esta dada por la expresibn
clasica:

E = [p(r)V(r)dr (A-8)

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

_ E oAl E o*v
V(r)—V(O)+Z;xa(5x ] Z [6x = J 0+... (A-9)

@7 = B

donde %, {o. = 1, 2, 3) son las coordenadas X, y o z respectivamente del punto de interaccidn en el
nucleo. Defintendo:

v, =2 ;va,gz[ AR (A-10)

ia energia de interaccion (A-8) se puede escribir:

E= V(O)J'p(r)dr+§Vujxap(r)d'c+§—!zvu5{x xo(rydt + . (A-11)

El primer término del desarrollo (A-11) corresponde a una interaccion entre el nucleo
puntual y el potencial exterior. Esta energia es V(0)Ze, donde Ze es la carga del nucleo. Este
término se puede ignorar, pues no depende del estado del nucleo y desplaza por igual todos los
niveles de energfa, lo que equivale a hacer un cambio de origen.

El segundo término del desarrollo (A-11) corresponde a una interaccion de momento dipolar
eléctrico. Considerando que:

p(r) = ~elo(r)f (A-12)

se tiene que s1 el nicleo esta en un estado de paridad definida, esto es, ¢p{—r)=%0(r), el momento

dipolar eléctrico del nucleo desaparece, pues haciendo la transformaciéon r — -r en el segundo
t¢rmino de (A-11), se tiene:

2 Vo[ xep(ryde= =3V, [ x,p(r)dr =0 (A-13)

* May (1.1), cap. 4; Rov (2.1), cap. 2, §2.4; Slichter (5.1), cap 6.

D



CAPITULOT CONSIDERACIONES PRELIMINARES

El tercer término del desarrollo (A-11) corresponde a una interaccién Cuadripolar Eléctrica
(CE). La integral de este término se puede reescribir en términos de un operador cuadripolar
definido como:

QX =e D (B3xuy Xy —B17) (A-14)

protones

donde la suma es sobre las protones del niicleo 1, 2, ... k ... N, obteniéndose €] hamiltoniano:

_ (op)
T = —Zﬁ VeeQuyp (A-15)
Como los estados propios del niicleo estan caracterizados por el momento angular total, I, de cada
¢stado, 21 + 1 valores de una componente del momento angular, I, por ejemplo, y un juego de
0tros numeros cuanticos 1, solo es necesario calcular los elementos de matriz del tipo:

(1m Qi f1m ) = € Imf3 (1,1, +LpL, ) =8 1% 1o (A-16)

donde C es una constante, distinta para cada pareja de niimeros cuanticos I y 7.
Para un elemento de matrizconm=m’' =1y a = = z, se puede definir una cantidad eQ:

protones
eQ = [H’n e Z(3z§ - rf)IInJ = C(]In 3 —Izllln) =CI(21 - 1) (A-17)
k
de manera que:
- (A-18)
I21-1)

donde Q se denomina el momento cuadripolar eléctrico del nacleo.
Seleccionando unos ejes principales tales que Vg = 0 si o # B, y definiendo dos cantidades q
y M, denomunadas gradiente de campo eléctrico y parametro de asimetria:

eq=V, (A-19)
Vv, -V,
= O<n<l (A-20)

el hamiltoniano que representa la interaccion Cuadripolar Eléctrica (CE) se puede escribir en
términos de los operadores escalon 1. como:

_eQV,, [

T -1+ 2T +1)] (A-21)

z

CE

10



A ASPECTOS NUCLEARES

€. INTERACCIONES MAGNETICAS Y ELECTRICAS SEMULTANEAS

Cuando el nucleo esta en una estructura cristalina o molecular puede estar sujeto
simultdneamente a interacciones magnéticas y eléctricas. Las interacciones pueden o no ser de
magnitudes semejantes. En esta tesis se consideran las dos interacciones simultaneas mas comunes
en la espectroscopia Mossbauer, esto es, Dipolar Magnética fuerte y Cuadripolar Eléctrica débil
(DM/ce), y Cuadripolar Eléctrica fuerte y Dipolar Magnética débil (CE/dm). Las interacciones
“fuertes” son de unos 10 a 15 ordenes de magnitud mayores que las interacciones “débiles”.

Fig. 1 Orientacién de B en las interacciones DM/ce y CE/dm

Los hamiltonianos de las interacciones DM/ce v CE/dm son la suma de los hamiltonianos
(A-7) v (A-21). Los calculos de esta tesis suponen que la direccion de z se toma como la direccion
del gradiente del campo eléctrico V,,, de manera que los 4ngulos 0 y ¢ especifican la orientaciéon

del campo magnético B con respecto al gradiente del campo eléctrico (fig. 1). El caso particular
en que 6 =0°, se denomina Caso Paralelo, y el caso en que 6 =90°, se denomina Caso
Perpendicuiar.

4.  Reglas de seleccion

Al desdoblarse los niveles de energia E; y E; del nicleo a causa de las interacciones
magnéticas y eléctricas descritas en el §A3, si se conoce el nimero cudntico magnético my
correspondiente a los niveles de energia desdoblados, se pueden aplicar reglas de seleccion' que
definen las transiciones permitidas entre estos niveles. Para un nicleo como el del isétopo *'Fe
sujeto a transiciones radiativas de rayos vy, estas reglas son’

Am, =0, %1 (A-22)

! Blatt y Weisskopf (2.3), cap. XIL §2.

11



CAPITULOI CONSIDERACIONES PRELIMINARES

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

Am;
-2 -1 0 1 2
14 g gy 3 _1 31 33
¥'2‘"§> - ;;A_;f%? z} K 27 2 |z’2> |2=2)
|%=_%> e i%:—_) |%:_%) |%>%) ‘.:;%:%}:— 3‘

Transicion permitida

I | Transicién prohibida

(A-23)

12



B. TEORIA DE PERTURBACION

B. TEORIA DE PERTURBACION DE RAYLEIGH-SCHRODINGER!
(A primer orden e independiente del tiempo)

Las correcciones a primer orden por el desdoblamiento de las energias E1 y E; 4 causa de las
interacciones DM, CE, DM/ce o CE/dm, y los correspondientes vectores de estado, se calculan
aplicando la teoria de perturbacion de Rayleigh-Schrodinger (a primer orden e independiente del
tiempo). Esto es posible dado que:

iy  Para el is6topo *'Fe, ¢! desdoblamiento de las energias E; y E, por las interacciones DM,
CE, DM/ce o CE/dm es un efecto hiperfino, de manera que las correcciones a estas energias
son varios érdenes de magnitud menores que la energia E; - E, = 14.4 keV [¢f. (A-1)].

i)  El hamiltoniano H de un ntcleo sujeto a una de las interacciones DM, CE, DM/ce o CE/dm,
se puede escribir:

H=H, +W (B-1)

donde Hy es el hamiltoniano del nicleo en ausencia de la interaccidn y W es el operador
perturbador asociado a alguno de los hamiltonianos (A-7) o (A-21), o la suma de éstos,
seglin ¢l tipo de interaccion.

iiiy ~ Los valores y vectores propios del hamiltoniano no perturbado Hy son conocidos. En el caso
de las interacciones DM y CE, son ias energias E; y E» y los vectores {I,m;) descritos en el

§AZ. En el caso de las interacciones DM/ce y CE/dm, son las energias corregidas y los
correspondientes vectores propios calculados para las interacciones DM y CE (Capitulos I1
y D).

1.  Casos degenerados

Cuando las energias del hamiltoniano no perturbado Hy son degeneradas, como en el caso de
las energias E; y E; (§A2), la aplicacion de la teoria de perturbacion implica resolver la ecuacion
de valores propios:

Wiy©@)= pEC 1y (B-2)

donde los valores propios AE'!” son las correcciones a primer orden a las energias del
hamiltoniano Hy, y 1w} son los correspondientes vectores propios a orden cero, los cuales son
combinaciones lineales de los k vectores de estado |y}, ..., (W) [ef los vectores {I,m,)

descritos en el §A2] asociados a las energias degeneradas del hamiltoniano Hy, esto es:

Wiy =% ¢, wi) (B-3)

' Cohen-Tannoudiji (3.1), cap. XI; Merzbacher (3.2), cap. 17, §§1-3, 5.

13



CAPITULO! CONSIDERACIONES PRELIMINARES

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

Wy o Wi ) 6 <
= AED| : (B-4)
Wi o0t W NG Cy

donde la matriz W esta en la base {lwﬂ?), ]wfﬁ?)}. Por lo tanto, el calculo de valores y

vectores propios implica la diagonalizacién de una matriz cuya dimension k es igual al orden de
degeneracion de la energia correspondiente al hamiltoniano no perturbado Ho.

2.  Casos no degenerados

Cuando las energias del hamiltoniano H, no son degeneradas, las correcciones a primer
orden AE!” a estas energias son el valor medio del operador perturbativo W en el
correspondiente estado no perturbado:

AED =y | Wiyl) (B-5)

La teoria de perturbacion para casos no degenerados supone que las funciones de onda' se
pueden expandir en potencias de un parametro de perturbacion A tal que:

v, =@+ A+ AP (B-6)
Haciendo A << 1, se puede suponer:
s ®-7)

Por lo tanto, los vectores de estado |y _) correspondientes a la energia E” + AE{” se pueden
suporer aproximadamente iguales a los vectores de estado no perturbados {y(™).

' La relacion entre funciones de onda v vectores de estado (vectores “ket” en notacién de Dirac) se
describe en Cohen-Tannoudji (3.1), cap. IL, §B, v en Merzbacher (3.2), p. 327.

14



CAPITULO I}

interaccién Dipolar Magnética (DM)




CAPITULO II
A. APLICACION DE LA TEORIA DE PERTURBACION

1. Nugcleos de espin I=3 (n=1)
2. Niucleos de espin I=% (n=2)

B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

1. Nucleos de espin I=3 (n=1)
a CASO GENERAL
b. DOS CASOS PARTICULARES
i Caso Paralelo
ii. Caso Perpendicutar
2. Nicleos de espin I=3 (n=2)
a. CASO GENERAL
b. DOS CASQOS PARTICULARES
i Caso Paralelo
ii. Caso Perpendicular

16
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A. APLICACION DE LA TEORiA DE PERTURBACION

En este capitulo se aplica la teoria de perturbacion para calcular las correcciones a las energias
del micleo del isotopo “'Fe y sus correspondientes vectores de estado, cuando el niicleo estd
sujeto a una interaccion Dipolar Magnética (DM).
A. APLICACION DE LA TEORIA DE PERTURBACION
El hamiltoniano asociado al nlicleo sujeto a una interacciéon DM es {c¢f. cap. I, (B-1)]:
H=H,+Wy,, {A-1)
donde el operador perturbador que representa la interaccion DM es [¢f. cap. I, (A-T)]:
Wi = -grinB{senf cosd I + senb send 1, + cosb I,) (A-2)
En el §A2 de! Capitulo 1 se establecio que las energias E; y E> son degeneradas, de manera

que se aplica la teoria de perturbacin para casos degenerados descrita en el §B1 del Capitulo L
Esto implica resolver la ecuacion de valores propios [¢f. cap. [, (B-2)):

Wiy W) = AES[BDM] i) (A-3)

donde los valores propios AEiB:m son las correcciones a primer orden a las energias E; y E;

debido a la interaccién Dipolar Magnética (DM), v los vectores propics |yw'”) son los
correspondientes vectores de estado a orden cero.

1.  Nicleos de espin I=3 (n=1)

Del §A2 del Capitulo I se tiene que los nicieos de espin I=3 tienen una degeneracion con los
estados propios |3 y 1), de manera que es necesario expresar la matriz Wpy y el vector de

estado |w(®) en la base de vectores {\%}, -1 }
El vector de estado es [¢f cap. I, (B-3)]:
wiy=cidr+e -5 (A-4)

1 i i 0
donde |5>—>(0J y ;—E>—>(J.

En la base {573), 1-%)} y en las unidades de A, las representaciones matriciales de los

operadores de espin Iy, Iy e I son’:

ST R e

! Cohen-Tannoudji (3.1), cap. VI, pp. 658-659.
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CAPITULOII INTERACCION DM

Sustituyendo (A-5) en (A-2):

Wo-syafnenf s JJomomfll Jdil ]

S%UnB ( cosH senBcosp —isend sencb)
2

(A-6)

senBOcosd +isenOsend —cost

. 81U, B )
Haciendo a = cosO, b=send y p= 22 , la matriz del operador Wpas €n la base {%x I—%)} es':

P D
W 0@ [ ( a bef@] A-7
=y Bloe (A-7)

' Los niimeros romanos entre paréntesis se refieren a identidades y desarrollos listados en el §5 del
Apéndice.
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A. APLICACION DE LA TEORIA DE PERTURBACION

2. Nicleos de espin I=3 (n=2)

Del §A2 del Capitulo 1 se tiene que los niicleos de espin I=3 tienen una degeneracion con los estados propios |2y, |1y, -3 y |-3), de

manera que es necesario expresar la matriz Wy v el vector de estado [y en la base de vectores {I DD =D, |—%>} .

El vector de estado es [¢f. cap. I, (B-3)]:

W) = )t eald) ek ) g3 (A-8)

1 0 0 0
0 1 0 0

3 1 1 3
donde 53— ol 57— ol -5 |y ) — 0
0 0 0 1

En la base {|§_~>, 1y, -1, l*%)} y en las unidades de , las representaciones matriciales de los operadores de espin Ix, Iy e I son':

0 J3 0 o 0 -iv3 0 o 300 0
Lot¥3 0 2 0 LLo1[iv3 o 21 o | .o 1o o A0
200 2 o B “Ho 2 o -z oo 1 0 (A-9)
0 0 43 0 0 0 W3 0 00 0 -3

! Cohen-Tannoudji (3.1), cap. VI, pp. 658-639.

19



CAPITULOTI  INTERACCION DM

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

0 3 0 0 0 -iW3 0 0 300 0
W 143 0 2 0 I[W3 0 =2 o0 ({0 L 0 0
= —gsu, 3¢ senBcos| — +senBsend| — +cosO —
L 20 2 o 43 200 24 o0 -3 200 0 -1 0
0 0 V3 0 0 0 i3 o0 00 0 -3
_ Jcos0 J3 senBcosd ~ iﬁ senOsend 0 0
o g%llnB J3senOcos + i3 senBsend cos0 2senOcosd — 2isenOsend 0 (A-10)
2 0 2senBcosd +2isenbsend ~cos0 ﬁsenﬁcosrb - iﬁsenOscnd;
0 0 NE) senOcosd + iv3sen Osené —3cos0
. g:u,B .
Haciendo a =cos0, b=send y a= 12 , la matriz del operador Wy en la base {|—%),I%>, -1, 1—%)} es:
2 B D D
12 3 JIe 0 0
xm |1 ik a4 2k 0
W = 27 g A-11
™MD 0 2be*  —a JBbe (A-11)
-2 0 0 JIbe®  3a
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YECTORES PROPICS

B. CALCULQO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

1.  Nicleos de espin I=3 (n=1)

CASO CENERAL

B WP o Bk

ED

Sustituyendo (A-4, 7) en (A-3), [¢f cap. [, (B-4)1"

2 be_1¢][°1) (1)("1]
= AE' -1
[be‘¢ -3 J\ey Fle, (B-1)
)
donde ??'§”=—AET1

El sistema (B-1) tiene solucidn no trivial si su determinante es igual a cero, esto es, si:

: I3 -3
2 fa-aE D pe
P bt a-aED
2 (v 2
- om0 Yar 2207 = (2 0) (a2 +62) Dap0) 212 (D 1) ap )
At \ s / 7 * 1 " /
=0

Las raices de esta Gltima ecuacién son’:

AR
'(l) = - —I{i%} = +1
Hxd B -
Por lo tanto, los valores propios que representan las correcciones a primer orden a la energia E;
del nacleo debido a una interaccién DM son:

D Zp (B-2)

1{3DM
O] (B-3)

H-Liom T B

La existencia de dos valores propios distintos (B-2) y (B-3) significa que la interaccién DM
levanta totalmente la degeneracion de orden dos de la energia E; del nucleo.

" Para facilitar la lectura, se omite e subindice “DM” en A" v |w(¥) hasta llegar a resultados
finales.

* El subindice entre llaves {} s refiere al nimero my; del correspondiente estado propio en el Caso
Paralelo {p. 24).
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CAPITULO T INTERACCION DM

El sistema (B-1) representa las ecuaciones:

{a— AE'%D Jo; +be e, =0 (B-4-a)
bec, —(a+AE'M ), =0 (B-4-b)

Sustituyendo AE'(), =1 en (B-4-a):
2

de donde:

1

© y_ [ ] 5. ) send
Wiy 2= [sz =0 0 ¢

e
cos =

Normalizando a la unidad, esto es, haciendo:

1
2 sen® sen? &
@ — Z Fl —1p Seng = 2 =
l"*’]{ﬂ =l {1 o gl s

2

de la ultima igualdad de esta expresion se obtiene el factor de normalizacion:
¢, =cos$

Por lo tanto, se obtiene el vector propio:

[ 6
1} sens 0 * -i¥ 1
ORIy 37 6} 2 o3[ cosl e it _L
le%}) 0052{(0J+cos%e [JJ e [wsze 2>J

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

2

*
l)-i-sen-e—eli
2

. : -
¥ et s’ &9
2

1
_E>

"El factor de fase ¢ no tiene ningtin significado fisico. Cohen-Tammoudji (3.1), cap. IV, p. 398.
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Sustituyendo AE'), =-1 en (B-4-b):

28 8

a-1__ (Iiﬂ) 2sen” 3 P e

Cp=——e ¥y = e Yoy =-——eT Ve
Zsen cos3 083

de donde;

6

s€N =
0 ¢ ——Ze
W =l = o
1{—1} YR )
1

2
Nuevamente, haciendo 1i\l’§?il}>{ =1, se obtiene el factor de normalizacion:
2

= 8
C; =Cos

Por lo tanto, se obtiene el vector propio:

o (\]=3—1~{_m
0 )J

;”(0) )—"‘OS ( %9 14)(
+{ Lcosg‘ L

correspondiente al valor propio (B-3), se puede escribir:

k4 -
Eliminando el factor global de fase ¢ 2, este vector propio, que es el vector de estado a orden
carp corrag 3

) 8

1{-%;131\4) enze

y 9

2

)+cos e 2

1
-3

(B-6)

23
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CAPITULOII INTERACCION DM

b. DOS CASOS PARTICULARES

Por inspeccidn 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=0°; $=0°)
Ag{ i)
m | 1 -7-
o =P | W i? (B-7-2.)
(1) - © R -8-a,b
AEH-%}DM =B |“’1{-§;DM) B ’_5) (B a.b)
ii. Caso Perpendicular
(6=90°; $=0°)
AEf i)
0] =_ (@) _r ! (B—9-a,b)
AEI{%}DM B lWI{%}DM)*E['2'>+-E} )
O g |e®  ao L1 (L) (B-10-2.b)
1{-13DM B NJI{—%}DM)_ JEU 2) 2
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B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

2.  Nauacleos de espin I=§ (n=2)
a. CASQO GENERAL

Sustituyendo (A-8, 11) en (A-3), [¢f. cap. I, (B-4)}":

Ja f3bet 0 0 c ¢
nge"b a 2be ® 0 5] W13 ©2
= AEY
0 2be'® —a f3ve?| ¢ 3
0 0 A3 3 g <y
AEP
o0 *2
donde AE' =t

El sistema (B-11) tiene solucidn no trivial si su determinante es igual a cero, esto es, si

, 132 I - 3

) 30 AR fAbe 0 0

B | o oA 2pe 0

-9 o Wt ca- AR (f3be?

3 o 0 SIoet 32— AR

a-AEY  2be® 0 J3be®  2be7? 0
=3a-ARP| 2be®  —a-AEY  SBbe™ -S| 0 —a-ARY J3be
0 JIbe?  -3a-AEY 0 Jbe? 3 AR

(B-11)

= (3a - AE ) a - ALY [(—a — ABSY X -3a - AESY) - 3b7] - 2be P2 be' Y(—3a — AE'(D )} - 3be 7 {3be'[(~a — AE{Y X ~3a -~ AE'D ) ~ 3b?]3

- (Au'g')f ~10(a + b"'){AE'g‘))Z vo ety X (AE'Q))4 —10(4\13'9))2 +9 = [(AE‘Q))Z —9] [(AE'Q))Z - 1]

=0

" Para facilitar Ia lectura, se omite ¢l subindice “DM” en AE” vy |y hasta liegar a resultados finales.
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CAPITULOII INTERACCION DM

, - s 1
Las raices de esta ultima ecuacion son':

(D

W) At
AL e o =8
AED |
Wy o )
AEz{t%}" o =l

Por lo tanto, los valores propios que representan las correcciones a primer orden a la energia E, del nicleo debido a una interaccion DM son;

AES{E}DM =—Ja (B-12)
}&EQ{E}DM - (B-13)
Aﬁgl{)-%mm =a (B-14)
AES{)—%}DM =3a (B-15)

La existencia de cuarto valores propios distintos (B-12, 13, 14, 15) significa que la interaccion DM levanta totalmente la degeneracion de
orden cuatro de la energia E; del nucleo.

' El subindice entre llaves {} se refierc al nimero my del correspondiente estado propto en cl Caso Paralelo (p. 35).
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B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

El sistema (B-11) representa las ecuaciones:

(3a - AE'D Joy +3be e, =0 (B-16-a)
Y3bee) +(a-AE'Y Yo, +2be Pey =0 (B-16-b)
2be*e, ~(a+AR'SY Yoy +4/3be ey =0 (B-16-¢)
J3be'®ey —(3a+AEY e, =0 (B-16-d)

Sustituyendo AI«:';‘{Q} = 3en (B-106), se obtiene, de (B-16-a):

de (B-16-b):

y de (B-16-d):

_ (L) 2sen’ &
¢, =3 1-a e, =43 2 _le, = f3tanetc (B-17)
2 b t 9 ) 1 3 1
ZSenicosi

_‘Ebevbc ~{a-3c T  {B-17.Pasol) (a-3Y1-2) +b? (I,VIID) ~Esen* &

Gy = ] 2 e = -3 2‘¢CE = —JS m—-——-—gi-— ez'q’c! = Jgtanz gez“bcl (B—18)
2b ) 27 SSen?‘%cos % 2
(B~18,Paso?) . _ 2 (1,0, ViIz) —83&1149

cr =2 Yok, TP [0 M4 o 1 T T,

J3ll+a 2b(1+a) Z(ZSerlg-cosg-)(Zcos %)

de manera que:

| 1 .
(0) N Vtange'?
V2= [y | = Vtan? Loz

c4 tan? %03@
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CAPITULOII INTERACCION DM

Normalizando a la unidad, esto es, haciendo:
]

ﬁwn%c"’ 3(X 1
(2(??) = oy ( J_tan Db \f‘tan2 0¢-2ib  tan®l 3‘4’) J_tanz R =ley| (1+3lau20 +3tan* € + tan’ 0) ley (1+tan2 9) |°1| see® |cl| _“F=I
lzam3 9 3'¢ :

de la ultima igualdad de esta expresion se obtiene el factor de normalizacion:

W

¢, =cos’

Por lo tanto, se obtiene el vector propio:

1
© 3o| ViUmge?
|\p )= cos ﬁm;lzg-621¢
tans_g_emq;
(1 0 0 oy’
0 1 ] 0
o8 e 2.0 2 3900
=cos 3| +J5tanze‘¢ ol * 3tan” £ | +tan’ZeM
| 0 0 0, 1

3 i
o 0,292
e 2)+J§lanzc 2

)+ 3tan® %em -

1 3g 4
E)+tﬂll 38 ~—

2l

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

(B-19)

|q;(2‘?l}m>~cos3ﬁ( )+J_tan9 L )+J_tan29 .-
2

>+ tan® St ~—23w>] (B-20)
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B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

Sustituyendo AE'(;{)H =1en (B-16), se obtiene, de (B-16-a):

o= (2 e

Ja—-1

de (B-16-b)

- [(1 ~a),

- J3bec
1

l¢scz -

2b

y de (B-16-d):

= ‘ﬁ( 3a

zlj""% B ‘E(

de manera que:

Iy

(0)
244}

¢

€y

Y= =c,
3
(4]

N

A
}ub (B 21;Pﬂsol)|t

_ senf )e"d’cz
JcosB-1

send ]1¢03(B~-22,Pas04)

3cosB+1

send ] b
N -
J-[3c058~4] ¢

2

ﬁtan%(

1
tan9(3cosf.¥iwlv)cl¢
3cost -1
send ]cm’

3cosO -1

Normalizando a ta unidad, esto es, haciendo:

Y

)
24

2
>’ :|02|2[_J§[ sen@

) ICZIZ[(s

______Jeﬂb 1 mg(m

3cosf -1 3cos0 -~

3sen’ O 5

cost — 1)2

+1+tan

: (3 coso — 1)2

2 g (3c0s0 +1)? .

2b(3a - 1)

\Etan%(—sm—e—] e,

1

3cosO -1

Jet g

2
tang‘g 3sen“ 0

z (3cos0 - 1)2

sen®

Jcosb -1

|

¥b%-a%)y+4a-1 . B 4se112%(3cos(}+l)
. R A C, =
4sen cos?(3c0s0 ~ 1)

)

(300364

e
n(

J3tan

L)
2

JcosO +1
3cos0 -1

(

senﬂ)

sent

3cosB -1

e

)

3cos0 +1

}e'q’c2 = tan%[

Jcos0 -1

)e2:¢

)u’:'q’c2

(B-21)

(B-22)
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CAPITULOTI INTERACCION DM

De la ultima igualdad de esta expresion se obtiene el factor de normalizacion:

s = 3cosO-1
.=
J(3c030 —1)* +3sen%0 + tan® %[3se1129 +(3cosd + 1)2]

Por lo tanto, se obtiene el vector propio:

~f3senfe ¥
|\I’(O) )= 1 3cos0 ~1
2L/ T L i
) J(Bcosﬂ_ 12 +3sen? 0+ tan? %[3sc|129+(3c030+1)2] tan (30059+l)e
\Elan%senﬁ 2

1 0) 0

1

| O 0
= + tan%(%oso + l)e“" + ﬁtan%scnﬁ o
J(Scos(] -1 +3sen® 0 + tan’ %[3sen2 0+ (3cos0 + l)2 1 0

0
~f3sen0 c7® 0 +(3cos0 —1)

0
!
¢
Q Q 0 1

[ S——y
T

i
= .—8—2]¢[ -3senp
J(3COSO - 1)? +3sen’ 0 + tan? %[33&12 B +(3cosh + })2]

3 1 i 1
52+ (3c0s0 - 1e? YA tan2 (3cos0 +1)*? ~ Plansen0 et

%;]
(B-23)

Eliminando el factor global de fase ¢, este vector propio, que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor propio (B-13),
se puede escribir:
3
3]

(B-24)

© - 1 i
in{lz}DM)_ > 5 T [—ﬁscnﬂe
J(ScosO—i) +3sen

3 N .
§> +(3c0s0 - 1)e?® —;—)+ tﬂn—g—(kose + l)cg'd’ ~%}+J§tzm%sen() e

0+ tan 5[3scn20+(3c050+1)2]
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B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

Sustituyendo AE'(Z'{)_NL = -1 en (B-16), se obtiene, de (B-16-d):

}

senf

- (e
Cy =3 €70y = 4 3] — — [e"Y¢
¢ ‘F(aa—i 3J_3cos()~1 3

de {(B-16-c):

.o (a—l)c3-s/§bc"‘¢c4 e_‘@(B‘ZS,__Pasnl)m 3(b2—a2)+4a—1 b
2 2b 2b(3a~1) 3

(B-22,Pasos2y4)

y de (B-16-a):

cy :_\E[ b ,)e"q’cz =#J§(___SEI[8

Ja+1 3cos0 +1

—2143:03

(B-26,Pasod) sen®
e = 3tan9( )e
] ? /3 2\ 3cos0 -1
de manera que:

5] _
ﬁtang(ﬂsfi—)e 24
2\ 3c0s0 -1

c —tan _35’&9:5_1) -
lw(zc;Z.')>: *|=e Iumz(%os(-}—l ¢
2 Ly 1
C4 J—[ sen® ) W
3| ——le
3cosO—1
. 2 - . r
Nuevamente, haciendo lwg?_‘_}>‘ =1, se obtiene el factor de normalizacion:

2
3cos0- 1

C3 =
J(scoso ~1)* +3sen’ @ +tan’ %[33{11120 +(3cos8 + 1)

e
an$

3cosO+1
3cosO -1

)e“¢c3

(B-25)

(B-26)
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CAPITULO I INTERACCION DM

Por lo tanto, se obtiene el vector propio:

ﬁtangsen() e

@ )= 1 ~tan2(3cos6 + e o
T I
) J(3cosﬂ ~1)% + 3sen’® @ + tan? %[3sep.2 0 +(3¢0s0 + 1)2] Jcost -1
V3 seno e

b

0 0 0]

0 i 0 0
= i Jgtml%senﬂ e b 0 wlang(3cos()+i)e“¢ 0 +(3cos0 -1) i +4/3sen6 ¢ 0

J(Bcos@ ~1)% + 3sen” O + tan? %[33{:112 0 +(3cosd + 1)2]

0 0 0 1

= ! ez“"[ﬁwn% senl e~®
J{3c059 -1 +3sen? 0 + tan® %[33.:112 0 +(3cos0 + 1)2]

%} —tan2(3cos0 + 1) *? -é-} +(3cos0 - 1)e" ¢ Mi‘;") +V3seng e

%)}
(B-27)

Eliminando el factor global de fase ¢, este vector propio, que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor propio (B-14), se
puede escribir: ‘
3
3)

(B-28)

[\yg@{f E}DM> = ! [\Gtan%senﬂ e‘m’lg) - tan%(3cos(3 + l)c"“" %) +(3cos0 - I)C"m’ —%) + ﬁsenO e
2 ‘/E}coson 1)2 + 3sen? 0 + tan? g[Jsen29+(3c039+])2]
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B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

Sustituyendo AE‘gI{)_i} =-3 en (B-16), se obtiene, de (B-16-a):

de (B-16-d)
1~a) 4 @0 2sen’ ) _ o -
C3 = "‘\/5 e |G ’4)04 = —\/g "*‘—9*2—5 < |¢C4 =—J§tan—2—c l¢c4
b 25311'5005"5
de (B-16-b):
I nge.cbc‘ —2be g 5 (B—ZQ,B;]O,P&SOI)Z 5 (1+a)1-a) 642%4 (VI_:VH}ng Asen? gcos [} -0
a+3 (3+ayl+a)—b? 8cos* ¢

y de (B-29) y (B-31, Paso 2);

' ‘ 1 8 050y 2sen? &
2b(1-a) }_3%4 (VI [2(2 senZcosZ Y 2sen” 3) e, = —ta® %e‘3‘¢c4

a= {-(;:a)(l +a)— b?

40
8cos 2

de manera que:

) tan39 o

W= "—‘““29 N

477 0| T Jhande
€4 I

(B-29)

(B-30)

= Jitan? Le 2, (B-31)
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CAPITULQ Il INTERACCION DM

2
Nuevamente, haciendo lwg‘? ,})l =1, se obtiene el factor de normalizacion:
a1

=]

3
Cy =08 3

Por lo tanto, se obtiene el vector propio:

~tan’ L¢3
2
20 -2
| Y =cos’ V3tan 7€ 1¢
23 2 —ﬁtang-cf"b
1
1 0 0 0
= cos? 8] —tag? 830 ; +f3an? 8o ¢ 1 —JAtanlc-it 0 + 0
= 2 2 0 3tan” e 0 7 o
! Q 0, 0 i
r ) ) » . ‘
=0033% c'd’(—tan:‘%c e %)+J§tanz %c o %)—ﬁtﬂn%c 2i —-2—)+c”¢’—-§-)):|

(B-32)

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

© v o8 an? 8o 4|3 209 Ly _ fGran 02| Ly, %] 3 B-33)
|W?,{f%;DM>‘COS 2[ tan” 3o 2)+J§lan X 2) ngn,lc 2)+e' 2) (
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B, CALCULO DE VALORES Y VECTORES FROPIOS

b. DOS CASOS PARTICULARES

Por inspeccidn de los valores propios (B-12, 13, 14, 15) y los correspondientes vectores
propios (B-20, 24, 28, 33) obtenides en el Caso General, se tienen los siguientes dos casos
particulares:

i Caso Pzralelo
(6=0°; $=0°)
AES? i)
M __ ©) RE; (B-34-ab
AE2{§}DM 3o i\yz{i}DM> = E) )
o _ _ @) ~1 B-35-3,b
2{31DM « IWz{%}DMD = 1_2'> ( )
0 - 0) NN -36-a,b
2{-1DM lWLZ{—%ﬁ]M) i"i‘) (B )
() - 0} i3 B-37-&,b

AEZ{—%}DM 3a ]WZ{_%}DM>—,-‘3) ( )
i, Caso Perpendicniar

(0=90°; 6=0°)

AES—) |W(0)>
IS 9 k)
TN SR U [EN - (LRI IR (B-38-a,5)
240M 3o W = 5 2U2>+ 3[2>+ +[ >
TN R R U Y - (NN T L (B-39-a,0)

AEE{%}DM =« iWZ{%}DM>— By 2{ ‘E['2> I 3 } 2)+ 2)

............ o 0-a)
) N ) S O 1 AR I B E SO R B ’
2{-11DM = !WZ{-%}DM>" 5 [£02>+1 5 J 2) 2>
(1) _ (@) _ 13 INBRARE (B-41-a,b)

AEz{—%;DM = 3o Wz{—%}DM)‘ 3 2{ ’ZH‘E(.J l 7% 2)
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interaccién Cuadripolar Eléctrica (CE)




CAPITULO II
A. APLICACION DE LA TEORIA DE PERTURBACION

1. Nucleos de espin I=% (n=1)
2. Nicleos de espin I=3 (n=2)

B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

1. Ncleos de espin I=3 (n=2)
a CASO GENERAL
b. CASO PARTICULAR

i Caso Simétrico




A, APLICACION DE LA TECRIA DE PERTURRBACION

e A

En este capitulo se aplica la teoria de perturbacion para calcular las correcciones a las energias
del micleo del isotopo “"Fe y sus correspondientes veciores de estado, cuando el wiicleo estd
sujeto a una interaccion Cuadripolar Eléctrica (CE).

A. APLICACION DE LA TEORIA DE PERTURBACION

El hamiltoniano asociado al nucleo sujeto 2 una interaccidn CE es [¢f. cap. I, (B-1)]:
H=H,+W, {A-1)

donde el operador perturbador que representa la interaccion CE es [¢f. cap. I, (A-21)]:

Weg = %[ﬂi -1* + ;(li + IE)] (A-2)

En el §A2 del Capitulo I se establecié que las energias E; y E» son degeneradas, de manera
que se aplica la teoria de perturbacion para casos degenerados descrita en el §B1 del Capitulo I
Esto implica resolver la ecuacion de valores propios [c¢f. cap. I, (B-2)]:

T | ¢ — (1 0
CE’WE:)>:AE51[)CE]MIJS1)> {A-3)

donde los valores propios AE{; son las correcciones a primer orden debido a la interaccion

Cuadripolar Eléctrica (CE), v los vectores propios |w'®} son los correspondientes vectores de
estado a orden cero.

1.  Nicleos de espin I=3 (n=1)

Los nucleos de espin I=3 no tienen momento cuadripolar eléctrico (€Q = 0)' [cf. cap I (A-
17}], por lo que es nulo el operador (A-2) y no se desdobla la energia no perturbada E;.
2. Nucleos de espin I=3 (n=2)

Del §A2 del Capitulo I se tiene que los niicleos de espin I=3 tienen una degeneracion con
los estados propios 1), 12), +i)y ¥ |-4,, de manera que es necesario expresar la matriz Weg y el

vector de estado ") en la base de vectores {2),11), 1), |—§)} .

El vector de estado es [c¢f. cap. [, (B-3)1

Wi =c B +e b+ o= Dveu-2 (A-4)
C .
i 0 1 ] 0
donde !%>—>‘LO L e S S
0/ 0/ N U

" Cohen-Tannoudji {3.1), cap. XI, p. 1314; cap. X, pp. 1046-1047
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CAPITULOIII INTERACCION CE

En la base {%}, -1, i~%>} y en las unidades de %, las representaciones matriciales de los

cuadrados de los operadores de espin I, I, I. e L son®:

1000 S 0040 001 0 000 0
_150100. 2_10100. 2z 00 0 1}, 2_ 0000 _
I[Z_Tool0’(][2)_1001(J’(]["')=230oon’a{')'231000 (A-5)

000 1 0009 0000 0100

Sustituyendo (A-5) en (A-2):

$ 00 0 1000 0010 0000
eQv, [3|/C 1 0 0| 15(0 1 0 0| ¢ 0001 0000
== -—= +21243 +243 A-6
FTHEI-1(410 01 0f 4j0 01 0 2 06000 1000 (A-6)
000 9 00 0 1 0000 0100
Haciendo a = %= , 1a matriz del operador Wcr en la base {{i>, (L3 =Ly '—-3->} es;
4121 -1) MMM
3y Ly iy i3
)
3
= 1 0 XL
I? = 0
1 _ 1
Wee 2 " 0 -1 0 = (A-7)
1 - _
l—i 7 ¢ -1 ¢
5 I
2| 0o T 0 1_

! Cohen-Tammoudji (3.1), cap. VI, pp. 658-659.
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B, CALCULO DE VALORES Y VECTQREE PROPIOS

B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS
I.  Ncleos de espin =3 (n=2)
a. CASO GENERAL

Sustituyendo (A-4, 7) en (A-3), [cf. cap. I, (B-4)]"

1 0 L o
\/5 C-l G]
0 -1 0 &+ [ c
. NERIR =AE'(2“ 2 (B-l)
— 0 -1 0}les €3
\E n . Ca 04)
KO "y 0 1 )
n
donde AE'" _ Ay
3A

El sistema (B-1) tiene solucion no trivial si su determinante es igual a cero, ssto es, si:

3 1 1 3
[ I3 ) - F£) i
13 + (1} ~ n ~
) - AR 0 et 0
1 [
I27 0 -1- ABYY 0 %
Fa * 0 -1-2E® 0
l_é) ~ n ~ 1 _ Aml)
() ' 0 5 0 1 .f_\r,g E
) D I3 +3)
3 o1 A
1 (1
= 0 0 -1- AEYY’ %
CperCy I—"L> 1 1 AE'(I) 0 0
R
3 1 (1
F3) 0 0 "y 1- ARSP
2 3 P F2
3 i1
12y 1- a9 % 0 0
L o 1. ap®
e 2 E 1~ AE 0 0
AR (1) 1
I 0 0 ~1= AE§ -
3 L
:-;)1 0 0 T%' 1- AEY
2 L 2 )
1) 1 AR T“E— 0 0
Sl L o ap®
0.l i13> = 1- AEY 2 0 N
B> 1 o 0 F  Cl-4EY
-0 0 0 1- A" %

" Para facilitar la lectura, se omite el subindice “CE” en AEY y (w®) hasta llegar a resultados
finales.
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3 i
-3 5
3 i1-apg) 7 0 0
1 (1
e F5 :}‘_: -1- AR 0 0
RS B 0o 1-aEY L
2 2 ﬁ
1 o 0 F  l- AESY

(B-2)
Del subdeterminante superior de (B-2), se obtiene la ecuacion
B i
‘i) 1— AE'(D M
-21 : 2 g m__._(]_&.gl)XI.FAE.g:})_nT’:(AEfgu)z_I_,}Tz=0
37 = oA 3
3

cuyas raices son':

AEY, :
21 :

AR, =2 a1
243-30 3A 3

Por lo tanto, los valores propios que representan el primer par de correcciones a primer orden a la
energia E; del nucleo debido a una interaccion CE son:

m at
AEz{%} = 3A41+ 3

(B-3)
m n
AEQ) |, = -1+ T (B-4)
Como la submatriz inferior de (B-2) es igual a la submatriz superior, de manera totalmente
analoga a la anterior:
BEY s,
YO B 17 S PO
= T Ten A

con lo que los valores propios que representan el segundo par de correcciones a primer orden a la
energia E- del nicleo debido a una interaccion CE son:

ay  _ s
N (B-5)
AED :

- o
24 " 3A 1+3

(B-6)

! El subindice entre llaves {} se refiere al niimero m; del correspondiente estado propio en el Caso
Simétrico (p. 46).
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AR _ap bt (B-7)
:_u_.z{%’_%-}CE .u-x-v: 3
. : .
R @)
A

Esto es, la energia E, se desdoble en dos energias, cada una con una degeneracién de orden dos.
Por lo tanto, la interaccion CE solo levanta parcialmente la degeneracidn de orden cuatro de la
energia &, del nicleo.

43



CAPITULO II INTERACCION CE

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

2 =5
3 |t };[CIJME,O}[C]]
|_%> L —1|kes 2 C3
3
el cual representa las ecuaciones:
(e, +- M. = -0
(1AE)C+J§C30 (B-9-a)
ey (-1 e - (B-9-b)

Sustituyendo AE'{;{)%} = 1f1+"—32 en (B-9-b) se obtiene:

_ a*
01——n- 1+ 1+-§— C3

de manera que:

© v 151 2
le{%;) [CJ Gy

Normalizando a la unidad, esto es, haciendo:

2 - H Jg : 2 ?
|wg(;)%})‘ =|C3|2[%{]+ ’l+ﬂ3~ 1][T[I+VI+%— ]:IC3lle+%(1+‘ I-I-;ns— }:1

1

£-43)

1

de la Gltima igualdad de esta expresion se obtiene el factor de normalizacion:

T
Cy = 2
z
1‘1]2 +3[] +‘il+%

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

o

.2
Teyf1+ 3

e J{H,fn_g
1 1 +3{1+1}1+ L

esto es:

_)+-rl

) >J (B-10)
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Sustituyendo AE'S{)_A} =- 1+‘”§—2 en {B-9-a), se obtiene:
2

de manera que:

1
© ye G 7
2|07

2
9 )t =1, se obtiene el factor de normalizacion:

Nuevamente, haciendo o
2

1
—\2
7 +3[1+‘f1+%

Por lo tanto, el vector propio que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor

propio (B-4) es:
2 Y0
{:—5{ 11+ 2 [J]

(0) . 1 [ 1}_
) == = L[O
JQZ +3[1+‘h+ﬂ3_

G =

esto es:

1 ]—nP)_ﬁ(} .;.‘/1_4._“__2—} —l}-l

(0} -
L2vd 1}CE> 71T L Y (B-11)
‘q2+3[1+111+3;—

Como la submatriz inferior de (B-2) es igual a la submatriz superior, de manera totalmente
- - . z , 2
analoga a la anterior, sustituyendo AE'U{) 4" \f1+“7 en (B-10) y AE;?%}=~‘/1+%— en (B-9-a), se

obtienen los vectores propios:

i 3
Wé(;)né}cz)= - LE[H.HI-#“T ”—5}-&-11
2 L i

0 ) = el [ng-;_mm

!
; = Ut «,:—?} (B-13)
1,1]2+3(1~1- 1+ L

1;]
27| (B-12)

que son los vectores de estado a orden cero correspondientes a los valores propios (B-5} v (B-6)
respectivamente.
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b. CASO PARTICULAR

Por inspeccion de los valores propios (B-7, 8) y los vectores propios (B-10, 11, 12, 13)
obtenidos en el Caso General, se tiene el siguiente caso particular:

i. Caso Simétrico
(n=0)
AE( by
3
i) >{->
AES{)s g =3B 2R 2 (B-14-3,b,c)
2
W ) =)
2§-21CE 2
1
(A, =~[—>
AED, o =-3A & 2 (B-15-3,b,c)
o WO, )=
24-3ICE 2
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CAPITULO IV

interaccién Dipolar Magnética fuerte y
Cuadripolar Eléctrica débil (DM/ce)




CAPITULO IV
A. APLICACION DE LA TEORIA DE PERTURBACION

1. Nucleos de espin I=3 (n=1)
2. Nuicleos de espin I=3 (n=2)

B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS
1. Niticleos de espin I=3 (n=2)
a. CASO GENERAL
b. DOS CASOS PARTICULARES

i Caso Paralelo
ii. Caso Perpendicular y Simétrico
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A, APLICACION DE LA TECRIA DE FERTURBACION

En este capitulo se aplica la teoria de perturbacion para calcular las correcciones a las energias
del micleo del isétopo *'Fe y se aproximan sus correspondientes vectores de estado, cuando el
niicleo estd sujeto a una interaccion Dipolar Magnética fuerte y Cuadripolar Eléctrica débil
(DM/ce).

A. APLICACION DE LA TEORIA DE PERTURBACION

El hamiltoniano asociado al nicleo sujeto a una interaccién DM/ce es [cf. cap. I, (B-1)]:

H=H,+Wq (A-1)
donde [cf. cap. I, (A-1)]:

H,=H,+W,, (A-2)

es el hamiltoniano cuyos valores propios a primer orden E_ + AE“DM] y vectores propios a orden

Cero |y son conocidos por los célculos del Capitulo II. El operador perturbador que
representa la interaccién CE es [cf cap. [, (A-21)]:
eQV.

Wez = m[ﬂﬁ -1+ 3(2 +IE)] (A-3)

De los calculos del Capitulo II, se conoce que la interaccion DM levanta totalmente las
degeneraciones de las energias E; y E,, esto es, las energias E +AE([DM] no son degeneradas.

Por lo tanto, se aplica la teoria de perturbacion para casos no degenerados descrita en el §B2 del
Capitulo I, de manera que los elementos de matriz [¢f. cap. I, (B-5}]:

AEil[)ce] _< n[DMIlWCE 'W n{DM]) (A-4)
son las correcciones a primer orden debido a la interaccion Cuadripolar Eléctrica débil (ce).

Las correcciones a primer orden debido a la interaccion Dipolar Magnética fuerte v
Cuadripolar Eléctrica débil (CE/dm) son:

AES[)})MfCEJ AEEJ?DV +AE£)}[)CCJ (A-S)
I.  Nicleos de espin =3 (n=1)

Los niicleos de espin I=3 no tienen momento cuadripolar eléctrico (eQ = 0) [cf cap. I{A-

17}], de manera que es nulo el operador (A-3). Por lo tanto, para una interaccion DM/ce, los

valores y vectores propios de un nicleo de espin I=3 sélo dependen de la interaccién DM y son
aquéllos calculados en el §B1 del Capitulo IL.

' Cohen-Tannoudji {3.1), cap. XI, p. 1314; cap. X, pp. 1046-1047
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CAPITULQ IV INTERACCION DM/ce

2. Nicleos de espin I=3 (n=2)
Para nticleos de espin I=3, la matriz del operador perturbador We es [cf. cap. IIL, (A-7)}:

3 D DD

12 T o0 % 0

W= 12 " o -1 0 (A-6)
) + 0 1o
E—%>_ 0 % 0 1 -

Por otro lado, para niicleos de espin I=3 sujetos a una interaccion DM, los valores propios a
primer orden son [c¢f cap. IT, (B-12, 13, 14, 15)].

AE;? o = 3 (A-7-a)
AE(ZI{)%}DM =-a (A-7-b)
AES{)—%}DM =a (A-T-¢)
AES) 5y = 3 (A-7-d)

vy los correspondientes vectores propios son: [¢f. cap. II, (B-19, 23, 27, 32)]:

1
Vatan&e®®
(@ — s’ g 2 -3
Voo =905 3 V3tan® L2 (A-3-2)
tan’ %ealc&
-Jg senf ¢ ¢
©) 1 3cosb—1 g
‘\UZ{%}DM) 2 20 2 30039'3"1) (A 8 b)
\/(30038 1) +3sen 9 +tan [3581‘! G+(3cos@+1)]
Btan send g2
JStengsenp 77
(0) - 1 —tan€({3c0s6 + 1)e™ <.
W2 5300 = - - ——— - zg o1 ) (A-8-c)
J(3oose-1) +3sen” 6 +1axn 5[38611 & +(3cosB +1) ] Cosv —
V3seno e
—tan3 8 10
3¢
2 e ot
0 = ened e V3tan Q.
W2g_ 2o = 008 _J”tan o (A-8-d)

1
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B. CALCULQ DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS
1.  Nucleos de espin =3 (n=2)
a. CASO GENERAL

Sustituyendo (A-6) y (A-8-a) en (A-4)":

(1 — (o M
Fz{ re “’2{ }DM' CEJWI{;—}EDM>
A
I 0 7 0 1
o -1 ¢ AL fmne 1h
3§( Jtanfe % S3tan® L gan? 5 ‘3‘¢)3A V3| cpgd &

2 J— \/— _71_ O _1 0 €Oo8s P J_tanzg 214]
Vi . 3 g . 5
0 L o 1 tan” 5 ¢

3

2§ .21
l+n|an 56
P8t a3 0 3
ﬁmze +--tan’ Je

ul 2821
T——J_tan —2‘6

ntan e +tan’ L

=3A(cos6 %)(1 ﬁtan%’-e"‘t’ J—ftwlz%e”z“" tan’ 9 "3“")

'iA(cos —)(1+nt3112 9e?® _3tan® £+ ntan* 2e”* +ntan® L& - 3tan’ L+ nian* Le 3¢ tan® %)

= 31\{(:05 %[IABlan2 % -3tan* &+ tan® £ +ntan’ %(IHan2 Oy +e_2"°)]}

XIII 4 2
= 3A(cos {1 tan” 93+ 3tan’ & —tan® £ - 2n(1+tan’ §) code)]])

(B-1)

' Los niimeros romanos entre paréntesis se reficren a identidades y desarrollos listados en el §5 del Apéndice.
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Sustituyendo (A-6) v (A-8-b) en (A-4):

FLO R (1) (0)
~V3sen0 ¢ 3cos0-1 tan-g-(3cos() +he ﬁtan%senﬁ e

2{%]cc
B 1
J(BcosB —1)% +3sen’0 + tan’ —g[.’&scnz &+ (3cos0 + 1)2]
1 0o 3 o
¥ ~3sen0c™®
T
0 -1 o :{15“ 1 3cos) 1
X A L oo i 2 2 14| 2 21 | tan2(3cosd + 1e'
5 -0 J(3cos() ~ 1) + 3560?60 4 tan i['a's»::n 6 + (30050 +1) ] 2 )
V3tan2send &2
0 % 0 1 2
3

A {Hﬁsene e? 3cosl -1 tan%(ScosG + l)c:_"‘J Jgtan%senﬂ

- (3cos0 - 2+ 3sen®0 +tan? {3sen? 0 + (3cos0 + ])2
2
3sen’ 0 ~ qtan%scnﬁ(?;cosﬂ + e —(3cosd - 1)2 + r]tan%sen(](ficos(} ~1)e?? - ntan%senﬂ(f&cos@ +1De™ 2 .

3A
(3cos0 - 1) +3sen’ 0 + tan? glﬁiscnz 8 +(3cos0 + 1)2] l
3sen’@ - (3cosb + 1)2-

~(3c080 - 1) +3sen® 0 + tan’ %

--2i¢) X

~J3sen@ e ™ +‘—}]3=tan%(3cc)s() +1)e'?

_ - 0 2ip
c_2|¢) (3cosB — 1) + ntan 3 send e
—nsend ¢ - tfm%(3cos0 +1)e'?

—%(30050 -1 -t-\/glan%scn&) g

—tan’ %{3c050 +1)? + ntan%sene(%os() e 4 3tan? %scn2 0
+ ntan%senﬂ[(%osﬁ - 1) - (3cos0 + l)]cm’ + ntﬂn%seﬂﬂ[(BcosB - l) —(3cos0 + 1)]6"21¢

(36030~ 7 4+ 35600 + tan’ 3[3sen 0.+ (3c0s0 + 1’|

=3A
3sen?0 - (3cos0 + ])2 - 2ntan-2—sc:10(62’¢ + c“z"")

—(3cos0 ~1)% +3sen 0 + tan? %
(3cosh - 1)2 +3sen® 0 + tan? g[BSenz 0 +(3cos0 + 1)2J

=3A
oam | ~(3¢0s8 1) +3sen? 0 + tan’ g[asenz 60— (3cosh + 1)2] - dntan S send cos2¢

3cos0 - 1)? + 3sen? 0 + tan’® &3sen® 0 +(3cos0 + 1)
3 )

52

(B-2)



B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

Sustituyendo (A-6) y (A-8-c) en (A-4):
[ﬁtan%san g2 —tan%(ﬁioosﬁ +De® 3cosd~1 3send cﬁ‘:’) X

1E)] = {0 0
<‘u2{—_;—}L)Mtw(CE)h}‘Z{—%}DM>

3

AE‘zg- i}ce B
3 1
J(3cosﬂ 1% +3sen 0 + tan2§[3scr129 +(3e0sD +1)*
1 0 == 0
1 Jgtangscne ¢ d
0 -1 0 -k i ~1h
X 3A 3 ! *tan5(3cosﬁ +1)e
% 0 -1 0 J(Bcos@ ~1)? +3sen® 0 +tan? %[3scn2 0 +(3cos0 + 1)2] 3cos6 - 1
o Lo 1 seno
NG
\Etan%scnﬂ e 2t +—1j—3.—(30050 -1 \,
tan2(3cos8 -+ De ¥ + nsend o*?
FtanLsend ¥ —tan (3cosH +e? 3cos0-1 3sen0 o? i
J3tan e e hy(3cosh +1) J3send e ) rltan-g'senﬁ e 2% _ (3cosh - 1)
—~“—tan%{3cos() + e 4+ 3 send o

3A {
(3eosh — !}2 +3sen’ 0 + tan? %[33:3112 0 +(3cosb + 1)2]\
3tan Lsen?0 + rltan%scn 0(3cos6 - I)c2‘¢ ~fan? %(3(:039 +17 - ntang-smae(ScosB + ])cz'¢’ +

3A
(3eost) — l)2 +3sen” 0 + tan? —g[itsenze +{3cosb + 1)2] +ntan%sen9(3ws9 - l)c’m’ ~(3cosh - 1)2 - ntan%senﬁ(ﬁicos@ + 1)6725'3’ +3s5en’ 6
%[3 sen® 8 — (3cosl + 1)2] + ntan% senB[(3cosB -1} = (3cos® + 1)]::2"‘J + ntan%senel(kose -1} - (3cos6 + 1)]0_2‘¢

~(3cowd - 1)2 +3sen® 0 + tan?
(3cos0 - 1)2 +3sen’ 0 + tan? %[356t12 6 +(3cosb + 1)2 ]

I - Zntang send(e?? + ¢ 2%y

= 3AT
=(3cos0 — l)2 +3sen® O + tan? %[3scn7‘9 —(3c0s0 + 1)2
= 3N —
(3c0s0 ~ % +3sen? 0+ tan® 2[3 son” @ +(3cos6 + 1)2]
(X1t ~(3cos8 - 1)? + 3sen” 0 + tan® %[388[12 8 —{(3cos0 + 1)21— 4ntan%senecos2¢
= nl- :
(3cosB —1)% + 3sen’ @ + tan? g[ssen2 0 +(3cos6 + 1)2]
(B-3)
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Sustituyendo (A-6) y (A-8-d) en (A-4):

(1) IR (1))
AEzg Byee C“’z{rf%}Dle(E"Vz{ S}DM>

1 A

0 43 0 tan3g -3ip
0 -1 o -L 2 e o 20

=cos ¢{-tan® 2e™  tan? Le¥® —Banle® 13A 3 cos’ £ V3tan
2z 2 2 2 1 0 1 0 ~1

“E - -3 tan 5]
0 L o 1 l

¥3

~tan® ¢ —ntan2c ¢
- 20 ,-2ip M
S3tan® §e 7+

~- tan? %e“m + ﬁlan%e""’

:3A(cosﬁ-§-)(—tan3gc3"‘" 3tan? L —Jitan-g—e“” 1)
7

nlan2 %c'm’ +1
3A(cos —»)(l +ntan’ 2¢™ - 3tan’ £ + ntan® 2e?* + ntan® Se 7 - 31an’ ¢ + ntan® L& + tan’ %)

- 3A{c0,s‘S 29[1 = 3tan’ £ - 3tan* 3 + tan® 2 + ntan® 2 (1+ tan” (™ + e_2'¢)]}

(X_[‘ll) 60 29 29 40 20
= 3A{cos* 4 {1~ tan’ §13+ 3tan’ § ~ tan* $ - 2n(1-+ tan” ) cos241})
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B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

Sustituyendo (A-7) y (B-I, 2, 3, 4) en (A-5), las correcciones a primer orden a la energia E; del nicleo debido a una interaccion Dipolar
Magnética fuerte y Cuadripolar Eléctrica débil (DM/ce) son:

NZS;[)%}DMR:C =3 [-—u +A(c:t{)s6 %{1 - tan® %[3 + 3tan” % - tan* g— -2n(1+ tan? %)0052‘1:}})] (B"S)
" ~(3c0s8- 1} +3sen” 0 + tan? ﬁ[ 3sen0 - (3050 + l)z]w4nlan§sen()cos2¢ (B-6)
AL s~ 4 3A
2 HPMce (3(:058 1) +3sen®0+tan® & [356’1126 +(3cos0+1) ]
(3coso 1) + 35020 + tan 9[3sen 8- (3c080 4 1) ] Antan sencos2¢ (B-7)
AF(Z') Upmrce = O +3A
{31 DM/ce (3c0s8 - 1) + 3sen’ 6+tan29[33m126+(30056+1) ]
Al “{) Somree = 3 [a +A(cos 5{1 - tan” 334+ 3tan” & — tan® § — 2m(1 + tan 7)coszcta]})] (B-8)

Aplicando la aproximacion (B-7) del Capitulo 1, los vectores de estado correspondientes a estos valores propios son los mismos de (A-8), los
cuales se pueden escribir {c¢f. cap. II, (B-20, 24, 28, 33)]:

(0) 0 et 20 300 1y, 39 4ip| 3 (B-9)
J\p' DM)-cos ( )+\/§tan 7€ 2)4tan ¢ 2)]
[\‘11(20{)3 }DM) =- ! [—Jgsenﬁ e -%) +(3cos6 - et %) + tan—g—(?,cos(} + 1)e3'¢ - %) + Jgtan%sene e ——%)J
: \/(30059—- % +3sen? @ + tan? %[3sen29+(3c056+1)2]
(B-10)
; 3
W) ! [Jimgsene e it %)— tan2(3cos6 + 1)e %-) +(3c0s0 - e 29 %) +f35en0 e'“”‘ma)]
g J(3cos0—1)2 +3se112G+tan2%[3sen29+(3cose+l)2]
(B-11})
() Y 3 0 o b 20 -3.¢ 0 o2 o s 3 (3"12)
ngf;]m) - ( tan )+fman - V3tang e ‘ 2)]
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CAPITULO IV INTERACCION DM/ce

b. DOS CASOS PARTICULARES

Por inspeccién 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

(6=0°; 0=0°)
) )
- O] _13 (B-13-a,b)
AE(;{)%}DWc =X—a+A) |\y2{%}DM) = lz)
@ _ © il (B-14-a,b)
E2{%}DM;‘::¢: =—a-3A I"‘Vz{%}DM) = &2}
M _ ® _i1 (B-15-a,b)
AEE{_%}DMfce =a-34 |W2{1%}DM}—1 ?
|3 (B-16-2a,b)
AES{)- o = Ko +A) !w(f{)_%}w) = i—;)
ii. Caso Perpendicular y Simétrico
(0=90°; $=0°; n=0)
D W)
BIE 1.1 1) | 3 (B-17-a,b)
) © 3L AV O
AEz{E}DMfce _3(01""% ) N'2{§}DM)_ 22 j? %UZ)'FL 2>) + 2)]
B EEEARINER (B-18-a3,b)
m gl © o2 | a3 oyt
e L e JEU2> | 2)} E>+| 2)}
0] .3 _ 1 [ )3 RN (B-19-a,b)
D o3| 905 AR A
0 a1 @ o L3l taY s (B-20-2,b)
AEZ{—%}DMIce —3((1 E-A) le{-%}DM>M2J§: ‘2>*\r302) ‘ 2> + 2>
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CAPITULO V

Interacciéon Cuadripolar Eléctrica fuerte y
Dipolar Magnética débil (CE/dm)




CAPITULO V

A. APLICACION DE LA TEGRIA DE PERTURBACION

1. Nucleos de espin I=3 (n=1)
2. Niicleos de espin J=3 (n=2)

B.

CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

L. Nicleos de espin I=3 (n=2)
a. CASO GENERAL
b. DOS CASOS PARTICULARES
i Caso Faralelo

ii. Caso Perpendicular
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A. APLICACION DE LA TECRIA DE PERTURBACION

En este capitulo se aplica la teoria de perturbacion para calcular las correcciones a las energias
del nucleo del isotopo Fe ¥ sus correspondientes vectores de estado, cuando el micleo estd
sujeto a una interaccion Cuadripolar Eléctrica fuerte y Dipolar Magnética débil (CE/dm).

A. APLICACION DE LA TEORIA DE PERTURBACION
El hamiltoniano asociado al micleo sujeto a una interaccion CE/dm es [¢f. cap. I, (B-1)]:
H=H,6 + Wy, . {(A-1)
donde [c¢f cap. III, (A-1)]:
H,=H,+W,_ (A-2)

es el hamiltoniano cuyos valores propios a primer orden E_ + AE( ', y vectores propios a orden

cero Wnrcm) son conocidos por los célculos del Capitulo Il El gperador perturbador que
representa la interaccién DM es [¢f cap. |, (A-7)):

W = -gunB(send cosd Ik + send send I, + cosB 1) (A-3)

T

En el §B1 del Capitulo Iii, se establecié que la interaccion CE sélo levanta parcialmente las
degeneraciones de la energia E;, produciendo dos degeneraciones de orden dos de las energias

E, +AE{;,. Por lo tanto, se aplica la teoria de perturbacion para casos degenerados descrita en
el §B1 del Capitulo I. Esto implica resolver para cada degeneracion la ecuacién de valores propios

{¢f. cap. 1, (B-2)]:

() (l) )
Wiy Wn[cm n{dm] | W areE] ) (A-4)

donde los valores propios AEi][)dm] son las correcciones a primer orden debido a la interaccion

Dipolar Magnética débil (dm), y los vectores propios IWn[cg]> son los correspondientes vectores

de estado a orden cero.

Las correcciones a primer orden debido a la interaccion Cuadripolar Eléctrica fuerte y
Dipolar Magnética débil (CE/dm) son:

(1) — $) (13
AEn[CEId.m] = AE iopy + AEn[dm] (A-5)
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CAPITULQ V INTERACCION CE/dm

1.  Nicleos de espin I=% (s=1)

Los nucleos de espin I=3 no tienen momento cuadripolar eléctrico (eQ = 0)* [¢f. cap. I (A-
17)], de manera que es nulo el operador que representa la interaccion CE [cap. I, (A-21)]):

E = 4;’2;%1) [3I§ -~ 4212 +IE)] (A-6)

Por lo tanto, para una interaccién CE/dm, los valores y vectores propios de un niicleo de espin I=3
sélo dependen de la interaccion Dipolar Magnética débil (dm) y son aquéllos calculados en et §B1
del Capitulo II.

2.  Nicleos de espin I=§ (n=2)

De (B-7, 8) del Capitulo I, para nicleos de espin I=3, los valores propios de la interaccion
CE son:

1y _ T e
AEz{éJ}CE =3ay1+0- (A-7-a)
m __ n* -
MBS nee =AY (A-7-b)

Puesto que [cf cap. L, (A-20)]:
0<n<1 (A-8)

los valores (A-7) solo difieren por un factor de -2 ~F =116 entre los casos extremos de n=0 y n=1.

Por lo tanto, los calculos de la interaccion CE/dm se pueden hacer de manera aproximada,
suponiendo n =0, esto es, empleando los resultados (B-14,15) del Caso Simétrico del Capitulo

IIL, en lugar de los resultados del Caso General del mismo capitulo, cuyos vectores propios son
més complicados.

Primera degeneracion

De (B-14) del Capitulo III, se tiene que la correccién:

=3A (A-9)

corresponde una degeneracion de orden dos con los estados propios 12) y ). Por lo tanto, es

necesario expresar la matriz del operador Wpy y €l vector de estado fy{fl;)) en la base de vectores

bl

! Cohen-Tannoudji (3.1), cap. XI, p. 1314; cap. X, pp. 1046-1047
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A. APLICACION DE LA TEORIA DE PERTURBACION

El vector de estado es [¢f cap. I, (B-3)].

Wk = oD+ (A-19)
donde (o} y ()]

Para niicleos de espin 1=, la matriz del operador perturbador Wpy es [cf cap. II, (A-11)]:

2 B D

A

1% 3a 3™ 0 0
B[ [VBbet a2 0

Won= e (A-11)
F2 0 0 et -3

de manera que la matriz del operador Wpy en la base {[%L l—%>} es:

5 2

W= 2 [—308 0 ] (A-12)
F2L 0 o

Segunda degeneracion

De (B-15) del Capitulo III, se tiene que la correccion:

AES) =-3A (A-13)

2 -1CcE

corresponde una degeneracion de orden dos con los estados propios 14y y -1y. Por lo tanto, es

necesario expresar la matriz del operador Wy v el vector de estado W) en la base de vectores
{1}

El vector de estado es [¢f. cap. I, (B-3)]:

lyiikey=cai D +es- 1) (A-14)

£y

i 0
donde 3%)-{0) y ;-%)-»LJ.

De (A-11), se tiene que la matriz del operador Woy en la base {11, 1-%)} es;

SO
1
_ iz ( —aa —Zabe"‘j )
Vour Cilamet (A-13)
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CAPITULOV INTERACCION CE/dm

B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS
1.  Nicleos de espin I=3 (n=2)
a. CASO GENERAL

Primera degeneracidn

Sustituyendo (A-10, 12) en (A-4), [cf cap. |, (B-4)]:

(7" sellC) ==l @D

de donde es inmediato que las correcciones a primer orden a la energia E; del nucleo debido a la
interaccion Dipolar Magnética débil (dm) son":

AE(ZI{LE} 4 = D302 = F30.C080
2

(B_zs 3)
Sustituyendo (A-9, 13) y (B-2, 3) en (A-5), se tiene que el primer par de correcciones a primer
orden a la energia E; del nicleo debido a la interaccidn Cuadripolar Eléctrica fuerte y Dipolar
Magnética débil (CE/dm) son:

AE(zl{)-g}csfdm =3{A+acost) {(B-4)
AEE’,]{)%}CE!dm = 3{A - cecosd) (B-5)

De (B-1) también es inmediato que el vector propio o de estado (trivialmente normalizado)
correspondiente al valor propio (B-2) es:

(0) _ Cy _ 0
8 pew~{2) ()

€sto es:

W gomiam’ =73

@ Y= k_. é) (B-6)

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

e~ (01} <o)

esto es:

v, >—}3> (B-7)

Vagdiceram’ T3

! El subindice entre llaves {} se refiere al nimero my; del correspondiente estado propio en el Caso
Paralelo (p. 67).
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B. CALCULO DE VALORES Y VECTORES PROPIOS

Segunda degeneracion

Sustituyendo (A-14, 15) en (A-4), [¢f cap. I, (B-4)]:

{ —ca —2&be“¢}[c2 - Aggizlm][%] (B-8)

—2abe'? oz ¢ e
Este sistema de ecuaciones tiene solucién no trivial si su determinante es igual a cero, esto es, si

i—(ota + AE(ZI[]dm]) ~2abe ™
| 2abe®  aa-aEQL

2 .
= (o + ABQ), Nom - AED), |- (20)” = (8ED ) - [(«::a)2 +(2cxb)2]
=0

Las raices de esta ecuacidn son:

S (V)
AED = :t-uj{:a}2 +{2ab)2 = ionfc;osz B+4sen’8 = +oyl+3sen’B (B-9, 10)

2{F3}dm

Sustituyendo (A-9, 13) y (B-9, 10) en (A-5), se tiene que ¢l segundo par de correcciones a primer
orden a la energia E> del nicleo debido a la interaccion Cuadripolar Eléctrica fuerte y Dipolar
Magnética débil (CE/dm) son:

¢} _ 2 (B-Il
AE2{—%}CE.‘dm— 3A+mjl+3sen 3] )
(1) = A — ol 2 B-12
AEE{%}CE = =3A —ayl+3sen o ( )
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CAPITULOV INTERACCION CE/dm

El sistema (B-8) representa las ecuaciones:

(—otcose - AEE;_})M])CZ —2asendee; = 0 (B-13-a)

-2asenfe¥e, +(a cosh — AEg[zim])cg =0 (B-13-b)

Sustituyendo el valor propio aE®) | =ayl+3sen®8 en (B-13-a):

2{—%}d.m
cn = V1+3sen’ 6 +cosh otbe
3 2send z

de manera que:
1

(©) _{ea) _ M+ 3sen?
iWZ{-%}CE/dm>_(CJ—CZ _{ 1+3sen 8-1-0058]‘?@

2sent

Normalizando a la unidad, esto es, haciendo:

2-JCBram 25en6 o0

1
2 2 .
o ,{ =l°z|2{1 _[V1+3S°ﬂ 8 +°°59Jc—x¢] _(‘Jl+356n29 +coseJe1¢

-

(41-%35&;128 +cosG)

2
=|CZI = dsen’8

=1
de la Gltima igualdad de esta expresion se obtiene el factor de normalizacion:

2senf

2
\/4 sen” B+ (\’l +3sen’ 9 + cosG)

Caz =

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

2send

IJ J v1+3sen® 6 +cosd ,4,[0]
2 \G 2 1
J;sm28+(#1+358n26 +cosej l&im26+(dl+3m29 +cosﬁ]

(03 =
|\U2{—%}CE.’dm> N

esto es:
Wl Y= 2send !1>_ ¥1+4 3sen” © +cosd ,¢,‘_£> (B-14)
Vai-dicsrdm AP z 12
45en29+[ 1+3sen®® +oose) 4senle+( 1+38en19+cose)
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B. CALCULQC DE YALORES Y VECTORES PROPIOS

Sustituyendo el valor propio AEEZ‘{)%E o =—aVl+3s’ @ en (B-13-b), se tiene:

de manera que:

ﬁ J1+3sen’8 + c()s@}e_l 1
“ »= 2sent

2{}jCE/dm \03 ) \ .
1

Y

¥4
Nuevamente, haciendo >‘ =1 se obtiene el factor de normalizacion:

(%)
N’z{ L\CE/dm

2send

v’4se'128+(' +3sen ﬁd-cosej

C3=

Por lo tanto, el vector propio que es el vector de estado a orden cero correspondiente al valor
propio (B-10) es:

,W(O) > N v‘l+35en29 +COS@ _I¢[1) n 2senB (0}
2{43CE /dm 2 0 2 \1
J4sen26+(\il+3sen28 +cosﬁ) J4sen 9+(41+35€:129 +oose}
esto es,
!W(o) 1+3sen® B +cosd - l>+ 2 send _}_> (B-].S)
241 }CE!dm 2 2 2] 2
4sen B—t—[ 1+3ser128+cose) 4sen29+(\f1+3senze +cose)
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CAPITULOV INTERACCION CEh/dm

Nota:
Los vectores propios (B-14, 15) se pueden simplificar haciendo:
N =1+ 3sen’6 (B-16)

Sustituyendo (B-16) en [cf. primer coeficiente de (B-14) y segundo coeficiente de (B-15)]":

2send

2
J;cnz O+ (\/1 +3sen?Q + 0059)
45en*0 J;120+33en29 () J1+35en26 - cos?0 _ YN?-cos®0 YN -cosOyN+cosO /N ~cosh

ﬁscuz 8+ (N + cos®)? stcnz() +N2 +2Ncos0 +cos® O Ji +3sen’ 0+ N? + 2Ncos0 J2N(N +cos) V2N YN +c0s0 vIN

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

14 3sen® 0 +cos0 _ VN +cosf
2 YN
J4scn20+ Jl+3se1120 +cosﬂ)

Definiendo:

I VN ~cos y cosKi= N +cos@
J2N V2N

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

N

(©) = sen K| &)~ cosKeit|- L .

l“’z{%}cmm)"squ) cosKe™I-) (B-17)

Iy )=cosKe™® l)+sen ~—~‘—) (B-18)
2{HCE/dm 2 2

' Los niimeros romanos entre paréntesis se reficren a identidades y desarrollos listados cn el §5 del Apéndice.
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CAPITULOV INTERACCION CE/dm

B. POS CASOS PARTICULARES

Por inspeccion de los valores propios (B-4, 5) y (B-11, 12} y los correspondientes vectores

propios (B-6, 7) y (B-14, 15) obtenidos en el Caso General

particulares:
i Caso Paralelo
(8=0°; 6=0°)
AE) W)
i () 3
, =)
) 0-0) | Wi
1
@ - 34— i )ii"">
AEzf%}CEfdm =3A-a aichn 12
1
(3 ==
AE(Z]{)_A;CEfdm =-3A+o {sz*%}c‘” ! } 2)
2
(0 ~1-3
AEQ{).A}cEfdm =3(A+a) Mﬂ‘%}cmdm) Il 2)
2

1. Caso Perpendicuiar
(8=90°; ¢ =0°)

AEY w5
3
(6} ==
a Wzg%}cﬁxdm> - ]2>
AEZ{%,—%}CE!dm =3A 3
W s em s =175
2{-$1CE/dm 2

1
n _ . (0) = —-—[—h +
M 1
(} = (0) - q—( Ty )
AEzi)—}}cE:dm = -3+l {WZ{*%}CEM“‘) 2 2> 2

se tienen fos siguientes dos casos

(B-19-a,b)
(B-20-a,b)

(B-21-a,b)

(B-22-ab)

{(B-23-a,b,c)

(B-24-a,b)

(B-25-2,b)
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Simulacion computacional




CAPITULO VI
A. CONSIDERACIONES FiSICAS Y NUMERICAS

1. Interacciones magnéticas

a. Interaccién Dipolar Magnética (DM)
b. Interaccion Dipolar Magnética fuerte y Cuadripolar Eléctrica débil (DM/ce)

2. Interacciones eléctricas

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

B. POSIBLES EXTENSIONES

C. CONCLUSION
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A. CONSIDERACIONES FISICAS Y NUMERICAS

En este capitulo se describen las consideraciones fundamentales fisicas y numéricas de la .

simulacion computacional de las interacciones DM, CE, DM/ce y CE/dm basada en los calculos
de esta tesis y se proponen posibles extensiones de la simulacion.

El programa Eigenerador es un simulador computacional de las interacciones DM, CE,

DM/ce y CE/dm, basado en los célculos de esta tesis y compilado en Visual Basic Version 3.0. La
simulacion es para el istopo °'Fe, pero el programa contempla la incorporacion de posibles
extensiones que abarcan la mayoria de los isotopos Mossbauer. El simulador inciuye pantallas de
ayuda y una Guia Rapida para el usuario.

El disefio de ia simulacién de Eigenerador esté fundamentado en consideraciones fisicas vy

numéricas que resumen los principales resultados de los calculos de los Capitulos II-V

A. CONSIDERACIONES FISICAS Y NUMERICAS

i.

Interacciones magnéticas
{Ver Tabla 1)

INTERACCION DIPOLAR MAGNETICA (BM)

La interaccion DM levanta totalmente las degeneraciones de la energia E2 (de orden
cuatro con vectores propios 3>, [3>, -3> y (-3>), y de la energia E1 (de orden dos con
vectores propios [3> y |-3>).

Si 8=0°, los vectores de estado |w) son combinaciones lineales triviales de los

vectores de los estados propios de E; y E;. De no ser asi, las combinaciones lineales son
no triviales con coeficientes reales (si ¢ = 0°) o complejos (si ¢ =0°).

Los vectores de estado son fincién de los &ngulos 0 v ¢, que especifican la orientacién
del campo magnético B con respecto al gje z.

La aplicacion de las reglas de seleccion descritas en el §A4 del Capitulo I indica que, de
ocho transiciones posibles, solo se permiten seis.

. 1 .y ,

Las correcciones AE™ no son funcién de los 4ngulos 6 y ¢. Por o tanto, el
comportamients de los niveles de energia es independiente de la orientacidn del campo
magnético.

La diferencia 2c es la misma entre los cuatro niveles de energia excitados. La diferencia

2[3 entre los dos niveles de energia base es mayor que la diferencia 2a entre niveles de
energia excitados.
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INTERACCION DIPOLAR MAGNETICA FUERTE Y CUADRIPOLAR ELECTRICA DEBIL
{(DM/ce)

¢ La interaccion DM/ce mantiene totalmente levantadas {as degeneraciones de las energias
E2 Y EI.

e Los vectores de estado [w'”) son, en aproximacién a orden cero, los mismos de la
interaccion DM (ver el §B2 del Capitulo I).

e Las correcciones AE" a las energias base son las mismas de la interaccion DM. Las
correcciones a las energias excitadas son funcién de los angulos 6 vy ¢, de la magnitud del
campo magnetico B, del parametro de asimetria 11, y de la componente en z del gradiente
del campo eléctrico V.

e Cuando V_>0 y 6=0°, la diferencia entre los dos niveles excitados superiores es

mayor que la diferencia entre los dos niveles excitados inferiores. Esto se invierte cuando
6 — 90°. El parametro p muestra este comportamiento, comparando los niveles de
energia de Ia interaccidn DM/ce con los de la interaccion DM.

e El cambio de signo del gradiente del émnpo eléctrico V,, invierte el comportamiento de
las energias excitadas.
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A. CONSIDERACIONES FISICAS Y NUMERICAS

Interacciones eléctricas
{Ver Tabla 2)

INTERACCION CUAPRIPOLAR ELECTRICA (CE)

La interaccion CE solo levanta parcialmente la degeneracion de la energia E2 (de orden
cuatro con vectores propios [3>, [3>, 3> y |-3>), produciendo dos degeneraciones de
orden dos.

La interaccion CE no afecta la energia E;, la cual permanece degenerada con vectores
propios 3> v -3>.
Si n=0, los vectores de estado |y”) son combinaciones lineales triviales de los

vectores de los estados propios de E;. De no ser asi, las combinaciones lineales son no
triviales con coeficientes reales.

Los vectores de estado sélo dependen de 7.

La aplicacion de las reglas de seleccion descritas en el §A4 del Capitulo I indica que se
permiten las dos transiciones posibles

Las correcciones AE™ 3 las energias excitadas son funcitn del pardmetro de asimetria
y de la componente en z del gradiente del campo eléctrico V. La diferencia entre los
dos niveles de energia del estado excitado es 6A. Cuando 1 =1, esta diferencia aumenta

por un factor maximo de % =116.

El cambio de signo del gradiente del campo eiéctrico V_, invierte los niveles de energia
excitados.
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INTERACCION CUADRIPOLAR ELECTRICA FUERTE Y DIPOLAR MAGNETICA DEBIL
(CE/dm)

®

LIt Wl il il Nra v i BB LA B4 0

salvo cuando 6 =90°, en cuyo caso aparece una degeneracion de orden dos en el estado
excitado con vectores propios [3> y |-3>.

La interaccion CE/dm levanta totalmente las degeneraciones de las energias E, y E,,

Si 8=0°, los vectores de estado jy™) de las energias excitadas son combinaciones

lineales triviales de Jos vectores de los estados propios de E;. (Dos vectores de estado
son constantes.) De no ser asi, los vectores de estado de dos energias excitadas son
combinaciones lineales no triviales de los vectores 3> y |-3> con dos coeficientes reales
(st $ = 0°) o un coeficiente real y otro complejo (si ¢ # 0°).

Los vectores de estado no constantes son funcion de los angulos 8 y ¢.

Las correcciones AE" y los correspondientes vectores de estado |y} de las energias
base son los mismos de la interaccion DM.

Las correcciones AB™ a las energias excitadas son funcién del anguio 8, de ia magnitud
del campo magnético B, y del gradiente del campo eléctrico V_ .

Cuando V_ >0 y 6=0°, la diferencia entre los dos niveles excitados superiores es

mayor que la diferencia entre los dos niveles excitados inferiores. El parametre p
muestra este comportamiento, comparando los niveles de energia de la interaccion
CE/dm con los de la interacciéon CE.

El cambio de signo del gradiente del campo eléctrico V,_ tiende a invertir el
comportamiento de las energias excitadas.
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B.

POSIBLES EXTENSIONES

La estructura basica del programa Figenerador podria incorporar las siguientes extensiones.

®

Eigenerador podria simular las interacciones DM, CE, DM/ce y CE/dm de otros
isotopos Mossbauer tales como *Sn, *Te o *Pt, cuyo fendémeno de resonancia, al
igual que en el isotopo *'Fe, ocurre entre nicleos de espines [=3 e I=3 (verlos §§ 1y
2 del Capitulo 1), simplemente aplicando las razones giromagnéticas {(g) y el momento
cuadripolar eléctrico (Q) correspondientes [ver los hamiltonianos (A-7) y (A-21) del
Capitulo I y el §2b del Apéndice].

El orden de degeneracion de los niveles de energia no perturbados del nicleo es 21 + 1
(ver el §2 del Capitulo 1). Por lo tanto, aunque los calculos de los Capitulos II-V siguen
siendo completamente analogos, éstos se complican para los isbtopos Mdssbauer con
espines mayores de I = 3. Por ejemplo, un nicleo de I = £, tiene una energia no

perturbada con una degeneracion de orden seis con estados propios [Lm)=|%,2),

12,20, 15,3), 2,-3), 12,-3) v 13,-2), de manera que la correspondiente matriz de
perturbacxon es de 6 x 6. La diagonalizacion de este tipo de matrices generalmente
requiere aplicar métodos computacionales. En vista de esto, para que Eigenerador
simulara las interacciones eléctricas y magnéticas de isotopos Méssbauer con I >
habria que incorporar al programa.

’

1) una pantalla para que el usuario capturara los espines nucleares I de los niveles
de energia no perturbados entre los cuales ocurre el fendmeno de resonancia del
efecto Mossbauer en el i1s6topo en cuestion y los valores de g y Q
correspondientes;

i1} los algoritmos de los hamiltonianos que representan las interacciones DM y CE
[ver (A-7) y (A-21) del Capitulo I];

i1) los algoritmos de las expresiones de operadores de espin actuando sobre kets,
2
Fay

tales como I Im>=IT+HIm > y IZ|I_m > = mjlm > ' que permiten construir

las matrices de espines I, Iy, Iz [ver (A-5) y (A-9) del Capitulo IT] ][2, L L
[ver (A-5) del Capitulo I1I] en cualquier base vectorial dada; y

iv} rutinas de diagonalizacion de matrices y de calculo de vectores propios.

Para fines de comparacién en Ias interacciones DM/ce y CE/dm Eigenerador podria

manera que en pantalla aparemeran diagramas comparatlvos de energlas como ios de las
Tablas Iy I1.

' Cohen-Tannoudji (3.1), cap. VI, §C.
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1 2 3 4 5 6
—2a “T*M—'H(B*a)-*—m——u—mza—r
¢ 28 >
< 28 >
¢ 2(3a+8) >
Fig. 1 Diagrama de energias horizontal para la interaccién DM

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

3
2
=
&
&
2
2
2
<
1 2 3 4 5 6
i 4 i i ¥ t i
-8 -4 0 4 8
Velocidad [mm/s]
Fig. 2 Espectro Mdssbauer tipico de Ia interaccién DM

Eigenerador podria simular espectros Mossbauer como el de la fig. 2, incorporando
datos de intensidades y usando la informacién de los diagramas de energia horizontales
(fig. 1). Estos espectros serian una herramienta que ayudaria a visualizar el
comportamiento de espectros experimentales y a establecer algunos de los parametros
que se emplean para ajustar dichos espectros.



C. CONCLUSION

E!l programa Ligenerador es un simulador computacional de las cuatro interacciones
eléctricas y magnéticas més comunes en la espectroscopia Mossbauer. El disefio del programa estéd
basado totalmente en los célculos de esta tesis, los cuales no aparecen con detalle en la literatura.
El simulador es una herramienta didactica para quienes se inician en el estudio de la espectroscopia
Mossbauer y un laboratoric virtual para quienes, ya adentrados en ella, desean experimentar con
los principales parametros de esta espectroscopia.

El programa Eigenerador contempla la incorporacién de posibles extensiones, las cuales
abarcarian la mayoria de los isétopos Mdssbauer y producirian una simulacién ain mas poderosa
Los calculos de esta tesis y el programa Figenerador en su estado actual son 1a base para disefiar v
validar dichas extensiones.
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APENDICE

DATOS DE CONSULTA

1. Simbolos

Constantes

a. Generales

b. Del isétopo 7' Fe
3. Factores de conversion

a. Generales

b. Del isétopo *'Fe
4. Sustituciones
s. Identidades vy desarrollos

En este apéndice se presentan los valores numéricos, las sustituciones y otros datos empleados
en los calculos del los Capitulos II-Vy en el programa Eigenerador.

1. Simbolos

1 Espin nuclear

my Numero cudntico magnetico

B Magnitud del campo magnético en el sitio del nacleo

Vz Gradiente del campo eléctrico en la direccion z en el sitio del nicleo

8, ¢  Angulos que especifican la orientacion del campo magnético B con respecto
al eje z en el sitio del nicleo. (En las interacciones DM/ce y CE/dm, la orientaciéon
es con respecto al gradiente del campo eléctrico en el sitio del nicleo.)

] Parametro de asimetria

2. Constantes

a. GENERALES

Carga del protdn e =1.602 189(5) x 10" coulomb

Masa del protén m, =1.672 65(1) x 107 kg

Constante de Planck h =1.054 589(6) x 10°** joule segundo

Magnetdn nuclear y = 2_eh_ = 5.050 82(2) x 107 jouleftesia
m

P
b.  DEL ISOTOPO “'Fe

Razones giromagnéticas g, =0.180  (nicleos de espin I=3)

R

g, =-0.103 (nicleos de espin I=3

Momento cuadripolar eléctrico Q=02x10%nm’
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Factores de conversion

GENERALES

1 tesla = 10* gauss

1 electrén-volt = 1.602 189(5) x 10™ joule
1 joule = 107 erg

1 coulomb = 3 x 10” ues

I voit = 3z erg/ues

DEL ISOTOPO “'Fe

1mm/s=48x 10" keV
Sustituciones

a=cosB
b=senB

A=—l2
41(21 - 1)

s3]
Lh



APENDICE

5. Identidades y desarrollos

I b=senb= 25&:11%003%

29

I {+a=1+cosd=2cos 5

I 1-a= 1—cose:25cn"%

IV 22 4 b? =cos*0+sen?0 =1

V a2 -b* =cos?0-sen’0 =2cos?0-1

Y| ()
(1+aXl-a) = (2cos? %)(2«:@:12 %) = 4sen? %0082%
VIi 2 2 2 2 M, 2 2 an
(3+a)1+a)-b* = (3+cosOX1 +cos0) - sen” 0 = cos” 0 — sen” 0+ 4cos0 +3 = 2c0s” 0 — 1+ 4¢0s0 + 3 = 2(cos” 0 +2¢0s0 + 1) = 2(cos0 + 1)* = 2(2cos” %)2 =8cos* 2
VIII W) (1L
(a=3)X1-a)+b? = (cos0 - 3)1 - cos0) +sen’ 0 = sen’ 0 — cos? 0 +4cos0~ 3 = 1 —2c08” O +4c0s0 - 3 = ~2(cos’ @ ~ 2¢0s0 +1) = ~2(cos0 - 1)? = ~2(-25e” $)* = -8sen*
IX 2 2 (V) ) 2 5 {11
b —a®)+4a-1 = }1-2cos°0) +4c0s0 - | = -6cos” 0 +4c0s0 + 2 = ~2(3cos* 0 —2cos0 - 1) = -2(3c0s0 + 1) cosO - 1) = 4sm12%(3c050+1)
X secd = !

cost
Xl sec?0 =1+ tan®0
XII e*® = cosptisend

X111 ol p o1t
cosd = —

86



Bibliografia

1. ESPECTROSCOPIA MOSSBAUER
TEXTOS

1.1 An Introduciion to Mdssbauer Spectroscopy
L. May

Plenum Press (1971}

1.2 Introduction a la Spectrométrie Mossbauer
J. P. Adloff
Monographie, Université Louis Pastenr

1.3 L'effet Mossbauer et ses Applications
C. Janot '
Masson et Cie., Editeurs (1972)

1.4 Mossbauer Effect Data Index - Covering the 1971 Literature
J. G. Stevens y V. E. Stevens
IF/Plenum (1$72)

1.5 Mossbauer Effect Methodology
I J. Gruverman
Plenum Press (1967)

16  Mdassbauer Effect: Principles and Applications
G. K. Wertheim
Academic Press (1964)

1.7 Moussbauer Spectroscopy
N.N. Greenwood y T. C. Gibb
Chapman and Hall Ltd. (1971)

1.8 The Mossbauer Effect
H. Frauenfelder
W. A. Benjamin (1962)

ARTICULQS

1.9 Evaluation of Mossbauer Spectra for*"Fe
W. Kiindig
Nuclear Instruments and Methods, Vol. 48, 1967

1.10 Some Properties of Supported Small a-Fe,0; Particles Determined with the Mésshauer Effect
W. Kiindig, H. Bémmel, G. Constabaris, R. H. Lindquist
Physical Review, Vol. 142, No. 2, febrero de 1966



BIBLIOGRAFIA

2.  FiISICA NUCLEAR

2.1 Nuclear Physics - Theory and Experiment
R. R. Royy B. P. Nigam
John Wiley & Sons, Inc. (1967)

2.2 Physics of the Nucleus
M. A. Preston
Addison-Wesley Publishing Co., Inc. (1963)

2.3 Theoretical Nuclear Physics
J. M. Blatt y V. F. Weisskopf
John Wiley & Sons (1963)

3. MECANICA CUANTICA

3.1 Quantum Mechanics
C. Cohen-Tannoudjt, B. Diu y F. Lalog
Hermann (1977)

3.2 Quantum Mechanics
E. Merzbacher
John Wiley & Sons (1970)

4. FISICA MODERNA
TEXTO

4.1 Fundamentos de Fisica Moderna
R. M. Eisberg
Editorial Limusa, S.A. de C.V. (1992)

ARTICULO

4.2  Why is the Hamiltonian of a magnetic dipole -m B?
D. ]. Griffiths
American Journal of Physics, Vol. 65, No. 10, octubre de 1997

5.  RESONANCIA MAGNETICA

5.1  Principles of Magnetic Resonance
C. P. Slichter
Harper & Row (1963)

38



BIBLIOGRAFIA

6. COMPUTACION
TEXTOS
6.1  Help Compiler Guide
Microsoft Corporation (1993)
6.2  Visual Basic 3.0
M. Achaval
Ventura Ediciones, S.A. de C.V. (1993)
PROGRAMAS
6.3  lconMaker
{Disefic del icono de Eigenerador)
6.4  AMicrosoft Visual Basic Version 3.0
{Compilacion de Eigenerador)
6.5 Microsoft Word 2.0
{Texto de las pantallas de ayuda de Eigenerador)
6.6  Paintbrush for Windows

{(Dibujos de las pantallas de ayuda de Eigenerador)

89



	Texto Completo

