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RESUMEN

El presente trabajo de investigacion tiene como proposito, determinar las
funciones de onda de campo central utilizando el potencial de Thomas-Fermi
modificado, para los atomos en diferentes estados de ionizacion positiva, la

misma que contiene los procedimientos siguientes:

1. DE LOS CONCEPTOS TEORICOS
1.1 Teoria del campo central
1.2 Estadistica de Fermi-Dirac
1.3 Energia de Fermi
1.4 Lateoria de Fermi-Thomas
1.5 La ecuacion de onda de Dirac
1.6 La interaccién de intercambio
2. DE LAS APLICACIONES
2.1 Interpretacion del término de intercambio
2.2 Aplicacion al gas de electrones libres
2.3 Calculo del término de la energia potencial de intercambio
2.4 Aplicaciones al Célculo de Orbitales Electrénicos Atbmicos
3. DE LOS RESULTADOS
3.1 Construccion de la Tabla del Potencial
3.2 Método numérico para el calculo de la solucion de la ecuacion

diferencial:

[ +v@)] v = [Ely@)

dx?2



3.3 Proceso de integracion numérica de la componente radial G(r) de

la funcidén de onda no relativista.

El analisis permiti6 demostrar que en el calculo de las funciones de onda de
campo central utilizando el potencial de Thomas-Fermi modificado para atomos
en diferentes estados de ionizacidon positiva, los resultados obtenidos se
encuentran comprendidos dentro de la aproximacion esperada que es del orden
de 10° en comparacién con los valores experimentales que son de mayor

precision.



ABSTRACT

The purpose of this research work is to determine the central field wave functions

using the modified Thomas-Fermi potential for atoms in different positive

ionization states, which contains the following procedures:

1. OF THEORETICAL CONCEPTS

2.

1.1.

1.2.

1.3.

1.4.

1.5.

1.6.

Central field theory
Fermi—Dirac statistics
Fermi energy

The Fermi-Thomas theory
The Dirac wave equation

The exchange interaction

OF THE APPLICATIONS

2.1.

2.2.

2.3.

2.4.

Interpretation of the exchange term
Application to free electron gas
Calculation of the potential energy exchange term

Applications to the Calculation of Atomic Electronic Orbitals

FROM THE RESULTS

3.1.

3.2.

3.3.

Construction of the Potential Table
Numerical method for calculating the solution of the differential

equation:

[5+v)] vy = [Ely@)

Numerical integration process of the radial component G(r) of

the non-relativistic wave function.



The analysis allowed us to demonstrate that in the calculation of the central field
wave functions using the modified Thomas-Fermi potential for atoms in different
states of positive ionization, the results obtained are within the expected
approximation, which is of the order of 10~ compared to the experimental

values that are of higher precision.



INTRODUCCION

El presente trabajo tiene como objetivo obtener un modelo sencillo
apoyado en el CALCULO DEL TERMINO DE ENERGIA POTENCIAL DE
INTERCAMBIO que permita determinar funciones de onda de campo central y
Su energia correspondiente para atomos en diferentes estados de ionizacion y
gue seran de utilidad en Espectroscopia.

El potencial utilizado para el célculo de la distribucion espacial de
potenciales atdbmicos es el potencial estadistico de FERMI-THOMAS modificado;
en el cual se consideran a los electrones en un atomo como una completa
degeneracion del gas de electrones bajo la influencia del campo Coulombiano
creado por la carga nuclear, donde el efecto de cambio de fuerzas no es tomado
en cuentay la temperatura de los electrones y el nlcleo es tomado como en cero
absoluto, T=0. Con esta simplificacibn podemos encontrar una funcion de
potencial universal aplicable a todos los niameros atébmicos, Z, con un simple
cambio en la escala de dimensidn lineal y se considerara una simetria radial, lo
qgue implica tomar al potencial tnicamente como una funcién de r y usando la
ecuacion de Poisson y la teoria estadistica de FERMI-DIRAC se calculara la
distribucion del potencial para cualquier atomo neutro y en cualquier estado de
ionizacion.

El presente trabajo ha sido dividido en tres partes:

La primera que comprende una introduccion tedrica y la generalizacion

del método a todo atomo neutro teniendo en cuenta la ECUACION DE ONDA

DE DIRAC, ademas la creacién de un algoritmo que permita confeccionar una



tabla de potenciales, la cual sirve como punto de partida para determinar la
funcién de onda y su autovalor.

La segunda parte trata de la explicacion del método de integracion
utilizado para calcular la parte radial de la funcién de onda, llamado METODO
ITERATIVO que sirve para determinar el autovalor de la funcién de onda; y el
grado de precision con que lo hace esta basado en el METODO DE RUNGE
KUTTA DE 4TO. ORDEN con CORRECTOR PREDICTOR.

La tercera parte se concreta a presentar los resultados para los siguientes
atomos: Fierro, Bario y Uranio que se compararan con los valores
experimentales (1) que son de mayor precision.

(1) D. Strominger et al (1958) Table of Isotopes, .Reviews of Modern
Physics, Vol 30 , N°2 , Parte 2 , Tabla IV Energias de Enlace de
electrones atémicos., pp 594 — 596



.  PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA

1.1 Descripcion de larealidad problematica

El problema que debe resolverse en el presente trabajo de investigacion
tiene relacion con la inclusiéon del potencial central de Thomas-Fermi modificado
en la ecuacion de Schrédinger y el grado de complejidad que se presenta con el
uso de sistemas fisicos complejos, asi como la prediccion de fendmenos
relacionados con la estructura nuclear, la dinamica atémica y molecular, y las
interacciones de particulas subatomicas. Al respecto consideramos que una
simplificacion en los calculos complejos que se realizan, no significa menoscabar
la utilidad de la precision del célculo realizado y que va a ser de gran utilidad en
la ciencia.

Aun cuando disponemos de métodos diferentes para evaluar la energia
de enlace de los electrones en el estado base como el método de Campos
Autoconsistentes Separados, el método de perturbacién de muchos cuerpos;
nos centraremos en los métodos mas usados por su optimizacion en esfuerzos
computacionales y su consideracion de efectos fisicos que hagan mas
compatibles los modelos fisicos con los resultados experimentales: El método de
Campo Autoconsistente de Hartree-Fock y la teoria del Funcional de la
Densidad. Ambas técnicas comenzaron a desarrollarse poco después de la
obtencion de la ecuacién de Schroédinger en 1926.

En la investigacion de la interacciéon de la radiacidon electromagnética con
la materia es necesario contar con funciones de onda de los atomos para poder

explicar en forma cualitativa y cuantitativa los efectos de esta interaccion.
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Para este fin fue conveniente contar con herramientas matematicas que
permitan calcular estas funciones de onda. El método de Hartree-Fock es una
aproximacion que realiza algunas simplificaciones para lograr la solucion de esta
ecuacion, introduciendo el potencial autoconsistente el cual considera que cada
electron se mueve en un potencial central creado por el nucleo y el resto de
electrones. El determinante de Slater que es la expresion que describe a la
funcién de onda de un sistema multifermidnico idéntico y que satisface los
requerimientos de antisimetria subsecuentemente el principio de exclusién de
Pauli

El potencial utilizado para el célculo de la distribucion atomica de
potenciales es el POTENCIAL ESTADISTICO DE THOMAS-FERMI modificado;
en el cual se consideran a los electrones en un &tomo neutro como una completa
degeneracion del gas de electrones bajo la influencia del campo coulombiano
creada por los ndcleos.

Con esta simplificacion podemos encontrar una funciéon de potencial
universal aplicable a todos los niumeros atémicos, Z, por un simple cambio en la
escala de dimension lineal. Se considera una simetria radial, lo que implica tener
al potencial inicamente como una funcién de r y usando la ecuacion de Poisson
y la teoria estadistica de Fermi-Dirac se calculara la distribucion del potencial

para cualquier atomo neutro o ionizado.
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Formulacion del problema

1.1.1 Problema General:
¢, Cuadles seran las funciones de onda y los niveles de energia para los
atomos de fiero, bario y uranio, mediante la aplicacion del potencial de

Thomas-Fermi modificado en la ecuacion de Schrodinger

1.1.2 Problemas Especificos:
¢, Cuadles seran las funciones de onda y sus niveles de energia para los
atomos de fierro, bario y wuranio, mediante el método de campo
autoconsistente  (Método de Hartree-Fock)?
¢, Cuadles seran las funciones de onda y sus niveles de energia para los
atomos de fierro, bario y uranio, mediante la aplicacion del Término de

Intercambio?

1.2 Objetivos

1.2.1 Generales
Determinar las funciones de onda y los niveles de energia para los atomos

de fierro, bario y uranio, mediante el Método de Campo Autoconsistente.

1.2.2 Especificos

Determinar las funciones de onda y sus niveles de energia para los
atomos de fierro, bario y uranio, mediante la aplicaciéon del método estadistico

corrector-predictor.
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Determinar las funciones de onda y sus niveles de energia para los
atomos de fierro, bario y uranio, mediante la aplicacion del término de
intercambio.

1.3 Justificacion

1.3.1 Teodrica
Contribuir con un método para el calculo de las funciones de onda de
campo central.
1.3.2 Metodoldgica
Confeccionar una tabla de potenciales apoyado en la teoria de Thomas-
Fermi. Esto se logra con la creacion de un algoritmo que permita el célculo de

estos potenciales.

1.3.3 Cientifica
Los resultados seran usados en la ecuacion de Dirac para que a través
de su solucion se pueda determinar el grado de precision al ser comparados con

otros métodos mas elaborados.

1.4 Delimitantes de la Investigacion

1.4.1 Teorica
Esta investigacion se fundamenta en el estudio detallado de la teoria dada
por Thomas-Fermi para la elaboracion del potencial estadistico correspondiente
y del estudio de la ecuacion de Dirac para la determinacion de los resultados

finales.
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1.4.2 Temporal
El estudio es de tipo longitudinal, se inicia en junio de 2023 y culmina en
octubre de 2023.
1.4.3 Espacial
El proyecto de investigacion estd comprendido dentro del ambito de la

Fisica Teorica, desarrollado en la Universidad Nacional del Callao.
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. MARCO TEORICO

2.1 Antecedentes
2.1.1 Antecedentes Internacionales

Pueyo (2015), realiza el trabajo de tesis de Grado de maestro “Un Método
para el Calculo de la Mejor Funcién de Interaccion Electron-Electrén para un
Funcional de Intercambio y Correlacion Dado”, su objetivo fue mejorar
formulaciones de una manera alternativa, estudiando la relacion entre la forma
del potencial de interaccién electréonica y el funcional de intercambio y
correlacion, donde se construye un cbédigo que permite investigar
numeéricamente este problema.

Segura (2007), en su trabajo calcula la distribucion de carga y energia de
afinidad del ion H  en el modelo atdbmico de Thomas-Fermi con correccién de
Amaldi. El modelo admite la existencia de este i6n simple con una energia de
afinidad de 2.64 eV la cual, aunque excesiva con respecto al valor experimental
(0.77 eV), se halla por debajo de la energia calculada con el programa de
aplicacion de DFT, ATOM 3.2, en LDA. Esto abre un interrogante sobre el limite
de aplicabilidad de “esta teoria hacia &tomos livianos.

Buj (2015), en su trabajo aborda el funcional de intercambio y correlacion
de varios electrones con formulaciones aproximadas. Contribuye con mejora de
soluciones o formulaciones aproximadas mas optimas, dado que hasta el
momento no existian formulaciones Unicas para dar con la solucion exacta,

construye un codigo que permite investigar numeéricamente este problema.
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Carbajal (2017), en su trabajo realiza una aproximaciéon numérica de KLI ala
funcional OEP que permite:

Evaluar el intercambio o exacto (EXX) en el marco de la teoria funcional de
densidad, implementa un programa para calcular la estructura electronica en
su estado fundamental para sistemas atbmicos usando DFT.

Contribuye con la formulacion de dos métodos: el método de ondas planas

aumentadas (APW), y el método de pseudopotenciales semiempiricos (EPM)

2.1.2 Antecedentes Nacionales

(Cabrera Arista, 2023), en su trabajo de tesis se determina la estructura
electronica y la energia total de la aleacion antimonio de aluminio (AlISb) para lo
cual se resolvié la ecuacion de Schrodinger con el método (LMTO) para esta red
cristalina. Se us6 un potencial con base en la teoria del funcional de la densidad
(DFT). Obtenido los autovalores de la energia y con la distribucién de carga
electronica de la red cristalina calculada previamente, se determiné la energia
total la cual resulté con un valor minimo que correspondiente a la pequefa
fraccion de la carga electronica externa de los atomos.

Arotaipe Ala (2019), en su tesis se traza como objetivo encontrar el valor
del potencial de ionizacion para los atomos: oro, cobre y plata: Concluye una
mejor aproximacion al valor del potencial de ionizacion calculado para los atomos
de oro, cobre y palta, mediante electrodinamica cuantica variacional.

Ramos Alvarado (2013), en su tesis estudia ALZr-B2 a través de la

energia total y del potencial total (FP-LAPW) utilizando el paguete Wien 2k-10,

16



para ello se hubo que optimizar los parametros k, RKmax y fmax, para el uso del

método FP-LAPW.

2.2 Bases Teoricas

2.2.1 Teoria De Campo Central

El estudio de los atomos con varios electrones es un problema que
encierra una dificultad de principio, pues para el movimiento de varios electrones
gue interactlan entre si, no existe una ecuacion relativista exacta como lo es la
ecuacion de Dirac para el movimiento de un solo electréon. La repulsion
electrostatica y la interaccion magnética entre los electrones de los atomos es
muy importante y a la vez compleja, pues aparecen nuevos términos
identificables como interacciones espin-espin, espin de un electron con la orbita
de otro; por lo que su estudio a través de la mecanica cuantica es complicado.

Sin embargo, utilizando hamiltonianos méas sencillos y la descripcion
aproximada de los sistemas atomicos trataremos de vencer las dificultades
matematicas que encierra la ecuacion de Schrédinger como es el hecho de tener
la funcién de onda, un nimero muy grande de variables, lo que hace imposible
pensar en su solucion numérica.

Por esta razon mediante aproximaciones sucesivas se estudiara un
modelo de particulas independientes situados en la region de un campo central
permitiendo asi un desarrollo tedrico razonable de los atomos.

Si consideramos un atomo con carga eléctrica +Ze en el nucleo y rodeado
de Z electrones de carga —e el hamiltoniano para la interaccion eléctrica se

escribira como:
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2 N N -2 2
Hz_h_zviz—z—ze e
2m - i—1 Fi i<jri<J (1)

Siendo el primer término del segundo miembro la suma de las energias
cinéticas de todos los electrones y VZ es el operador de Laplace referido al
electron i, el segundo término es la suma de las energias potenciales en el
campo producido por el nacleo donde ri es la distancia de ese electrén al nucleo
y el tercero, la suma de las energias mutuas de repulsién de todos los pares de
electrones siendo rij la distancia entre el electron i y el electrén j.

La expresion anterior escrito en unidades atomicas permite al
hamiltoniano tomar la forma:

SRR Y R
23 i=1 i

i<j I’I<j (1’)

y la ecuacion de Schrddinger se escribira como:

Hy (r, s e ,rN)zE‘P(rl,rz, ................ JIN) (2)

donde WMl ) es la funcién de onda que depende del
parametro r; que representa la posicion de los electrones con respecto a un
sistema de coordenadas; asi, por ejemplo, para el cobre que tiene 29 electrones,
debemos considerar una funcion de onda de 87 coordenadas cuyo célculo a
pesar de considerar simetrias y aproximaciones que reducen considerablemente
la dificultad, es complicado.

Debido a este hecho comenzaremos la aproximacion empezando por una
simplificacion; considerando que el nacleo atbmico por su gran carga eléctrica

respecto a la carga eléctrica de los electrones tendra un papel determinante y
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gue el comportamiento colectivo de los electrones podra representarse por una
nube de carga promedio.

La hipotesis fundamental del modelo atomico de campo central consiste
en suponer que cada electron se mueve en el campo central producido por el
nacleo atdmico y por otro potencial central medio que represente el efecto de los
demas electrones sobre él. Dicho de otro modo, cada electron se mueve debido
a una fuerza de atraccion de Coulomb proveniente del nicleo de carga +Ze y a
fuerzas de repulsion de Coulomb ejercidas por los otros Z-1 electrones, ademas
de otras fuerzas que dependen del impulso angular de espin, que son mas
débiles que las producidas por las cargas, debido a esto se ignorara la
interaccidn que existe entre el movimiento de cada par de electrones; por lo que

la ecuacion (1°) para el hamiltoniano puede tomar la forma:

1 N N
H=-=3"vZ+ > V()
2ia i=1 (3)

>
. L i<j i< . .
DeSpreCIandose el término que representa la interaccion entre

electrones ya que solo asi la ecuacion de Schrodinger se puede separar en un
conjunto de Z ecuaciones donde en cada una intervienen las coordenadas de
un solo electron.

En la ecuacion (3), Vi (ri ) es la energia potencial del electrén i en el campo

producido por el nicleo y los demas electrones, esto es, cada electrén se mueve
independientemente en un potencial neto V,(r;) esféricamente simétrico, donde

r es la coordenada radial del electron respecto al nacleo. Este potencial es la

suma del potencial de atraccion de Coulomb esféricamente simétrico debido al
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ndcleo y un potencial de repulsion esféricamente simétrico que representa el
efecto promedio de las fuerzas de repulsion de Coulomb entre el electron y los
otros Z-1 electrones.

El potencial de repulsion promedio depende de la densidad (de
probabilidad radial promedio) de los electrones y su calculo estara condicionado
a que el potencial promedio de repulsidbn sea auto consistente. Esto es, si
calculamos las densidades electronicas (de probabilidad) con el potencial de
repulsion promedio correcto y evaluamos entonces un potencial de repulsion
promedio a partir de ellas, es necesario que el potencial con el que terminamos
sea idéntico al potencial inicial.

El hamiltoniano de la ecuacion (3) nos permite escribir la ecuacion de
Schrédinger como:

1 2
{—EZVi +ZV(ri)}\y(r1,r2, .......... ) =Ew (e )
b (4)

Donde Y y E son términos separables, lo cual permite escribir:

O CYON (C) AT Pn(in) (4)

(47)
Asi, cada una de las funciones propias @;j (ri) vy valores propios de la
energia Ej representaran una solucion de la ecuacion de Schrdédinger por lo

que:

HVZ n V(r)} 01 =E /(1)
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Es la expresion que describe el movimiento de un solo electrén en el
campo central. Estas funciones de onda individuales representan los orbitales
del atomo.

Al considerar la ecuacion de Schrédinger independiente del tiempo, esto
es, no interesando el movimiento de traslacion del &tomo, describiremos a éste
en un marco de referencia en el cual el centro de masa se encuentra en reposo
y debido a que el potencial V estomado como una funcion de la coordenada
radial exclusivamente, es posible separar la funcidbn @; en tres ecuaciones
diferenciales ordinarias de la forma:

(Pnlmu(F S) ElnImM’F§> Ry (F)Yim (6, ¢)XH(§)

Siendo “n” el numero cuantico principal, el nimero cuantico del
momento angular orbital, “m” el nimero cuantico magnéticoy “y” la proyeccion
del espin.

Los autovalores de la energia dependen del nimero cuéntico principal n
y del nimero cuantico de momento angular |, pero no de la proyeccion m de
este ultimo, ni del espin u sobre una direccion privilegiada, debido a que en el
hamiltoniano de la expresion (3) tal direccion privilegiada no existe. Este analisis
se ha hecho teniendo en cuenta, en general, que el potencial V no es un
potencial Coulombiano. Sin embargo, es conveniente observar que si se tiene
un potencial Coulombiano, la forma de las funciones propias depende de los
valores de los numeros cuanticos n, |, m, g ; los valores propios dependen sélo
del nimero cuantico n. Ya que, para un valor dado de n, hay en general

diferentes valores posibles para |y “m”. Se presentaran situaciones en las que

dos o mas funciones propias totalmente diferentes estén degeneradas puesto
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gue corresponden al mismo valor propio. Se presenta la degeneracion respecto
a m siempre que el potencial dependa exclusivamente de r, mientras que la
degeneracion respecto a | es una consecuencia de la forma como el potencial
depende de .

La funcién de onda @i (ri) de la expresion (4’), si bien es solucion de la
ecuacion de Schrodinger no es aceptable fisicamente porque los electrones son
fermiones y la funcion de onda que describa este conjunto debe ser antisimétrica
0 sea aquella que cambia de signo cuando se permuta un par cualquiera de
conjuntos completos de coordenadas de dos particulas. Al permutar pares de
coordenadas de la funcién producto se obtiene una nueva solucién de la
ecuacion de Schrodinger para la misma energia lo que significa que cualquier
combinacion lineal de estas funciones producto permutadas seguira siendo
solucion de la ecuacién de Schrédinger para la misma energia. Por lo que si
consideramos en particular el determinante de Slater formada por la combinacion

lineal de las funciones, tendremos:

(Pa(Xl)(pa(Xz) ........ 0, (XN)
(Pb(xl)(l)b(xz) ........ (pb(XN)
(I (CH CY N (T TN = —

PN (XN (X2)- o O (XN)

donde xi representa a las tres variables espaciales 7, y a la variable
de espin s, ;Y los subindices de los orbitales indican el conjunto de los cuatro
nameros cuanticos n, |, m, ms de cada orbital. La raiz cuadrada del factorial del
namero de orbitales se introduce para que el determinante este normalizado, si

lo estaba cada orbital. Por las propiedades de los determinantes la permutacion
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de coordenadas (permutacion de dos columnas) hace que la funcién de onda
cambie de signo por lo que el determinante de Slater es una funcién de onda
antisimétrica; ademas para que este determinante no se anule es preciso que
todos los orbitales sean distintos en el sentido de que deben diferir por lo menos
en uno de los cuatro numeros cuanticos, requisito de antisimetria de las
funciones de onda conocida con el nombre de principio de exclusion de Pauli.

(Slater,1928)

2.2.2 Estadistica de Fermi-Dirac

La estadistica de Fermi-Dirac es aplicada a particulas indiscernibles que
cumplen el principio de exclusién y su aplicacidon mas importante esta en la teoria
de libre eleccidn de los metales.

Consideremos que cada estado cuantico corresponde a una celda en el
espacio fisico y puede estar ocupado como maximo por una particula. Si existen
ni particulas, tendremos ni celdas llenas y si hay gi celdas que tienen la misma
energia ui entonces habran (gi — ni) celdas vacantes. Las formas como se
distribuyen (permutaciones) las gi celdas son de gi ! maneras diferentes, pero las
permutaciones ni ! de las celdas llenas entre si carecen de sentido puesto que
las particulas son indiscernibles y las permutaciones (gi — ni)! de las celdas
vacantes tampoco tienen sentido, puesto que no estan ocupadas.

Considerando que la probabilidad de distribucion es el nimero total de
permutaciones posibles dividido por el nimero total de permutaciones sin
sentido, vemos que el nimero de agrupaciones discernibles de particulas entre

las celdas es:
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9!
ni!(g; —ny)!

Y la probabilidad P de la distribucién total de particulas es el producto

G
n!(g —ny)!

Tomando logaritmo a ambos miembros:
LnP =D [LnG = Lani =Ly (g —1)!]
Y teniendo en cuenta la férmula de Stirling:
Ln NI = N Ln N-=-N
Podemos escribir:
LaP = D [9ilngi —Nikan; — (g —n)Ln(g —ny)]

Si la distribucion representa la maxima probabilidad debe cumplirse:

Por lo que, teniendo en cuenta la conservacion del namero de particulas:
> dn; =0 6 —a) dn; =0
Y la conservacion de la energia:
> udn; =0 6 —BD> u;dn; =0
Se obtiene:
> [-Lam +Ly (g —n) —o—Bu]dn; =0
De donde se deduce que:

—Lnn+La (g —m)-a-Pu; =0
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o]
De donde:
S _1- e bl
n;
Por lo que:
i
n =
I e(l eu,/kT + 1
1
_ b=
Siendo: KT

ni: ndmero de particulas con energia Ui

gi: numero de estados con energia ui

Esta expresion representa la ley de distribucion estadistica de Fermi-Dirac
para un sistema formado por un “gas” de particulas que se mueven libremente
sin interaccion y se encuentran confinadas en una region.

Esta ley de distribucion estadistica permite por ejemplo describir algunas
caracteristicas importantes del comportamiento de los electrones confinados en
un atomo y también para describir ciertas caracteristicas del movimiento de los

protones y neutrones confinados en el nucleo. (Gombas, 1963).

2.2.3 Energia de Fermi
Consideremos un sistema formado por particulas idénticas que pueden

ser descritas por funciones antisimétricas moviéndose libremente sin interaccion
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y confinadas en una determinada regiéon. Cada particula se mueve
independientemente de las demas en un potencial constante que asumiremos
igual a cero dentro de una cierta region y que en las fronteras es mayor

(infinitamente grande) que la energia total de las particulas.

La ecuacion de Schrodinger para cada una de las particulas es:

2 2 2
e 02 U} +8 ;u_'_ 0 ;y _Ey
2m ox° oy oz

con y(xy,z) =0 en las fronteras. Ademas, esta funcion
puede ser escrita como:
Y(xyz) = X(X) Yy Z(
Y corresponde al movimiento de una de las particulas idénticas que forma
una onda estacionaria con nodos en las fronteras de la region. Por lo que es

posible escribir las siguientes expresiones:

2
d donde X(x)= 0 enlasfronteras
2 2
_h_d_ - E Y(y)
2m dy donde Y(y) = 0 enlas fronteras
n d?z
o E, Z(2)
m dz donde Z(z) = 0 enlasfronteras y también:
2,2 2,2 2,2
Ex:nhznx Ey:ﬂ:hzny EZ:nhz
2ma 2ma 2ma

donde a es la arista del cubo que representa la region que contiene las
particulas idénticas de Fermi, y nx, ny , nz el conjunto posible de numeros

cuanticos.
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Por lo tanto, la energia permitida para una de las particulas es:

meh? meh?

E=—"— (n2+n2+n?) = r2
oma? Y Y 2ma?
De lo cual se deduce que:
2,2
h h
dEZTC 2I‘dr Yy E:U2=1/2Tc—1/2r
ma 27 m“a

siendo “r” la posicion de un punto de la malla cubica situada en un octante del
sistema cartesiano.
Si asumimos que el total de nimeros cuanticos es igual al niumero N(r) dr

de puntos entre las esferas concéntricas de radios r y r+dr , tendremos.

2
N(r)dr = Lgnrzar= 2 g
8 2

22 mY23 £v2 ma?

N(r)dr = 7,2 dE

Th T

Puesto que el numero de puntos debe ser igual al nUmero de estados

cuanticos, la expresion anterior puede reescribirse como:

m3/2a3

_ _ 1/2

Expresion correcta para el numero de estados cuanticos cuya energia se
encuentraentre E y E+dE. Aqui se debe tener en cuenta el principio de
exclusién, haciendo que no mas de dos particulas pueden tener los mismos

nameros cuanticos espaciales nx,ny, nz ya que cada particula tendra el

namero cuantico de espin ms = Y% o] - ¥
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Para el sistema con N particulas idénticas la energia minima total se
alcanza so6lo cuando hay dos particulas en cada uno de los estados de energia
entre 0 y Ef.

La energia de Fermi Ef se puede calcular si se tiene en cuenta que la
integralde 2 N(E) desde 0 hasta Ef seaigual al nmero de particulas
del sistema. El factor 2 se toma en cuenta por el hecho de que existen dos
particulas en cada estado cuantico espacial.

Luego:

EY2 e

N = 21/2ml/2a J'Ef

T 2p3 0

V2, 1/2_3

_27m aEE3/2

- 2.3 f
nh 3

2/3
£ _ 32/3 43 ﬁ[ﬂj
Asi f 2m (Vv

siendo V el volumen de la malla cubica de lado a.

Finalmente:

2
E _328, 431" o 23
f 2m

donde p es el nUmero de particulas por unidad de volumen. (Beiser, 2017)

2.2.4 La Teoriadel Potencial de Fermi-Thomas

Esta teoria representa un método sencillo para determinar el potencial
central aproximado bajo cuya accién se mueven los electrones de un atomo.

Estos electrones son considerados como un gas de Fermi que se mueven
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libremente sin interaccion y de energia minima, confinados en una region
esférica bajo un potencial efectivo U(r) simétricamente esférico.

Si consideramos un sistema con N particulas idénticas de Fermi, la
energia minima totalentre E=0 y E = Ef (energia de Fermi), se alcanza
s6lo si hay dos particulas en cada uno de los estados de energia. Asi, la energia

de Fermi estara dada por la siguiente expresion:

E, = 32/3 /3 " (ﬂjm
2m VvV
N: numero particulas idénticas.
V: volumen donde se confina la particula de masa “m” y energia E.
2
E, =323 7413 h o3
2m (1)

Siendo p el numero de particulas por unidad de volumen.

Al suponer que la profundidad del potencial es tal que todos los niveles de
energia estan llenos, se tiene:

Er =—U(r) (2)

Condicién que asegura una energia total minima para el atomo. Ademas,
asumimos que la distancia sobre la que U(r) no varia apreciablemente es
grande, comparado con las longitudes de onda de los electrones, lo que implica
suponer la ubicacion de un nimero considerable de éstos en una region finita
del espacio donde U(r) es aproximadamente constante.

En consecuencia, es posible aplicar los métodos de la mecanica
estadistica de electrones libres. Esta condicion se satisface para valores grandes

de Z, a excepcion de las regiones muy cercanas o muy lejanas del centro.
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Esta teoria sera inaplicable cuando Z sea pequefio; en este caso U(r)
no podra suponerse constante.

Consideremos un &tomo de carga nuclear Z y sea ¢(r) el potencial
electrostéatico en un punto del &tomo. La energia potencial U(r) para un electréon
en dicho punto sera:

U(r) =—e¢(r) (3)

De la expresion Ec.( 1) tenemos:

9312312

o) == vy | »

Utilizando la ecuacion de Poisson:
V2¢ =—47p
Y reemplazando las expresiones (3)y (4) que, de aqui en adelante seran

puestas en unidades atdbmicas, obtenemos:

3
V29(1) = oy 70"

v2o(r) = f r)®/2

(5)

Que representa la ecuacion de Fermi-Thomas, donde, el potencial
electrostatico constituido por los electrones de un atomo satisface la ecuacién
diferencial mostrada.

Este potencial electrostatico ¢(r) puede expresarse (se asume simetria

esférica) en la forma:

¢ =2 () (6)
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donde Z es el nimero atomicoy @(r) una funcion a determinarse con la ecuacion
de Fermi-Thomas.
Las condiciones de frontera que la funcion @(r) debe satisfacer son:
Cuando:r—0 () =1 loque implica que el potencial electrostéatico

sera debido Gnicamente al nlcleo, esto es:

VA

re(r) == (7)

r

Cuando: ro-« @(r)=0

Lo que implica que el potencial electrostatico es debido a la carga nuclear
Z, blindada por la carga — ( Z — 1) de los otros electrones de un 4&tomo neutro,
en consecuencia:

r¢(r) = [Z—(Z-1)]

(@)

r¢(r) > 0

De esta aproximacion se deduce que la teoria de Fermi-Thomas no sera
precisa cuando nos encontremos lejos del centro del atomo.
Es conveniente escribir la Ec.(5) en términos de la Ec.( 6 ) y de la variable

adimensional X definida por:

donde k es una constante a determinarse.

Puesto que el operador de Laplace para una simetria esférica es:

2
r dr

tendremos inicialmente para la Ec (5).
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12 (22]- 552 ]

rar2 |r 3n|r

Edz :SﬁZSIZ oo

R R TP

dp 827" 32
dl‘2 37[: r:|./2

luego, como:

d’e k27213 d’g
2 2
dr dy
Y teniendo en cuenta la relacion de la Ec (8) veremos que:

7213 d’p 82 Vi 312

k? = [0)
dxz 37[ k—]JZZ]JBXJJZ

2
de _ 82 k312,12 ;312

dxz 3n
De donde se deduce que:
2/3
k= [&] 213 r= [ﬁ} zV3% =0.88534127"%;
3n 82 9)

Asi, la nueva ecuacion diferencial con las condiciones de frontera

analizadas sera:

dr (10)
Donde la funcion () determina el potencial neto ¢(r) Ec. (3) y la densidad
de electrones p(r) Ec. (4). Lavariable r relacionada con X Ec.(9) es

proporcional a Z~'/3 y es la misma para todos los atomos, por lo que al
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aumentar Z la escala radial disminuye en un factor Z~'/3 | esto nos lleva a
deducir que las dimensiones de un atomo decrecen al aumentar Z.
Equations of State of Elements Based on the Generalized Fermi-Thomas

Theory,(1948).

2.2.5 LaEcuacion de Onda de Dirac

El saber que los electrones se mueven con gran rapidez comparable con
la rapidez de la luz implica tener en cuenta los efectos relativistas y es necesario
emplear la dinamica relativista de Einstein para describir su movimiento. Para lo
cual se hace necesario que deba formularse una hamiltoniana tal que la ecuacion
de onda resultante sea una invariante relativista.

Esto implica que el momentum y la energia deben aparecer
simétricamente ya que forman parte de un cuatrivector. Asi, la energia total de
la particula libre se escribira como:

E2=p2c2+m2ct
Puesto que: p=—inv 0 p? =—7*V?

tendriamos la ecuacion de onda para estados estacionarios, esto es:
(—CZhZV2 + m(2)04)\|1 = Ez\y
expresion conocida como la ecuacion de Klein-Gordon; y también la ecuacion de

onda en funcion del tiempo:
0 z\y
(-c?h*V? + mPc*)y = —n® —-
ot

En presencia de un campo de fuerzas se tendré:
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E=c(p2 + m2c2)1/2 + V(X,y,2)

c?p? + m?c? = (E-V)?

Por lo que la ecuacion de onda que se obtiene de esta expresion, al
aplicarse por ejemplo al &tomo de hidrégeno da un resultado que coincide en el
primer orden de aproximacion.

Dirac ha propuesto otro procedimiento que no soélo da el valor correcto de
los niveles de energia del hidrogeno, incluyendo automaticamente la carga de la

interaccion espin-orbita correcto. Su idea consiste en racionalizar la expresion:
E= C«/mzc2 + p2

Escribiéndola en la forma: H=cf .p+anc?
donde: a y ﬁ son dos nuevos operadores cuyas propiedades se van a
determinar, siendo p la masa reducida.

Sin embargo, debe hacerse notar que la ecuacion de Dirac no es
generalizable a mas de un electron y con excepcion del hidrégeno o iones
analogos, los demas atomos deben estudiarse con hamiltonianos que sélo
incluyen correcciones relativistas hasta un cierto orden.

En presencia de un campo central de fuerzas el hamiltoniano pasara a

ser:
H=cp.p+ anc®—U(r)
6 (—auc®—cB.p+Ur) )y =wy
donde: a y E son los dos nuevos operadores con las propiedades que:
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Ademas: a,By,B,,B, anticonmutan entre si:

Py +By =0 BxBy"‘ByBx:O

P=-"V . Eesel operador de cantidad de movimiento lineal.
U(r) :Eslaenergia potencial del electron en el campo central

W . Es la energia total relativista que incluye la energia de reposo
(autovalor de la energia) puede ser positiva 0 negativa.

Los autovalores de los operadores aypB son =+1

a : representa lo que se denomina “aspecto” del electron.

B . esta asociado con la velocidad de la particula considerando que la

_ WXyt
V, = dt_(lh) [%,H]

Velocidad es:

=(ih) ™ c B [x.py]=ch
Tendremos: V=c E
Por lo tanto: ,67 equivale a g
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Explicitamente tenemos:

1000 0001 000-1 0010
o100 Joo0o10| |0O0OiO|_ [000-1
*loo-10 ™ lo100|™ Jo-ioo0o|™ (1000
00 0-1 1000 i 0 00 0-100

El operador B satisface la relacién de conmutacion
(Bx B, Bx B) = 4(Bx B) x 7

Siendo 7 la diada unidad de la forma:

i 0 0
i=[0 j O
0 0 kk

-

Por lo tanto, el operador S x f  se comporta como un operador de
momento angular.
Definimos el operador § como:

1 I o _
"7 i7(Bx B), que satisface [S,S}: —ih Sx 7T

wn!

de manera que:

0100
1. 7110 00
S,=—=in =—
X2[‘)’y[3220001
0010
0-i 00 10 00
i 00O 0-10 O
5, -1 | s, -1
2/0 0 0 —i 2/0 0 10
0 0i O 0 0 0-1
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Definimos el operador K como:

momento orbital y S momento de espin del electrén

gue conmuta con el hamiltoniano de Dirac, siendo sus autovalores iguales a
1 , P .o
=+ (] + 5) ; ki nUmero cuantico relativista.
De manera que los estados pueden indicarse en términos de los

autovalores de J, J.], k, a; esdecir (J,m;,ka) determinan el estado de un

electrén, excepto por una funcion de la distancia radial.
Asi, la funcion de onda, para el estado (J, my, k, #) es:

J+mJ

0= .my-3)
N0 J—mJ 1 1
= X ¢(J_§’mJ+§)
0
0

Cuando: J = £+1/2; k = J+1/2
J-my+1 1
/ J+ _=
2J+ 2 6+ 2)
FO)| [J+m; +1 1 1
=—| - — I+ =,m,+=

r \j 2]+ 2 6 2 2)

0
0

Cuando: J =¢-1/2; k=—(J+1/2)
Para el estado (J, my, k, -¢) es:

-iG() J+mJ 1o

W——r 0(J- > E)
I-my 1 1

Y ‘]_’ + -

2] -0 2"

Cuando:J=¢+1/2; k=-(J + 1/2)
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~iG() | [3-m, +1 1 1
J+r—,m;--
r 2]+2 o 2" 2)

) ’J+mj+1¢)(J+1’mJ +1)
2042 2 2) cuando: J=¢—-1/2 :k=j+1/2

La funcion ¢(#£,m,) es un armonico esférico, es decir:

¢(f,mp) = Yo, (6,0)

En cada caso la primera componente diferente de cero corresponde al
electrén con espin ms = %2, mientras que la segunda componente corresponde al
electron con espin ms = — %2, La ecuacion diferencial relativista de Dirac relaciona
las componentes de igual orientacién del espin pero diferente valor del autovalor
K.

Teniendo en cuenta las expresiones de las funciones de onda para los
estados (J, mj, k, £) y (J, mj, k, =) la solucion mas general de la ecuacién de
Dirac que corresponde a valores definidos por los autovalores ( J, mj, k) es:

L|J(], mj,k) = qJ(], m;, K, +{’) + y(J, mj, k, —2)
Quedando por encontrar las funciones F(r) y G(r). Esto se puede hacer

reemplazando (J,m;, k) en la ecuacion de Dirac.
Antes de efectuar esta sustitucion es necesario transformar el operador

—cpB .p que aparece en la ecuacién de Dirac, para lo cual definimos:

=l
Il
= | =

Br:%'B
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Usando las identidades:

Ih =isend cosO + jsend sen6 + kcosO
B:in +jl3y +sz

Obtenemos:
0 0 cos® senpe?
B - 0 0 senfe®  —cos@
' cos® senfe® 0 0
senoe® —cos® O 0

Donde se ha hecho uso de las relaciones para a, By, ,f;

Se puede comprobar que: Bz =7

Ahora escribimos:

—cP.p=—cpiB.p=—ch & BB-P

=i
ge=l}
Il

Hacemos uso de la identidad:

Que se puede comprobar facilmente usando la definicion de:
- 1. - >
S = —Zlhﬁxﬁ

Luego tenemos:

LA
> | N
wn!

LU
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Obtenemos:

donde hemos usado: P = ? V dedonde p, =

7]

. of):ichﬁ{ o 2|_-s]

r

_CB ’5:_Cﬁrpr +£ (_Br S.L]

or ey

También necesitamos las relaciones:

ho
i or

oy, — _
sen 8 eMYom, j 2¢ + 1)(2¢ + 3)

L [Ezm)E=m, — 1)
(2¢+1)(2¢ - 1)

cost Yo, = \/

L+1,mp+1

{—-1,m+1

(2¢ 4+ 1)(2¢ + 3) é+1m,

(£ + my) (£ —my)

Y
Qe+ 1D2r—1)

@ —mp)#—m,+1)

—id —
sen0e™Yy, J (2¢+1)(2¢ + 3)

f+1,mp—1

@+my)E+m,—1)

_\/ L+ 1D(2¢-1)

Ahora podemos comprobar para:

1 1
k=—<]+§>: t=]-5; mp=m—3

£—1,m—-1

1
2
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Brl-IJU, m; k— 1) =

B.w(,my,k+1) =

2J+2 oM™

B iG(r)

F(r)

] — my
2]

2] + 2

oo oo
E+
2
<
!

Y[—l,mg+1

fmp+1

£—1,my

También se pueden deducir expresiones para k = J + 1/2 sustituyendo

la solucion general de la funcidén de onda, esto es:

v (Imy k) =y (j,my,k+1)

En la ecuacion de Dirac, tenemos:

lIJ(]’ 1’1’1], k) =

F(r) |J+m,
r | 2

{’—l,mg

F@ [I=m
r 2]

—iG(r) [J—my+ 1Y

r 2j+2 ™
+iG(r) |J—my+1

r 242 eme

f—l,m{ﬂ-l

+y (Jmy,k-1)
= 1
=]+

1

P H = —
ara L ]+2
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F@m 1+ m,

r 2] f{—1,m,
1
F(r) (] —m, k=—-(J+2)
—_ £—1,mp+1 2
r 2] 1
w(J, my, k) = Para: ¢ =]+—

—iG) Jom 1 21
r 2] +2 tme m, =my; = >
HG(T) []—my+1
r 2] + 2 Yeme+1

Asi, la ecuacion de Dirac toma la forma:

(—opc +|ChBr(——au)+U(r) W)y =0

Que es equivalente, para k = —(J + ¥ ) alamatriz :

[ —my+1 F h 3G kG

/Izl% Vo (U2 TG+ 0w
+my+1 F h 0G kG

‘/%Wmeﬂ( e MU

I+ G h OF KF
e SR -2 -+ - w2
. J—m G h OF KkF
1 [ Ve M 2w

De donde se deduce que:

h(E+—)+(U uc +W)F 0

—Ch(S—F—E)+(U+uc2—W)G =0
r r
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Expresiones vélidas para todos los valores de k. La auto energia W puede
ser positiva (cerca de uc?) o negativa (cerca de -uc?). Para autovalores positivos
(W > 0) escribiremos: W = uc*+ €

Siendo € la energia total del electrén en el tratamiento no relativista, y si
introducimos unidades atémicas tenemos:

aG+kG— 2c?+€ —U)F o°F KF, _ e -G
(ar r—G(C ) (a]r2 r)—d( )

La funcion G(r) >> F(r) corresponde a la parte radial de la funcion de onda

no relativista. La funcibn G(r) satisface la ecuaciébn de 2do orden:

du
) -
_8 G+k(k+1)G— dr d—G+k—G)+2UG—a2(U—€)2G:2€G
or r2 2c2-U+e dr

Luego de calcular G(r) se puede hallar F(r). Se afirma que los términos de
la funcion de onda ¥ (J m; k) que contienen la funcion G(r) constituyen la
componente mayor. Para electrones ligados (e < 0), G(r) satisface las
condiciones de frontera siguiente:

G(0)= 0 lim G(r) = 0

r—oo

Una vez calculado G(r), la funcién F(r) se determina de la relacion:

(ae ij
cl —+—
or r

F(r):2—
2cc+e-U

Los términos de la ecuacion diferencial de 2do. orden para G(r) tienen el

siguiente significado fisico:
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OPERADORES

1d? £ 2 cingti gial
> a4z nergia cinética radia
k(k+ 1)
—_— Energia cinética orbital
2r? g
1du
—_2dr (g + l—<) Energia de la interaccion espin-orbita
2c?2+€e -U\dr r ’
incluye término de contacto.
U(r) Energia potencial electrostatica
—Eaz (e —U)? Correccion relativista para tomar en cuenta la
variacion de la masa con la rapidez
€ Energia total (autovalor)
Para autovalores negativos (W < 0) escribiremos: W = — uc?+ € vy el sistema

de ecuaciones se reduce a la forma siguiente:

%+E=a(e—U)F

or r

—(ﬁ—E] = a(e-U-2¢?)G
or r

Y eneste caso F(r))) G(r)

Eliminando la funcién G(r) de las expresiones anteriores obtenemos la

siguiente ecuacion para F(r):

du

d2+k(k—1) ar d k

2 2
— ——)-a(U-¢)" |F(r)=-€eF(r
dr? 2 2c2 +U—e dr r) (U= ) (")
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Donde cada término tiene una interpretacion fisica analoga al caso
anterior.

En este caso la energia potencial eléctrica que actla sobre el electron es
negativa — U(r) y por lo tanto de caracter repulsivo. Deducimos que no hay
posibilidad de tener electrones ligados € <0, por cuanto el término € >0 debe
ser necesariamente positivo.

Por lo tanto € <0 y F(r) satisfacen las siguientes condiciones de

frontera: F(0) =0 lim F(r) = finito
r—w

Debe notarse que tanto en el caso de energias positivas (W > 0) o
negativas (W < 0), las componentes mayor y menor de la funcion de onda poseen
diferente paridad. Esto se puede apreciar en las relaciones que definen la
funcion de onda a través de los armoénicos esféricos Y, m, (6, ¢) contenidos en
ellos. También se puede apreciar esto en la forma que tiene el término que
representa la energia cinética orbital en cada caso, que depende del nimero
cuantico orbital y se diferencian en una unidad.

Para la comparacion se da el resultado de la aproximacién obtenida por
el método de perturbacion para los niveles de energia para electrones ligados en
atomos hidrogénicos:

z? a’Z? n 3
enk)=-——|1+———(—-2)
2n? l: n> |kl 4

1

k=+(J+3)

Donde n es el numero cuantico principal. (Allen & L.Tassie, 1991)
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2.2.6 Interaccion de Intercambio: Gas de electrones libres
2.2.6.1 Generalidades.

Consideremos un sistema que contiene N electrones y carga eléctrica
positiva contenida en los nucleos atdmicos. ElI hamiltoniano del sistema viene
dado por:

=2 2
Hzg‘[p—i+V(ri)}+ ie_
i1 2m i>j=1 T (1)

Donde p, es el operador de momento lineal del iésimo electrény V(7;)
es el potencial producido por las cargas positivas.

Utilizando el método aproximado de solucién de Hartree-Fock que
considera a los electrones como particulas independientes. Sea u (t) la funcién
de onda normalizada de un electron en un estado determinado, donde t

representa las coordenadas de posiciébn 7 y espin o.

u(x) = £(1)x(o) o

Donde y (c) es un espinor con:

o) o

Ademas, para el producto escalar de dos funciones de onda tenemos:
< uf (Du(1) > = [ OfEdvx ()X (0p) = §;; 3)
Suponemos que los N electrones ocupan N estados diferentes y que la

funcién de onda vy del sistema viene dada por la matriz de Slater,

46



UN (Tl) ........ UN (‘EN) (4a)

Con: (4b)
A fin de satisfacer el requerimiento de que, los electrones son fermiones.
Las ecuaciones de Hartree- Fock que satisfacen las funciones  U;(7)

corresponden a las ecuaciones de Euler-Lagrange que resultan de someter la

funcional

®)

a la condicién de que sea un extremo, para que se cumpla el requerimiento de
la normalizacion, (Ec. 4b). La ecuacion de Hartree-Fock para el i-ésimo electron
viene dado por:

Hu; (ty) + {Zk: Iuk (o) Uy (TZ){f_ZJdTZ}Ui (t1)—

12

k 12

> {[ui(rz)ui(rz)[f—z]drz}uk(q) =Eu;(7y) o

donde % (7)

El segundo término de la izquierda de la Ec. (6) representa la energia potencial
electrostatica del i-ésimo electrén en la posicion 7; debido a todos los N
electrones, es decir, incluyendo la carga del i-ésimo electron, cuya ecuacion
estamos considerando. El dltimo término de la izquierda de esta Ec. (6) se
denomina término de intercambio y tiene una forma peculiar, puesto que contiene

sumandos que multiplican a la funcion U,(77) en vez de U;(77). Notemos
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ademas que este término contiene un sumando, cuando k =i , que cancela el
correspondiente sumando del segundo término y de esta manera corrige (por el

requerimiento) que el i-ésimo electron no puede actuar sobre si mismo.

2.2.7 Interpretacion del Término de Intercambio
Para formular una interpretacion del término de intercambio, primero
subdividiremos a la totalidad de la densidad de carga de los electrones en dos

partes, de acuerdo a la orientacion de su espin, p+, p-, de manera que:

p, =—€> u(,.Y2)u(7.92)
K

(8a)
espino =1/2
p_=—-eY u(F.Y2)u(F,-Y2)
K (8b)
espinc =-%
pP=pstP- (8c)

La Ec.(6) se puede reescribir en la forma:

Hui (7.1/2) {jp (fz)( Jdvﬂz IU"( ;ﬂ

espin—k=1/2

2

2

2] o | w25 | o s )

2
e—deuk (Tl) = Eiui (Fl’ll 2)
M2
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Consideremos a continuacion el sumando del término de intercambio,
teniendo en cuenta que U;(t,) representa la funcion de onda del i-ésimo

electrén en la posicién 7, conservando su espin inicial.

Iui (t2)ui(r2 )(re_zjdfz}uk (Rv2)

12

2

Ju;(FZ’Gk)ui(FZ’Gi)[f_ZJdTZ:lUk(Fl,l/Z)=O si o, #0,
1

Por lo tanto, el término de intercambio se reduce a:

2

5 |kt () Jos
“ 2 espin k =-1/2 9)

y contiene solo la contribucion de los electrones cuyos espines son
paralelos a los del i-ésimo electrén, por cuanto la integracion sobre t,, que
incluye la variable de espin cancela los sumandos con espines diferentes.

Reescribimos la Ec. (6) en la forma equivalente:

Hlui(fl){% fui(Tz)Uk(Tz)(re—z]dfz_ui(fl)—

k=1 12

2

(s o))

o

kz—;L I u (t)ui(70)

- - (10)

dt, [ui(t) =Eui(7y)

El término de intercambio aparece ahora en la forma convencional de un
factor que es funcion de t; que multiplicaa U;(t;). Este factor tiene la forma de
una energia potencial producida por una densidad de carga de intercambio o de

correccién, p;,:(t,,7,) , dada por:
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pmt T, Tq ——ez * ) (2)Uk(‘fl)ui(’52)

u| (Tl)ui (Tl) (11)
Que depende también de 7, y del estado del i-ésimo electron de manera

que el término de intercambio se puede escribir en la forma:

|:pl(n)t (T21T1)(r+_ej dr, } Ui (1)
12 (12)

Que define una energia potencial de intercambio para un electron de

carga (+e) con funcion de onda U;(t,).

Propiedades de p;,:(T2,T1)

La carga total de intercambio viene dada por:

J. p|nt 15,11)dt, :—ez ( ) ;J.U;(Tz)ui(rz)drz

k= 1U Tl ('Cl

[k (z2)ui ()

donde

(M) _
Pk (15,7 )dT, =—€
por lo que I m (7271) 02 (13)

Es decir, igual a la carga de un electron

e E

=—egf;<a>fk< 1, =02 (e ()90, =220 ()0 ()

k=1
espink =espiny =p + (17) (14)
Donde se ha tenido en cuenta que el producto escalar de las funciones de

espin involucra a los electrones en la misma posiciébn yaseaen 7, 6 7; . Es
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decir, en la posicion 7; , la densidad de carga de intercambio contiene la
contribucion soélo de los electrones con espin paralelo al espin del primer
electron. Este resultado se interpreta en el sentido que, en la vecindad del primer
electron la densidad total de carga electrénica exhibe una depresion debido a la
exclusion de electrones del mismo espin. El término de intercambio es
responsable de introducir una correccion en la densidad de carga alrededor del
primer electrén como consecuencia del principio de exclusion.

Tomando la posicién 7; como referencia, tenemos que, a medida que 7,
se aleja, , pin:(15,7,) debe disminuir de tal manera que se cumpla la propiedad
Ec. 14. Estos resultados permiten llegar a la siguiente conclusion, que alrededor
del primer electron se produce una depresion en la densidad de carga electronica
debido a la exclusion de todos los electrones del mismo espin. Esta depresion
en carga o hueco se puede decir que se desplaza junto con el electron. Se puede
hacer un estimado del volumen que ocupa este hueco si suponemos que posee
forma esférica y densidad de carga uniforme igual a |p, + (7;)|, planteando la

siguiente ecuacion.

1/3
3e }

—mly |p,|=€ © r0=an+

(15)
La energia potencial que produce este hueco para un electrén ubicado en

: 3 e?
su centro viene dado por: — o
0

En el andlisis de la correlacion electréonica es conveniente utilizar la

funcién de distribucion para dos electrones P,(t4,7,) , que se define asi:
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P,(t4,11)(dt4,dt,)= Probabilidad de encontrar un electrén en dz; y otro en drt,

indistintamente de los estados que ocupan = [y*ydr; ... .. ... dty
>" e (v2)u (22)05 (=)ut (=)
— U TZ Uk TZ u 1 U; Tl —
NN 1) e

u;; (Tz)ui (rl)uk (rl)ui (12) dt; dt,
ik=1 (16)

donde se puede apreciar el término de intercambio.
La funcion de distribucion para un electron, P;(t;) viene dado por:
P;(t,)dt, = Probabilidad de hallar un electrén en dr, indistintamente del

estado que ocupa = dt, [ P,(14,7,)d1,

L 2 ()21 30 s ) s )

=1 k=1

siendo: .[UE (TZ)Ui (1'2) dt, =9, =0

Pu(s) ey = s 3.0 ()0 () (N-)

luego:
dT N *

=W12ui (t)ui (12)
i=1 (17)

Para simplificar el calculo del término de intercambio, Slater propuso
utilizar una media ponderada para la densidad de carga de intercambio un lugar
de la forma dada por la Ec. (11). Esta simplificacion se fundamenta en el hecho
gue la carga de intercambio para diferentes funciones de onda, U; que

corresponden al mismo espin, no son muy diferentes entres si, ya que en todos
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los casos se reducen al minimo valor, cuando 7, = 74 Y Se integran el valor
de uno (1) en todo el espacio.
Definimos el factor de ponderacion.

Ui (11)u; (1) dry

} Zj:u: (rl)uj (rl) dr,

W (7y)
(18)

= probabilidad de encontrar en (t4,T,) un electrén en el
i-esimo estado.

y la densidad de intercambio promedio, < pjn:(T2,T1) > sera:

N
(pmt T211~'1> ZWI plnt 12’11)
i=1

%‘, u; (ta) U (72t (v2) i (72)
ZJZUI(H)UJ (12)

=-e

(19)

Al sustituir esta expresién en la ecuacion de Hartree Fock, obtenemos:

[ng [ui (v2) ui (@{%} dr,

> Jurm)u;<r2>uk<r1>ui<rz>[§j
| T ()1 (5

de

Ui (Tl) =Eiu; (Tl) (20)
Esta ecuacion modificada posee la ventaja que todas las U;(t;) son

soluciones de la misma ecuacion diferencial y por lo tanto, son ortogonales entre
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si. Esta aproximacion permite simplificar enormemente los calculos de estructura

electronica.

2.2.8 Aplicaciéon al Gas de Electrones Libres

Consideremos un sistema de N electrones (con N un nimero muy grande)
gue ocupan el volumen V. Este volumen también contiene carga positiva no
distribuida uniformemente de manera que la densidad de carga neta promedio
es nula y el potencial promedio en que se mueven los electrones es constante
dentro del volumen Vo. Bajo estas condiciones calcularemos primero las
funciones de onda para los estados que pueden ser ocupados por los electrones,
considerados como particulas independientes. Luego consideraremos los
efectos de la interaccion de intercambio.

Se supone que los electrones ocupan los primeros N estados permitidos.
Las funciones de onda U;(t) de los electrones, resultan de las soluciones de

la ecuacion:

02
om | (t)=Eui(7)
(21)

sometidas a la condiciéon que U;(t) sea una funcién periddica. Las soluciones

tienen la forma:
Ui (t) = i () () 22)
donde y;(o) es la funcion de espin,

1(0=112)=[3] n(o=112)=[}
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W)=
W (23a)

- U A A
ki=2n ﬂl+lj+—'
Ly Lo L
Con (23b)

Para una caja de forma de un paralelepipedo, conV =Lx Ly Lz

mi:il,iZ, ............ , = Ny :{)i

Jui (Ruj(r)dr= [ (F)w; (F)dvy' (o) (o) = 8

(24)

El volumen de espacio k por estado viene dado por:

k = (ZL—“) (i—:) (ZL—") = (23)3 (25)

Supondremos que los N electrones, siendo fermiones ocupan los N

estados mas bajos disponibles (incluyendo espin), de manera que el volumen
de espacio k, Ak gue ocupan los N electrones viene dado por :
— N — N 3
AR = (3) k=12 (26)

Donde el factor 2 toma en cuenta que por cada estado de movimiento de
traslacion se dan dos estados de espin que pueden ser ocupados con igual

probabilidad; por otro lado, dado que N es un nimero grande y que la energia

- -
cinética es proporcional a k?, podemostomara Ak como un volumen esférico

de radio ko.
3
Ak Amg N 8
Asi: 3 2V
2
kg - ?’LN
de donde: Voo
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ko define el radio de la superficie de Fermi. (27). (Eisberg, 2002)

2.2.9 Célculo de la Distribucién Py (T4, T3)

Consideremos primero la sumatoria de la ecuacion

> _ 5 _ IRJF 2 ko( e_iRk'F
Jk=1 2V 2V< 7= 8k Sk

- —

] r=(L-rn)r=r .
donde: (2 1) | | y Si se toma en cuenta que para cada estado

de movimiento de translacion hay dos estados de espin, tendremos:

2
B=2

dk .- _
jv—&(elk.r
Ak (28.b)

A continuacion, calculamos la integral que aparece en la ecuacion (28b)

e = k .
L[ dke* :ﬁj Okzolkjl duek™
Sk 2 SE 20 -1
Ak
:@J-ko K2dk 2isenkr
5k 70 ikr

41 1y [Ror
E(I‘?)I x sen x dx con x = Kkor
0

4
= [senx, — X, €OS X;] con X, =K,r
r30k
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4rik3 [sen Xo — X COS X }

C 3
ok Xo

_ ks {senxO ~Xg cosxo} _ ﬁ{senxo ~Xo cosxo}

2 3 2 3
2
B_ 2 3NV SeNnXg — X COS X
= ? ) 7 X3
Luego: 0 (30)
N2
———=(1+1/N)=1
Finalmente, tomando: N(N _1)
para N — oo, tenemos:
2
1 9 | senxn — X, COS X
P2 ('Cl,'fz) = ? 1—5 0 X30 0 = f(kol’)
0
(31)

P,(t,,7,) depende solo de ladistancia 1 = |r; —7,]

Py (11,1) =f(0) = V_12(1/ 2)

1
y tiene el valor asintético de V2 para grandes distancias. Este resultado

concuerda con el principio de exclusién que permite alrededor de un

electrén de cierto espin la presencia de electrones sd6lo de espin opuesto.

2.2.10 Céalculo de la Densidad de Intercambio Promedio

Teniendo como referencia la Ec. (19) y los resultados de la seccion

anterior, tenemos:

*
i

sz u; (1)U (v2 ) Ui (72) Ui (72)
%U;(H)Uj (va)

(Pint (T2,71) = —€
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_ 2
2 J‘% gik.r
V2| Ok
=—€
v 1
=1V
2
2 (3N Sen Xy — Xg COS X
= - — —
NV 2 X3

2
_(_oNY9 [ senxo —xqcosxg
V)2 xg

2
9 senXxXa — X COS X
3
Xo

(32)
donde p es la densidad de carga electronica promedio en el medio y
hemos utilizado las ecuaciones (28b) y (30).

Esta densidad de intercambio posee un valor extremo en la misma
posicion del electrén de referencia y tiende a cero asintdticamente a
medida que r aumenta.

Para verificar si se cumple que la carga de intercambio total es —e,

integramos la Ec. (32) sobre todo el volumen que rodea al electron de

referencia.
Asi tenemos:
2
; 9p\ 4m (% senx, — XgCOSX
j < pint(Tz, T1) > 4nr?dr = <_p)_3J dXo 0 . 0 0
° 27/ kg Jo X5
6e (= ) 36 a0 _
= _ff() dXO []l(XO)]z = _ffo dXO [JI(XO)]Z = —e (33)

donde j¢ (xo) es la funcion de Bessel esférica que es simétrica respecto
al origen. Para evaluar la integral es necesario utilizar el método del valor

principal.
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2.2.11 Célculo del Término de Energia Potencial de Intercambio

Este término viene dado por:

1

A L £

(34a)

—| kk To i k| Ty i kk T 2
e e e
Z dV Vi Vi Vi

ze—iEi-Fl 1 e iki. k (Fz_rl)

= e’ ———.——YdV
JVo2vie e

; espin k = espini

(34b)

Consideremos primero la integral

[dv, _jdv , donde k=k -k, F=T,-T,
21
o ferodrel ikr 2senkr
=2 0 —I_ld},te = ZTEI d o
4m
Illmf dx senxl —llm[ cosx] = lim —[1 — cosx]
X—00 X—00 x-0o R
2
Limx =klimr = lim4m— , cuando k=20
X—00 r—-o0o r—-00
4m
=k—2 , cuandok # 0
x? K2r?
Cos X > < 3 >
47 47
:7:ﬁ, para k=0
il
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Luego, consideramos la sumatoria:

_1 4r 21t 5 de
Zk: ki —Ke|” AIR (K — K — 2kikyu)
_2n 2] o[ du

(I +KE - 2kn )

_ (2“)2 2 jko klz(dk In (kl + kk>2
5k o 2kiki Ak — kg

_ (2m)? Zj‘kf)kkdkkl |ki+kk|
0

= n
ok k; k; — kg
K
(2m)?2 & 1+ x
=— .Zkif deln|
ok 0 l—x

2(2-”-)2 X(Z) - 1 1 + XO ko
S i (=), %=
5k [XO * ( 2 ). "\1=x, Tk

22(2m)2%k, ll (l — r]2> 1+n l 1
=——|=+ In | , n=—
o5kV |2 - =

Reemplazando obtenemos:

ik

k
Hingli (11) = —€° —2f(n), donde
«/V T (35a)
2

10 P W

2 4n |l-nm (35b)
como: ko se puede expresar de la siguiente manera:
Ank3n®

o™y~ Mpa Nigpy e
3 2 2
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47'Cl’g’ 4nk8 1 1
3 3 83|

Por lo tanto:

Hingti (1) = _i_(ﬁf flrnta)

o \ T
Como se puede apreciar, el autovalor viene dado por:

2
6)3,, e’
Eine = _[_j f(n)—
y depende del parametro n = k/ko a través de la funcién f (n), (f(n)), que

viene dado por:

1 —
(f(n)) = EAjRolkf(k/ko)

(37a)
_ (471_1/ 3 [ 4mn?(n)dn
_afhp| L e (L
_3.[011 {2+ = |n(1_nj]dﬂ
1 3 2 n
==+—| n(1- In(—jdn
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Haciendo uso de los siguientes resultados:

1 113 T
Ionln(l—n)dn—z,jon In(l—n)dn—4—8
1 3.1l 25
Ionln(l—n)dn—z,jon In(l—n)dn—g

Obtenemos:

(37¢)
2 2
3/6\3e
< Elnt > o 4 (T[) I'o
1
= 3e2 (ﬂjg
expresion que se puede escribir de la forma:
31pl\!/3
< Eint >= —3e? (a) (39)

donde p es la densidad de carga electrénica total en el medio.

2.2.12 Aplicaciones al Célculo de Orbitales Electrénicos Atdmicos
El resultado obtenido para la energia de intercambio promedio de un
electron que forma parte de un sistema de electrones libres, segun la Ec.
(39), que es exacta para este caso, se utiliza para aproximar el término de

intercambio que aparece en las ecuaciones de Hartree-Fock. Es decir, se

establece la siguiente equivalencia:
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kzll [Iu; (rz)ui (12)[%]d12]uk (rl) =
_ oo (40)
-3¢’ [ Eﬁg)l} Ui (1)

Asimismo, el primer término de la interaccion coulombiana entre los

electrones mas el término de interaccion electron - nucleo se puede escribir de

la siguiente manera en términos del potencial V(r),

12 (41)

Donde eZnuc es la carga eléctrica nuclear. Si consideramos que el campo
potencial es esféricamente simétrico, V(¥) =V(r) , e introducimos la carga
nuclear efectiva, Zef (r) de la manera siguiente:

V()= et)
r (42)
donde: Zef (0) = Znuc
Podemos deducir una expresion para p(r) en términos de Zef (r) a través

de la ecuacion de Poisson:

o0 =570 -~ {3E+2) (9] @

4 L\r2dr dr
e 1 dZZ -
de donde: pP(r) = _E-;Tzef + €Z,uc0(1) (44)

de manera que el término de intercambio se puede escribir asi:
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1

_ 3e? [( 3r? dzzef)]E s (T,) (45)

r; L\32m2 dr?

Escrito asi, el término de intercambio se puede incluir sin mayor dificultad
en la ecuacion diferencial Ec.(44) para los orbitales electronicos atémicos.
Merece enfatizar que en el célculo de Zef(r) se debe tomar en cuenta todos
los electrones del atomo cuyos orbitales se desea calcular. Por ejemplo, si
se trata de un atomo neutro, debe incluirse los Znuc electrones; si es para

un &tomo ionizado una vez debe incluirse los (Znuc — 1) electrones; etc.

2.3 Marco Conceptual

Funciones de onda de campo central utilizando el potencial de Thomas-

Fermi para atomos en diferentes estados de ionizacion positiva.

2.4 Definicion de Términos

2.4.1 Método tedrico de la mecanica cuantica,

La cuantizacion de la energia es otra idea nueva que no aparece en la
mecanica clasica. La interaccion de la radiacién y la materia por medio de la
absorcibn o emisibn de fotones es otro concepto nuevo que debe ser
incorporado. Por consiguiente, esta situacion ha exigido que se desarrolle un
nevo formalismo, llamado mecanica cuantica, que ha producido una profunda
revolucion en la fisica. La mecanica cuantica es esencial para comprender el
comportamiento de los constituyentes fundamentales de la materia. La teoria es
matematicamente elaborada, pero sus ideas basicas son relativamente simples

Alonso & Finn, (1981).
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2.4.2 Niveles de energia
Los niveles de energia de los &tomos son algo mas complejos, asi en un
campo colombiano cada nivel de energia, que corresponde a un “n” dado,

contiene “n” estados diferentes de momentum angular, todos con la misma

energiay con ¢ entre ceroy n— 1. Alonso & Finn, (1981).

2.4.3 Modelo de Thomas-Fermi

En el andlisis del movimiento de electrones en la banda de conduccién,
ignoraremos, en primera aproximacion, la fluctuacion periddica de la energia
potencial. En consecuencia, podemos considerar estos electrones como Si
fueran libres y moviéndose independientemente unos de otros. Alonso & Finn,

(1981).

2.4.4 Funcion de Onda

En la teoria de la mecanica cuantica, cada particula se describe mediante
una cantidad W llamada funcion de onda. La probabilidad por unidad de volumen
de encontrar la particula en un punto especifico en algun instante es proporcional
a W2, La mecanica cuantica ha sido enormemente exitosa para describir el

comportamiento de los sistemas atomicos y moleculares. Serway & Vuille, (2012)

2.4.5 Campo Central
“La ecuacion de Schrodinger es una ecuacion en derivadas parciales para

Y en funcién de x y t. La técnica para resolverla es proponer soluciones que
sean el producto de una funcién en x y otra en t. Veremos que este tipo de

soluciones son posibles si la energia potencial sélo es una funcién de r, es decir

una funcién de campo central. Beiser A. (2017)
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2.4.6 Potencial de Thomas-Fermi

“‘Desarrollaron de manera independiente una teoria semiclasica para
calcular el estado fundamental de atomos con N electrones. En ella, el campo
central promedio que siente un electrén en el atomo multielectronico se obtiene
de la autoconsistencia que debe existir entre la densidad electronica media
(densidad de carga) y el potencial eléctrico donde se encuentra el electron

(Eisberg R. , 2000)

2.4.7 lonizacion Positiva
“Es el nuevo estado que presenta un atomo neutro debido a la pérdida de

uno o mas electrones de sus orbitales”. Tippler, (2001).
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ll. HIPOTESIS Y VARIABLES

3.1 Hipdtesis General

Teniendo en cuenta que, al tener un atomo muchas particulas tenemos
un problema que hace imposible hallar una solucion exacta para la funcion de
onda y su energia a partir de la ecuacion de Schrddinger, este hecho ha
permitido desarrollar diversos métodos tomando en cuenta aproximaciones con
el hamiltoniano a fin de que esta ecuacidén adquiera una forma mas simple. El
desarrollo del método de la Teoria de Hartree-Fock y el método de la Teoria del
Funcional Densidad, permitieron determinar para un atomo, las propiedades de
su estado base y de sus estados exitados.

3.2 Hipotesis Especifica

Una de las formas posibles para dar solucion a la ecuacion de Schrodinger
es proponer gue la energia potencial sbélo sea funcibn de r es decir:
V(x, t) =V(r).

Este hecho me ha permitido elegir al potencial de Thomas-Fermi
modificado, como el potencial que trata de una teoria semiclasica para calcular
el estado fundamental de los atomos con N electrones. Asi, la energia potencial
so6lo sera una funcion de r , es decir una funcion de campo central.

La solucién que presento ha sido posible gracias a la creacion de un
algoritmo, el cual me ha permitido construir una tabla de potenciales que luego
sera de utilidad para calcular las funciones de onda y sus correspondientes

niveles de energia para los atomos de fierro, bario y uranio.
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3.3 Operacionalizacion De Variables

Variable I: Funciones de onda de campo central utilizando el potencial de

Thomas-Fermi modificado.

Variable Il: Atomos en diferentes estados de ionizacion positiva. Estados y

niveles de energia de los elementos fierro, bario y uranio.

de los elementos: fierro, bario

y uranio.

Cuantica.

niveles de energia del

fierro, bario y uranio.

VARIABLES DIMENSION INDICADORES METODO
Variable I: Funciones de onda | Método teédrico | Estado fundamental de
Enfoque,
de campo central utilizando el | de la Mecanica | los atomos de fierro,
cuantitativo
potencial de Thomas-Fermi. | Cuéantica. bario y uranio
Variable 1l:  Atomos en Aproximado de las
diferentes estados de funciones de onda del
Método tedrico
ionizacién positiva. fierro, bario y uranio. Nivel,
de la Mecanica
Estados y niveles de energia Mayor precision de los | explicativo
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IV. METODOLOGIA DEL PROYECTO

4.1 Disefio metodoldgico

Por la naturaleza de la investigacion, es de tipo cuantitativo, donde se
realiza el estudio de las teorias que intervienen en el célculo y en los resultados
de las funciones de onda y sus niveles de energia de los electrones.
4.2 Método de investigacion

Se trata de un método Hipotético- Deductivo, debido a que se propone la
hipoétesis para luego contrastar su veracidad o falsedad de la proposicién.
4.3 Poblacién y muestra

No aplica por ser una investigacion tedrica

Para este estudio de investigacidon se han considerado los siguientes
elementos: Fierro, Bario y Uranio.
4.4 Lugar de estudio

Universidad Nacional del Callao, cito en Av. Juan Pablo II N2306,
Bellavista Callao, 2023.
4.5 Técnicas e instrumentos para la recoleccion de la informacion

La técnica utilizada es el analisis documental, a la vez el instrumento de
ficha de analisis de contenido.
4.6 Andlisis Y Procesamiento De Datos

En esta investigacion se han seguido los siguientes procesos
metodoldgicos:

¢ Revision bibliogréfica.
e Programacion en Fortran 4, utilizando los métodos de

e aproximacion de Runge-Kutta y de Corrector Predictor.
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e Generacién de resultados.
e Andlisis e interpretacion.
4.7 Aspectos Eticos en Investigacion
Se ha tenido en consideracion las normas éticas de la Universidad, asi

como las directivas de investigacion dispuestas para el posgrado.
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V. RESULTADOS

5.1 Resultados Descriptivos

No se aplica

5.2 Resultados Inferenciales

Se ha observado que todos los electrones de la capa particular de un
atomo tienen densidades de probabilidad que son aproximadamente de la misma
forma en la region donde sus valores son grandes; por el contrario, son
apreciablemente diferentes en la region cercana ar = 0. De lo cual se concluye

gue las energias totales de los electrones en una capa no son iguales.

5.3 Otro tipo de resultados
5.3.1 Construccion de la Tabla de Potenciales
En esta parte se explicaran los criterios que se tomaron en cuenta
para hacer los programas (software) que permitieron confeccionar una tabla
de potenciales y posteriormente utilizados para calcular los valores propios
de la energia y sus correspondientes funciones de onda.
La tabla del Anexo 3, muestra la solucion numérica de la ecuacion de
Thomas-Fermi.
&9 _ p2x2 (1)
dx?
Noétese que esta solucion cumple con las condiciones iniciales, es decir:
o (X) =1 cuando x —» 0 (2)

o (X) =0 cuando X — o
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el parametro ¢ es la relacion entre cargas eléctricas

Siendo: Zes : carga efectiva Z: numero atomico
y; X es la distancia expresada en multiplos de una unidad B la cual

numéricamente es:

1

ZS

B=—— a,: radio de Bohr
0.885341 a,

Entonces definimos: r=x/B r: distancia radial
0 r=0.885341 213 x
Aqui se ha hecho ao =1 ya que se esta trabajando en unidades
atomicas.
Partiremos inicialmente del grafico 1 que corresponde a la solucién
general de la ecuacion de Thomas-Fermi Ec.(1) y pasamos a definir la

funcién ¢ (x) como una funcion que depende del nUmero atémico Z a traves

de:
3
K = —0.083(2_—“”1] 3)
Z
N: Numero de electrones del &tomo cuyos orbitales se desea calcular
Asi: ®(X) = @o(x) + Kno(x) 4)

Donde o(X) ¥ no(X) son los valores obtenidos de la solucion general
de la ecuacion de Thomas-Fermi (Anexo 3) y K representa la pendiente de

la funcion o(x).
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El calculo numérico de ¢(x) y el valor del punto de intercepcién Xo, con
el eje x lo realiza el software PEON.

Al encontrar, en la primera interaccion, el valor de xo, se calcula
ro (= Xo/B), siendo su valor la maxima distancia a la cual se debe considerar
la carga electronica; mas alla de ro, ésta puede despreciarse.

De otro lado, teniendo en cuenta las condiciones Ec. (2) de la solucién
general de la ecuacion de Thomas-Fermi, la nueva funcion ¢(x) evaluada en

el punto xo debe también cumplirlas, esto es:
®(X,)=0  Primera condicién (lejos del nicleo) (5)

6 96 (%) +kng (¥,) =0

y considerando para X < Xo

Zo( X . zZ ,
V(x) =V, + )f ) y V(x):;(p(x)——ch(x)
X
ypara X > Xo
_z-Nea i) {24

vp-ENE ()= 25

XQ'(X)— (X Z-N+1

Veremos que: Z{%}Z—[ x2+ }

y en particular para X = Xo, se cumple que:

Segunda condicién (cerca del nacleo) (6)

Z—N+l}
X

XO‘P'(XO):{—z

El programa THOM.FOR mediante una interpolacién en el software

PEON, al determinar Xo, determina también sus correspondientes valores
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qgue en la condicion (5) se cumple (gréafico 1), pero al comprobar la condicion

(6) esto es:

Z—N+1] =+ 0

X0 (o) = | =5 ™)

se observa, que la igualdad es diferente de cero.

Esto nos lleva a suponer que el valor de xo determinado inicialmente
no es el valor buscado. Como ¢(x) depende de dos parametros x y K,
trataremos de aproximar mejor estos parametros para satisfacer la condicién
(6).

El método de aproximacion aplicado esta basado en el TEOREMA DE

TAYLOR (Anexo 7), donde la primera condicion toma ahora la forma:

¢(Xo + A%,k +Ak) =0 (8)
cuyo desarrollo nos lleva a encontrar el incremento Ak para el parametro k.
Asi:

0(Xg + A K+ AK) = 0(Xo,K) + AX @l (X, k) + Ak i (Xo,K) =0

’ ,k)
Como: ®(Xq,K)=0 Ak=—MAX 9)

Con su equivalente para el célculo numérico:

:__[—@B(Xo)+kn6(xo)]Ax (9)

Ak
nB(Xo)

Y la segunda condicién toma la forma:

Z—N+1}

(%o +Ax)(p’(x0+Ax,k+Ak):{ (10)

Siendo su desarrollo:
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Z-N+1
Z

(o4 5¢) (oK) + 8¢ (00K + Al (00K =_[
Como solamente nos interesa la primera aproximacion se ignorara el término

cuadratico Ax? y el producto AXAK.

Luego:

" " " Z-N+1 '
AX[ Xo 5 (Xo,K) + 9% (X0,K) |+ XoAK (ka(xo’k):—[T}—Xo ok (Xo.K) (12)

Siendo:
Pige (Xo:K) Funcién cuyo equivalente es ¢ =—¢p(X,)+kng (Xo)
(P;k(xwk) Funcién cuyo equivalente es Mg (Xo)
(p;'(k(XO,k) Funcion que se calculard a partir de la definicion:

Px (X0:K) = 9, (Xo0.K)+kmg , (Xo.K)
donde ¢, (xo, k) depende de la aproximacion hecha por (p'(',xk (x0, k)

y por 1o, (%o, k) tal como se vera mas adelante.

El grafico 2 muestra el grafico de ¢(x), Ec.(4) en funcion de los valores
de la variable x dados en la tabla (Anexo 3) donde se muestra la posicion

de los puntos x2, X1, Xo.

Vamos a determinar mediante el teorema de expansion de Taylor una
aproximacion general vélida para @, (xo, k) ¥ nq_, (X0, k).

Puesto que los puntos x2, X1, Xo estan ubicados tal como se mostro

en el grafico 2 ; el siguiente esquema grafica la posicion de ellos y sus
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respectivas funciones tomadas de la solucion de la ecuacion general de

Thomas-Fermi. Si consideramos:

hz = x2 — xa — X2 = X1+ h2

h1 = X0 — X1 — Xo=X1+ h1
Luego:

2

0(Xo) = p(Xy +hy) = 0(x,) + o' (x,) + h%(P"(Xl) + términos de 03

2
@(X2)=0(xg+hy) = (xy)+hyo' (1) + %(P"(Xl) + términos de 03

de donde se obtiene:

2

h
(P(Xo)—(P(Xl) = hl(P'(Xl) + %(P”(Xl)
i (12)

0(x2)~0(x) =y (x0) + 2 ¢"(x)

Los términos de orden tres no se toman en cuenta por ser su variacion

bastante pequefia.
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GRAFICO 1
SOLUCION GENERAL DE LA ECUACION DE THOMAS-FERMI
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GRAFICO 2
PUNTO DE INTERCEPTACION xo DE LA FUNCION ¢(x)
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Asi:

¢'(x) =
h1 hl2
h2 hZ2

(h12 _h22)(P(X1) +hy (%) —hy9(x2)

13
ey (7 1) 13)

¢'(X1) =

Expresion que representa la forma general de la derivada de la
funcion ¢ (x1) en el punto xu.

Aparentemente no se ha tomado en cuenta el punto Xo, que es
justamente el punto que necesita aproximarse, pero eso queda aclarado toda
vez que podemos asumir que la segunda derivada de Xo no varia mucho
respecto a la segunda derivada de xi, lo cual hace que sean
aproximadamente iguales. Esto se justifica puesto que xo €s un punto que
varia en el entorno de xu.

Derivando nuevamente ¢’'(x,), Ec. (13) tendremos:

(M n?)e () £ (x0) e (o)
9" (X1) = (Poxx a h, h, (h2 _hl)

Un analisis similar nos permite deducir que:

, (h12 _hzz)ﬂ'(xl) +h?n'(Xo) —hy®n'(xz)

Oxc h; h, (h, —hy)

Ahora ya estamos en condiciones de calcular a partir de la Ec. (11) y de la

Ec. (9) el incremento Ax, el cual sera de la forma:
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Z-N+1 ,
{—} — Xo Ox (Xo’k)

Z
_(PL(X01k)(P§'<k(Xo’k)X
0k (Xo0:K)

AX =

Xo (PQQk(XO’k)JF(P%(Xo’k) 0

Y que finalmente se escribird como:

Z-N+1 ,
{—} — Xo @x (Xo’k)

Z
_ X (P;Qk(xo’k)}
Pk (Xo:K)

AX =—
Xo Pk (Xo.K) + @ (Xo’k){l

Con esta expresion se determinaran Ax y Ak lo que permitira aproximarnos
mejor a las condiciones de la Ec. (5) y Ec. (6). Si aun no se cumplen; el
programa contintia con el proceso iterativo, aproximando Ax y Ak, hasta que

se satisfaga la condicion.
Xo®' (X0 )+ {Z_TN”} =0.000001

Con lo cual estamos en condiciones de calcular para Xo:

v _|Z=N+1 y Vr:VOJr@
0 o o

Y teniendo en cuenta la definiciébn de carga eléctrica dado por:
Z(r) =rV. =ryVy+ Zo
Y que unidades atomicas es de la forma:
Z2(r) = 2Z¢ + 21,V
Se confecciona la tabla de potenciales Z2(r) en funciéon de r, para cualquier

atomo neutro.

Los calculos numéricos mostrados a continuacion se han realizado

para los siguientes elementos: Fierro, Bario y Uranio.
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5.3.2 Método numeérico para el célculo de la ecuacion diferencial

X

2
[d—z - vay(x) = Ly(x) (1)
Consideramos la ecuacion exacta de la forma:
d2
vl +V(X) [Yo(X) =2gYo(X) (2)

Con la condicion: Yo(0) = yo(0) =0
donde yo (X) es la autofuncion exactay Ao es el autovalor exacto.

El método numérico para evaluar la solucion de la ecuacion diferencial sera

el METODO ITERATIVO DE HARTREE.
Sea M1 el estimado inicial del autovalor.

Asi: A1 = do + dA1, siendo JSA1, el error en el estimado de Xo. Donde

suponemos que:
Al usar A1 como autovalor e integrar la ecuacién diferencial (1) desde el
origen x =0 hasta x =x1, asumimos que yjfl) es la funcion que resulta de

la integracion.

Luego:
dZ
57+V@)y9:xﬂ9,pwa 0<X<Xg (3)
X

donde consideramos también que:

¥0(0)=yP(0)=0  y,(0)=y;(0)
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Ahora si multiplicamos la ecuacién (2) por y}l)(x) y la ecuacion (3)

por yo(x); y restamos (2) de (3), obtenemos:

2

2

@ @d 1
Yo 2V —vi dx? Yo =(M—20)Yoy§”
con @) 0<x >
Yo € Y en <x > x
; d d d T
6 dal, 9o _yod S voy® 4
™ [yo ot i (i yol_o L YoV (4)

Alintegrar (4)de x=0 a x=x, setiene:

d d X=X, .
Yo x yi —y{ e l(_o =8\, J'O yoyPdx (5)
Siasumimos que: Y\ =y®(x,)
®
y definimos: YO (x) = L (E)X)

f;

se puede tener una primera conclusion particular; que:
v —
Vi (%)=1

Con lo que la Ec. (5) puede reescribirse al dividir ésta por y%l) ;

X =X,

d_ — d X, —
Yo—— ¢ —yE”—yo} =8y, Yo Vi dx (6)

dx dx X =0

Ahora queremos integrar la ecuacion diferencial (4):
de x=xz2,(con x2>>x1) a X =Xxi1esto es; una integracion hacia adentro.
Para esto es necesario conocer el punto inicial y(x2) ; y su derivada dy/dx.

Considerando la forma asint6tica de la ecuacion diferencial cuando x — oo,

. . 1 .
es posible hacer un estimado para ;dx en el punto x =x2 (X2 > ), No asi

81



en el punto X =x1 enrazon de que el estimado del autovalor en x =x2 es

intrascendente.
Al hacer la integracion hacia adentro de la Ec. (4) consideremos a la
funcién ygl)(x) como resultado de la misma, siendo A1, también su

autovalor. Por un analisis similar al obtenido en la expresion (4), tendremos:

d( d d
&(yo Vo -V —

dX d dX yoj = 87\‘:I_yoyu pal’a Xl S X< XZ

) d d = X,
6 Yo Ve —Yo &yo} =81, Yoyidx Q)

Analogamente definimos:

_ Px
ygll) —y® e YO (x) = Ya (X)

o
d;
Dividiendo (7) por y{(x,) , obtenemos:
d_n -od_ 178 X, =)
Yo d_xyfjl) —Ya d_Xy0j|x_X2 = 6}‘1_[)(2 YoYq dX (8)
Ahora, restamos (8) de (6) y tendremos:
deg_ywd, | dow o d o\ La oy e
Yot WGV | Yo Te Y v XXI—SMIO Yoy“dx  (9)

donde se ha tenido en cuenta que:

_ d_ d
y(l)(xz); &y(l)(xz); yo(xz); &(Xz)

se pueden despreciar.

Luego:
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(L
_(1)(X)_{y§), 0<x<X,

Puesto que habiamos considerado que yo (X) era la solucién exacta

de la Ec.(2) lo cual hace que sea continua en X = x1 como también su

derivada dyo /dx. Vamos a asumir que las funciones yjﬁl) e y(gl) cumplen

que:

- —()
Vi (X)) =VYq (x)=1

Con lo cual la Ec.(9) se reduce a:

d_ d _ X,
(_ygl) ——yél’j =80, Yoy dx (10)

X=X,

dx dx

Como hemos asumido que A1 era el autovalor para ngl) e yél) es

posible esperar que las derivadas de esas funciones coincidan en el punto
X = X1.

Ademas, puesto que no se conoce Yyo(X) no es posible evaluar la
integral de la Ec.(10) y por lo tanto no se puede calcular 6\z.

Es posible tener un estimado de &A1 si hacemos que yo(X) = y(1)(x)
debido a que &A1 representa un valor pequefio.

Si ahora usamos la expresion A = A1 + A, siendo A\1 una cantidad

pequefia y conocida, tendremos:

dco_ 9o (v X2\, S 11
(&W _&yd X_Xl—()‘ _KO)J‘O Yoy dx (11)
Como Ai—Ag =08\ Entonces A, —2ig =8\ +AL
A=Ay = AN
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. d_ d_
Luego: | —y® _ =y
(dx Vi T ax e j

= (81 + M) [ 7 Yoy elx (12)

X=X,

Haciendo la aproximacion A’ = y@ | debido a que A\ es pequefio,

restamos la Ec.(11) de la Ec.(12), obteniendo:

d_w d_n dow  dcop
[dx Yi dx Ya e Yi Yd

_. udx dx
Pudiéndose ahora calcular la integral.

= Akjgz Yo yYdx (13)

X=X,

Por lo que es posible calcular A1 de la Ec.(10) relacionandola con la Ec.

(13).
Asi:
d _ d_
(Lo dg)
Sy AL (14)
(i)—// _iy; j _ (iyr(l) _iyr(l}j
dx’" dx’¢ N_— dx’"  dx ¢ ex, |
. ) d _ d _
Ahora definimos: | g =
D [dxyf dedj

X=X,

Asi, la Ec.(14) toma la forma:

D(l)
{2

Un mejor estimado del autovalor A2 es:
Ay=21,— 61, =, + 613 , todavezque A; =21,+ 64,

Debido a todas las aproximaciones introducidas §1,; no representa el error

exacto 619 .

Por lo que repetiremos las integraciones para A2 y obtendremos:
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d_ d_ X —
@ _ (2) (2) - 2 (2)
o ‘(&yfz “ax j =9 ye Y ox (15)
X,
Luego: DY = Ok, Io Yo y(l)dx (16)
Y como: Ay =X +87»(i tendremos: Shk =5x%—5x1

Restando la Ec.(15) de la Ec.(16), obtenemos:

DY -D? =&, [y, 7¥dx (17)
(€]

v — g

Aqui se ha aproximado: yr=y

Obteniendo &)z de las ecuaciones (15) y (17):

D(2)

Se ha considerado 84, en lugar de 613 por las aproximaciones
introducidas.

Asi, la Ec.(18) nos permite escribir una expresion general para la n-ésima
correccion §41,,; del autovalor.

Por lo tanto:

D(n)
67”n = SXn_l —D(n_l) o

Las interacciones contindan hasta cumplir la condicion:

8,
8)\n—1

<&

Siendo ¢ el grado de precision que se desea obtener. Ademas, durante el
proceso iterativo se comprueba que;

|82 | < A
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Si |61,] > A se utiliza A3 =1, — A1 enlugarde A, — 84;.
Un analisis similar se hace con d\z.
El nimero de iteraciones a realizarse estara en funcion del grado de

precision e.

5.3.3 Proceso de Integracion de la Ecuacién de Onda

Consideramos la ecuacion diferencial

{_1 o e+

2 dx? 2x2

+ V(X)} y(x) = ry(x) (1)

Si el nucleo se considera puntual, esta ecuacion diferencial toma la

forma:

L {W 1) L 2v(- 27»} y(x) 0
dx X

donde: 0 < x <w
Siendo: V(x) =— ; cuando x —»0
Si x =0, V(X) esindefinida.
Al iniciar la integracion para encontrar la funcion y(x), es necesario

analizar su comportamiento en la vecindad de x = 0, para lo cual se utilizara

el método de solucion en series de potencias de la forma:

y(x)=x) a,x" 3)
n=0

Expresion para que y(x) deba satisfacer las condiciones de ser finita y

analitica.

Al sustituir la Ec.(3) en la Ec.(2) podemos encontrar las relaciones que

permiten determinar las constantes s y an.
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Asi: s=/(+1 ao = constante #0

-2z
T
2
@ = (22) 2 I
400 +1)(20+3) 2@2¢+3)| °
_ 2Zay,, +2\a,
e Y TY))

por lo que, la funcion y(x) en la vecindad del origen toma la forma:

y(X) = x”l(a0 FaX+a,x’ +..... )

2
- 27
=x""a, + 22 ax+{ (22) 2 }aox2+..]

200+1) % |4 +D)(20+3) 2(20+3)

P {(ZZ) zx}x2+0(x3)]
2(0+1) 2(20+3) | 2(/+))

donde se han omitido los términos de orden 3 (en x3) por ser x bastante

(4)

pequefio (préximo a la vecindad de x = 0)
Con y(x) omitiendo términos de orden 2 (en x?).

Asi, para la funcién:

W (0+1) —Z 2
y(X) =x a{1+ (£+1)x+0(x )}
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Su derivada sera de la forma:

y'(x)=(£+1)x"a {1+ ﬁx + o(xz)} +xa, {_—Z + O(xz):l

, —Z 2
=(¢+1)x"a,| 1+ (€+1)x+(€+1)2x+0(x )

=(r+1)x2 {1_ (zil)(H f-lujxw(xz)}

o <l

(5)

(£+1)

Aplicando las condiciones de frontera en la Ec.(4) (parax =0,y(0) =0)y
siendo necesario conocer y’(x) en x = 0 para iniciar el proceso de integracion

hacia afuera con las condiciones:

a, para (=0
para £>0

El proceso de integracion no puede iniciarse en x = 0 puesto que el
potencial V(x) es indefinido, por lo que la integracion se inicia en un punto Xo

cercano al origen. Por lo tanto, la Ec.(4) y la Ec.(5) podran reescribirse como:

+ Z
Yo = Y(Xo) = apX,' 1[1— 7D Xo +O(x§)}

Po =Y'(Xo) =y (£+1)X, [1— 2(£+2) Xo +0(x§)}

(£+1)

Donde po puede ponerse en funcion de yo, toda vez que Xo es bastante

pequefio. Asi, se muestra en la siguiente expresion:

/+1)y ?+1)a x5t z
poz—( ) °=p*=( hatia [l—(£+1)x0+0(x§)}

Xo Xo

El valor estimado de p* contiene un error relativo 6, dado por:
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6:
Po
Luego:
(+1 1 [
(£+1))(a0x0 [1_ ((il) xo+0(x§)} (¢ +1))(a0x0 L z(£+22)x
52 0 0 i (€+1)
(£+1)agx,™ Z((+2) ~N
X — (€+1) x0+0(x )_
simplificando:
ZX,
2
s () 2%
l_Z(€+2)X0 (£+1)2
(¢ +l)2

Expresion que permite evaluar las aproximaciones que se introducen

en el célculo.
Al iniciar la integracion hacia adentro, a partir de X = X2, consideremos

el comportamiento asintético de la solucién de la Ec.(2) cuando X — «. En
esta region se cumple la siguiente condicion:

((+1)
" +2V(X)-2L>0 para X > X,

cuya solucion viene dada por la expresion:

X5 X2

lim y(X):C exp [J'Xl \/€(€+1)+2V(x)—2k dx’

X — ©

siendo su derivada:

lim y(X)iy(X):_\/f(e_:l)Jrzv(x)—Z?» y(x)
X

x>0 d
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Por lo que los valores iniciales para la integracion hacia adentro se
muestran seguidamente:

y(x2) = y2 = constante arbitraria # 0

, , €(€+l)
Y'(X,) =Y, — T"‘ZV(X)_27L Y2

Siendo x2 > x1 y suficientemente grande para que el error en el
estimado de y’2 sea convenientemente mas pequefio.

De lo expuesto anteriormente se deduce que, los valores iniciales de
las derivadas de y(x) no se conocen con precision por lo que en el estimado
de los mismos se introduce un error.

Error que debe tenerse en cuenta al hacer uso del método de
integracion de RUNGE-KUTTA. El efecto de estos errores iniciales puede
minimizarse al escoger para xo y X2 una red de integracién conveniente.
Ademas, si el método de integracion es estable los efectos de estos errores

se atendan por el mismo proceso de integracion. (Bravo, 1971)
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VI. DISCUSION DE RESULTADOS

6.1 Contrastacion y Demostracion de las Hipotesis con los Resultados
El calculo de las funciones de onda de campo central utilizando el
potencial de Thomas-Fermi modificado para atomos en diferentes estados de
ionizacion positiva fue realizado computacionalmente por el PROGRAMA
ELIG, el cual me ha permitido determinar los niveles de energia para los
diferentes atomos.
6.2 Contrastacion de los resultados con otros estudios similares.
Teniendo en cuenta el MARCO TEORICO vy el rubro antecedentes
internacionales, en la Revista Colombiana de Fisica, Vol.39, N°1, se
presentan resultados para el elemento H- (Hidrdgeno negativo) satisfactorios,
asi también en antecedentes nacionales, en la Tesis “Calculo del Potencial de
lonizacion y Afinidad Electrénica de los Atomos de oro, cobre y plata” se
presenta una buena aproximacion en base a los métodos computacionales
utilizados.
6.3 Responsabilidad Etica
De acuerdo a los reglamentos vigentes, el autor se responsabiliza por
la informacién emitida en el informe.
Se ha tomado en cuenta las referencias bibliograficas respetando la
Directiva 004, asi mismo, los niveles de similitud que corresponden a la

maestria.
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VII. CONCLUSIONES

En el presente trabajo se realizo:

1.

El estudio tedrico de las propiedades de los atomos y de este
conocimiento se obtuvo la informacion relacionada con su
estructura lo que permite la aplicacion de la ecuacion del potencial
de Thomas-Fermi modificado y de crear el algoritmo que permita el
calculo del potencial estadistico para cualquier &omo o ion en
cualquier estado de ionizaciébn en base al método iterativo de
Hartree.

Se encontré una solucién aproximada al aplicar la ecuacion de
Schrédinger para atomos con mas de un electrén apoyado en la
solucion dada por E. Hylleras.

Se encontr6 un método de aproximacion en el hamiltoniano con el
fin de que este adquiera una forma mas simple para el operador de
interaccién de intercambio electrénico y dar una interpretacion
acerca del término de intercambio para el estado base, asi como
de forma menos exacta, para estados excitados de los atomos.

Se determinaron los resultados a partir de la ecuacion de
Schrédinger para los orbitales de algunos atomos y se les comparé
con valores experimentales calculados en tablas.

Se encontrd, considerando el potencial estadistico de Thomas-
Fermi modificado, en la ecuacion de Schrodinger, la solucion que

permite obtener los estados cuanticos estacionarios descritos por
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las funciones de onda y sus correspondientes niveles de energia
para los &tomos de fierro, bario y uranio.

En el proceso de integracidbn numeérica se hicieron aproximaciones
para la solucién a través del desarrollo en series, con la aplicacion
del Método de Runge-Kutta que permite resolver ecuaciones
diferenciales ordinarias de segundo orden, el otro Método es el de
Correctores-Predictores que se basa en la sustitucion de las
derivadas por una aproximacion en diferencias finitas. Esto ha
permitido aproximarse mejor al valor esperado, pero siempre dentro

de un margen de error.
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VIill. RECOMENDACIONES

1. Los métodos iterativos utilizados para el calculo de la ecuacion universal
de Thomas-Fermi y su funcidn de correccion, asi como para la solucion
de la ecuacion radial de Schroédinger que determina los autovalores de la
energia para diferentes orbitales, fueron hechos dentro de un determinado
rango de precision, esto es, los pasos o intervalos de integracion tuvieron
determinados valores los cuales pueden variarse para precisar aun mas
los resultados.

2. Finalmente, este trabajo puede tener mejores resultados si se considera

un potencial mas elaborado que el potencial de Thomas-Fermi.
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ANEXO 1

Matriz de Consistencia

CALCULO DE FUNCIONES DE ONDA DE CAMPO CENTRAL UTILIZANDO EL POTENCIAL DE THOMAS — FERMI
MODIFICADO PARA ATOMOS EN DIFERENTES ESTADOS DE IONIZACION POSITIVA, CALLAO 2023”

PROBLEMA GENERAL OBJETIVOS GENERAL HIPOTESIS VARIABLES | INDICADORES | METODOLOGIA
¢Cudles seran las funciones de Determinar las funciones de | EI uso del potencial de | VARIABLE Enfoque. Mixto
onda y los niveles de energia onda y los niveles de energia | Thomas-Fermi modificado | I: Funciones Tipo. cuantitativo
para los atomos de fierro, bario para los atomos de fierro, bario | permite determinar en la | de Ondade Niveles de Método. Hipotetico
y uranio, mediante el uso y uranio, mediante el uso | ecuacién de Schrédinger las | Campo Central | energia de los deductivo
potencial de Thomas-Fermi potencial de Thomas-Fermi | funciones de onday los niveles | utilizando el diferentes atomos | El proceso
modificado en la ecuacién de modificado en la ecuacion de | de energia para los atomos de | Potencial de metodoldgico
Schrodinger:? Schrodinger fierro, bario y uranio. Thomas — consiste en el estudio
OBJETIVOS ESPECIFICOS | OBJETIVOS HIPOTESIS ESPECIFICAS | Fermi de las teorias Thomas
ESPECIFICOS Fermi, y su
¢Cudles seran las funciones de El método estadistico Aproximado de aplicacion en un
onda y sus niveles de energia | Determinar las funciones de | corrector-predictor — permite | VARIABLE los Niveles de programa Fortran 90
para los atomos de fierro, bario | onda y sus niveles de energia | determinar los resultados | Il: Atomosen | energia del mediante los sistemas
y uranio, mediante el método | para los 4&tomos de fierro, bario | numéricos de las funciones de | diferentes Bario, Fierroy iterativos numéricos
estadistico corrector-predictor? | y uranio, mediante el método | onda y sus niveles de energia | estados de Uranio como Runge Kutta
estadistico corrector-predictor. | para los &tomos de fierro, bario | ionizacion para calcular los
¢Cudal seran las funciones de y uranio. positiva. niveles de energia de
onda y sus niveles de energia | Determinar las funciones de diferentes elementos
para los atomos de fierro, bario | onday sus niveles de energia El método estadistico Runge como Bario, Fierro y
y uranio, mediante el método | para los atomos de fierro, Kutta permite determinar los | Estadosy Uranio.

estadistico Runge Kutta?

bario y uranio, mediante el
método estadistico Runge
Kutta,

resultados numéricos de las
funciones de onday sus niveles
de energia para los atomos de
fierro, bario y uranio.

niveles energia
de los
elementos
Bario, Fierroy
Uranio.

Mayor precision
de los Niveles de
energia del
Bario, Fierroy
Uranio
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ANEXO 2

UNIDADES ATOMICAS

MAGNITUD DEFINICION NOMBRE
2
Longitud ay = 477:16‘;2 bohr
Masa me
Carga e
2
Energia Ey = (47226)%2 hartrre
Momento Angular h
: h
Tiempo E—k
Permitividad %
Potencial Eléctrico %
Momento Dipolar Eléctrico e a
Densidad de Flujo Magnético %
0
Momento Dipolar Magnético Ten—h
Constante de Estructura o=~
c 137

fina de Sommerfield

Velocidad de la luz

SISTEMA INTERNACIONAL
5,29177 x 10 m

9,10939 x 103! kg
1,602218 x 10*° C

4,35975 x 10 J

1,05457 x 1034 J s

2,41888 x 10" s

8,85419x 101231 C?> m™1

27,2114 v
8,87836 x 10°°C m

2,35052x 10° T

1,85480x 102 J T

c =137
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X
0.00000
0.01000
0.02000
0.03000
0.04000
0.05000
0.06000
0.07000
0.08000
0.09000
0.10000
0.20000
0.30000
0.40000
0.50000
0.60000
0.70000
0.80000
0.90000
1.00000
1.20000
1.40000
1.60000
1.80000
2.00000
2.20000

ANEXO 3

Solucién general de la ecuacion de Thomas- Fermi

Po(X)
1.0000000000
0.9854500000
0.9719800000
0.9592000000
0.9469600000
0.9351900000
0.9238300000
0.9128200000
0.9021500000
0.8917800000
0.8817000000
0.7930600000
0.7206400000
0.6595400000
0.6069900000
0.5611600000
0.5207900000
0.4849300000
0.4528600000
0.4240100000
0.3742400000
0.3329000000
0.2981000000
0.2684700000
0.2430100000
0.2209500000

THOMAS-DAT
- Po(X)
1.5880710000
1.3895600000
1.3093000000
1.2489700000
1.1991000000
1.1560000000
1.1177400000
1.0831900000
1.0516100000
1.0224600000
0.9953500000
0.7942300000
0.6618000000
0.5646400000
0.4894100000
0.4291700000
0.3797900000
0.3386100000
0.3037800000
0.2739900000
0.2259100000
0.1890400000
0.1601100000
0.1370000000
0.1182400000
0.1028300000

No(x)
0.00000
0.01000
0.02002
0.03006
0.04013
0.05022
0.06035
0.07051
0.08071
0.09095
0.10123
0.20686
0.31862
0.43778
0.56536
0.70228
0.84938
1.00747
1.17731
1.35969
1.76504
2.22960
2.75930
3.36050
4.03960
4.80320

n"o(X)
1.00000
1.00100
1.00281
1.00514
1.00788
1.01098
1.01438
1.01807
1.02202
1.02620
1.03060
1,08460
1.15277
1.23208
1.32103
1.41873
1.52464
1.63843
1.75991
1.88895
2.16960
2.48050
2.82220
3.19540
3.60120
4.04060
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2.40000
2.60000
2.80000
3.00000
3.20000
3.40000
3.60000
3.80000
4.00000
4.50000
5.00000
5.50000
6.00000
6.50000
7.00000
7.50000
8.00000
8.50000
9.00000
9.50000
10.00000
10.50000
11.00000
11.50000
12.00000
12.50000
13.00000
13.50000
14.00000
14.50000
15.00000

0.2017000000
0.1848000000
0.1698800000
0.1566300000
0.1448200000
0.1342500000
0.1247400000
0.1161700000
0.1084000000
0.0919480000
0.0788080000
0.0681600000
0.0594230000
0.0521730000
0.0460980000
0.0409620000
0.0365870000
0.0328330000
0.0295910000
0.0267740000
0.0243140000
0.0221550000
0.0202500000
0.0185640000
0.0170640000
0.0157250000
0.0145260000
0.0134490000
0.0124780000
0.0116010000
0.0108050000

0.0900260000
0.0792860000
0.0702000000
0.0624570000
0.0558130000
0.0500770000
0.0450980000
0.0407530000
0.0369440000
0.0292710000
0.0235600000
0.0192210000
0.0158680000
0.0132360000
0.0111432000
0.0094583000
0.0080886000
0.0069642000
0.0060331000
0.0052559000
0.0046029000
0.0040502000
0.0035798000
0.0031771000
0.0028305000
0.0025309000
0.0022705000
0.0020434000
0.0018445000
0.0016696000
0.0015153000

5.65820
6.61160
7.67080
8.84340
10.13700
11.56100
13.12200
14.82900
16.69300
22.09400
28.67900
36.61800
46.08400
57.27300
70.38500
85.64100
103.27000
123.52000
146.66000
172.94000
202.67000
236.15000
273.69000
315.65000
362.35000
414.20000
471.53000
534.80000
604.40000
680.74000
764.33000

4.51490
5.02530
5.57300
6.15940
6.78580
7.45380
8.16460
8.91980
9.72080
11.93300
14.46600
17.34200
20.58900
24.23000
28.29400
32.80700
37.79700
43.29300
49.32200
55.91600
63.10500
70.91800
79.39000
88.54000
98.42000
109.05000
120.47000
132.71000
145.80000
159.79000
174.69000
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15.50000
16.00000
16.50000
17.00000
17.50000
18.00000
18.50000
19.00000
19.50000
20.00000
21.00000
22.00000
23.00000
24.00000
25.00000
26.00000
28.00000
30.00000
35.00000
40.00000
42.00000
50.00000
60.00000
70.00000
80.00000
90.00000
100.00000

0.0100830000
0.0094241000
0.0088229000
0.0082728000
0.0077683000
0.0073048000
0.0068782000
0.0064847000
0.0061213000
0.0057849000
0.0051839000
0.0046646000
0.0042134000
0.0038194000
0.0034738000
0.0031691000
0.0026602000
0.0022558000
0.0015509000
0.0011136000
0.0008275400
0.0006322600
0.0003939100
0.0002622700
0.0001835500
0.0001335500
0.0001002400

0.0013787000
0.0012574000
0.0011494000
0.0010529000
0.0009664500
0.0008888300
0.0008189600
0.0007559200
0.0006989100
0.0006472500
0.0005576600
0.0004832300
0.0004209400
0.0003684900
0.0003240400
0.0002861700
0.0002258000
0.0001806700
0.0001089100
0.0000696680
0.0000466940
0.0000324990
0.0000171980
0.0000099566
0.0000061662
0.0000040245
0.0000027393

855.59000
955.04000
1063.20000
1180.60000
1307.70000
1445.20000
1593.60000
1753.50000
1925.60000
2110.40000
2521.20000
2991.50000
3527.10000
4134.40000
4819.90000
5590.70000
7417.90000
9679.00000
17707.00000
30179.00000
48650.00000
74960.00000
16024.10000
30752.10000
54470.10000
90620.10000
14340.10000

190.57000
207.44000
225.43000
244.34000
264.43000
285.67000
308.11000
331.78000
356.72000
382.97000
439.57000
501.92000
570.40000
645.20000
727.00000
815.80000
1016.60000
1250.70000
2003.00000
3097.00000
4412.00000
6188.00000
11220.00000
18710.00000
29300.00000
43700.00000
62670.00000
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ANEXO 4

PROGRAMA PARA CALCULAR EL POTENCIAL ESTADISTICO DE FERMI-THOMAS

Para un 4tomo dado su ndmero atomico, Z, y su numero de electrones, N, que
contiene.

Si se da un numero de electrones como N=Z, el programa calcula el potencial del
atomo neutro.

DIMENSION R(128),Z2(128)

COMMON XX,EX,DEX,GX,FXX,GXX,X,Z,N, YY1,YY2,EX1,FX2 XX1,XX2,GX1,
1GX2,YY,Y,DGX,AK,DGX1,DGX2,DGXX,FIXX,DFX1,DFX2,DFXX,KJ,XX0,DFXO,
DGX

20,FFXX,DFFX,GIXX, TARJ(84,5),L,JJ,B,VO

COMMON/INOUT/IR,IW

OPEN(10,FILE='THOMAS.DAT',STATUS='0OLD")
OPEN(20,FILE='POTENC.DAT',STATUS='"UNKNOWN")

IR=10

IW=20

CALL REY

J1=JJ

WRITE(6,400)AK

400 FORMAT(1H1,30X,'POTENCIAL CENTRAL PARA EL ATOMO DE'/42X,'
'//1X,'CONSTANTE DE AJUSTE AK=',F15.10//1X,'LA TABLA DE DATOS DE
ESTE EN UNIDADES ATOMICAS '///10X,'DISTANCIA RADIAL',15X,'DOBLE DE
LA CARGA EFECTIVA'/17X,'UAT' 29X,'HARTREES")

DO 2000 1=1,J1

XOX=TARJ(I,1)

XXJ=TARJ(I,2)+AK*TARJ(1,4)
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WRITE(6,*) XOX,XXJ

R(1)=XOX/B

2000 Z2(1)=2.0*Z*XXJ+2.0*R(I)*VO

DO 401 1=1,J1

401 WRITE(6,2007) R(1),Z2(1)

2007 FORMAT(12X,2(F10.6,25X))

WRITE(20,2006) (R(1),Z2(l) ,1=1,J1)

2006 FORMAT(8F10.6)

CLOSE (10)

CLOSE (20)

CALL EXIT

END

(bbb Rk kR kKKK kkkkkkkkkkkkkk ki
SUBROUTINE PEON

COMMON  XX,FX,DFX,GX,FXX,GXX,X,Z,N,  YY1,YY2,FX1,FX2,XX1,XX2,GX1,
1GX2,YY,Y,DGX,AK,DGX1,DGX2,DGXX,FIXX,DFX1,DFX2,DFXX,KJ,XX0,DFX0,D
GX

20,FFXX,DFFX,GIXX, TARJ(84,5),L,J,B,VO

REAL N

Y=0

YY=FX+AK*GX

IF(-YY) 9,9,20

9 XX1=XX

FX1=FX
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DFX1=DFX
GX1=GX

DGX1=DGX

YY1=YY

L=0

RETURN

20 XX2=XX

FX2=FX

DFX2=DFX

GX2=GX

DGX2=DGX

KJ=KJ-2

XX0=TARJ(KJ,1)
DFX0=TARJ(KJ,3)
DGX0=TARJ(KJ,5)

L=1

YY2=YY

X=((Y-YY L)*(XX2-XX1))/(YY2-YY1)+XX1
WRITE(6,8) X

8 FORMAT(1X,'X=",F15.10/)
RETURN

END

kkkkkkkkkkkkkkkhkkkhkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkhkkkkkkkkhkkkhkkkhkkkkkkkkhkkkkhkkkkkkkkkkkkx

SUBROUTINE ALFIL
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COMMON  XX,FX,DFX,GX,FXX,GXX,X,Z,N,  YY1,YY2,FX1,FX2,XX1,XX2,GX1,
1GX2,YY,Y,DGX,AK,DGX1,DGX2,DGXX,FIXX,DFX1,DFX2,DFXX,KJ,XX0,DFX0,D
GX

20,FFXX,DFFX,GIXX, TARJ(84,5),L,JJ,B,VO
FXX=((FX1-FX2)/(XX1-XX2))*(X-XX2)+FX2
DFXX=((DFX2-DFX1)*(X-XX1)/(XX2-XX1))+DFX1

WRITE(6,88) FXX,DFXX

88 FORMAT(1X, FXX=",F15.10,2X,' DFXX=",F15.10/)
H2=XX2-XX1

H1=XX0-XX1

DEN=H1*H2*(H2-H1)

WRITE(6,985) H2,H1,DEN

985 FORMAT(1X,'H2=",F15.5,2X,'H1=",F15.5,2X,' DEN=',F15.5/)
FIXX=-((H1**2-H2**2)*DF X 1+DFX0*(H2**2)-DF X2*H1**2)/DEN
GIXX=((H1**2-H2*2)*DGX1+DGX0*(H2**2)-DGX2*(H1**2))/DEN
WRITE(6,984) FIXX,GIXX

984 FORMAT(LX,'FIXX=",F15.10,2X,' GIXX=",F15.10/)
GXX=((GX2-GXL)/(XX2-XX1))*(X-XX1)+GX1

WRITE(6,888) GXX

888 FORMAT(1X,'GXX=',F15.7/)
DGXX=((DGX2-DGX1)/(XX2-XX1))*(X-XX1)+DGX1
WRITE(6,889) DGXX

889 FORMAT(1X,'DGXX=',F15.7/)

FEXX=FIXX+AK*GIXX
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DFFX=-DFXX+AK*DGXX

WRITE(6,988) FFXX,DFFX

988 FORMAT(1X,' FFXX=",F15.10,2X,'DFFX=",F15.10/)

RETURN

END

itk kbR koo S LU BROUTINE REY
REAL N,Z

COMMON XX,FX,DFX,GX,FXX,GXX,X,Z,N, YY1,YY2,FX1,FX2,XX1,XX2,GX1,
1GX2,YY,Y,DGX,AK,DGX1,DGX2,DGXX,FIXX,DFX1,DFX2,DFXX,KJ,XX0,DFX0,D
GX

20,FFXX,DFFX,GIXX,TARJ(84,5),L,JJ,B,VO

CE=1

VO=0.

VR=0.

WRITE(6,*) 'NO. DE ELECTRONES EN, N; Y NO. ATOMICO DE ATOMO, Z'
write(6,*)

READ(5,*) N,Z

1490 FORMAT(F4.0,F4.0)

C

IGRAD = Z-N

WRITE(6,1491) IGRAD,Z

1491 FORMAT(1H1,GRADO DE IONIZACION ="12,6X,/NUMERO ATOMICO
DEL ELEMENTO ='F4.0/)

C
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UNTER=1./3
B=(Z**UNTER)/0.885341
AA=(Z-N)/Z

WRITE(6,30) AA

30 FORMAT(1X,' AA=",F15.10/)

C

RN=N

AK=-0.083*(1.-RN/Z)**3

DO 26 J=1,84

26 READ(10,1480) (TARJ(J,K), K=1,5)
1480 FORMAT(F10.5,F15.10,F15.10,F15.5,F15.5)
WRITE(6,1492) AK

1492 FORMAT(1X,'AK='",F15.10/)
IF(ABS(AK) - 1.E-9) 28,28,29

28 JJ=84

VO =0.

GOTO 80

29 ICHEC = 0

C

JK=25

1493 DO 25 J=JK,84
XX=TARJ(J,1)

FX=TARJ(J,2)

DFX=TARJ(J,3)
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GX=TARJ(J 4)

DGX=TARJ(J,5)

KJ=J

73 CALL PEON

WRITE(6,70) YY,Y

70 FORMAT(1X,'YY=',F15.10,2X,'Y="F15.10)
IF(L-1) 25,35,35

25 CONTINUE

35 3J=J

RO=X/B

WRITE(6,71) RO

71 FORMAT(1X,'RO=", F15.10/)

40 CALL ALFIL

XXI=FXX+AK*GXX

AB=X*DFFX

WRITE(6,770) XXJ,AB

770 FORMAT(LX,'XXJ=',F15.10,2X,'AB=",F15.10/)
CHECK=ABS(AB+AA)

IF(CHECK-0.000001) 768,768,769

769 DELX=-((AA+X*DFFX)/(X*(FIXX+AK*GIXX)+DFFX*(1-X*DGXX/GXX)))
WRITE(6,1101) DELX

1101 FORMAT(1X, DELX=',F15.10/)
DELAK=-(DFFX/GXX)*DELX

WRITE(6,1100) DELAK
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1100 FORMAT(1X,'DELAK=",F15.10/)

IF(ABS(DELAK)-ABS(AK/4)) 894,895,895

894 AK1=AK+DELAK

GO TO 1501

895 IF(DELAK) 1,1,2

1 AK1=AK+AK/4

GO TO 1501

2 AK1=AK-AK/4

1501 WRITE(6,1102) AK1

1102 FORMAT(1X,'AK1=',F15.10/)
AK=AK1

XO1=X+DELX

WRITE(6,1103) XO1

1103 FORMAT(1X,'XO1='F15.10/)
X=X01

RO=X/B

WRITE(6,71) RO
IF(TARJ(JJ,1)-100) 1500,80,80
1500 IF(XO1-TARJ(JJ,1)) 880,881,881
881 JK=JJ

GO TO 1493

880 IF(XO1-TARJ(JJ-1,1)) 890,891,891
891 ICHEC =ICHEC+1

IF(ICHEC - 2) 893,893,768
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890 IF(XO1-TARJ(JJ-4,1)) 892,893,893
892 WRITE(6,1999)TARJ(JJ-4,1)

1999 FORMAT(1X, TARJ(JJ-4,1)=',F10.5/)
GO TO 80

893 JK=JJ-8

GO TO 1493

768 CALL ALFIL

XXI=FXX+AK*GXX

VO=(Z-N)*CE/RO
VR=VO+(Z*CE/RO)*XXJ

WRITE(6,900) XXJ,VO,VR

900 FORMAT(1X,'XXJ=',F15.10,2X,'VO=",F15.10,2X,'VR=',F15.10/)
AB=X*DFFX

WRITE(6,901) AB

901 FORMAT(1X,'AB=',F15.10/)

80 RETURN

END
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CALCULO DE LA TABLA DEL POTENCIAL CENTRAL DEL ATOMO DE BARIO

GRADO DE IONIZACION= 0 NUMERO ATOMICO= 56 NUMERO MASICO = 137.
RADIO NUCLEAR= (0.12E-04*A**1/3)/0.5291720=
AA= (Z-N+1)/ Z =

B= (Z** 1/3)/0.885341 =

ANEXO 5

4.3213430000

AK=-0.083(1 - RN/Z)**3 = -.0000004726

J XX YY=FX+AK*GX

35 4.00

36 4.50
37 5.00
38 5.50
39 6.00
40 6.50
41 7.00
42 7.50
43 8.00
44 8.50
45 9.00
46 9.50

47 10.00
48 10.50
49 11.00
50 11.50
5112.00

52 12.50

.1083921000

.0919375600

.0787944500

.0681426900

.0594012200

.0521459300

.0460647300

.0409215200

.0365381900

.0327746200

.0295216900

0266922700

.0242182100

.0220433900

.0201206500

.0184148200

0168927400

.0155292400

FX

.108400

.091948

.078808

.068160

.059423

.052173

.046098

.040962

.036587

.032833

.029591

026774

.024314

.022155

.020250

.018564

.017064

.015725

-DFX

.03694400

02927100

.02356000

01922100

.01586800

.01323600

.01114300

.00945830

.00808860

.00696420

.00603310

.00525590

.00460290

.00405020

.00357980

.00317710

.00283050

.00253090

GX

16.69300

22.09400

28.67900

36.61800

46.08400

57.27300

70.38500

85.64100

103.27000

123.52000

146.66000

172.94000

202.67000

236.15000

273.69000

315.65000

362.35000

414.20000

0178571400 (3*PI1/8*2**1/2)**2/3 = 0.885341

9.72

11.93

14.47

17.34

20.59

24.23

28.29

32.81

37.80

43.29

49.32

55.92

63.10

70.92

79.39

88.54

98.42

109.05

0001169027

DGX DYY=-DFX+AK*DGX

-.03694859

-.02927664

-.02356684

-.01922920

-.01587773

-.01324745

-.01115637

-.00947381

-.00810646

-.00698466

-.00605641

-.00528233

-.00463272

-.00408372

-.00361732

-.00321895

-.00287702

-.00258244
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53 13.00

54 13.50

55 14.00

56 14.50

57 15.00

58 15.50

59 16.00

60 16.50

61 17.00

62 17.50

63 18.00

64 18.50

65 19.00

66 19.50

67 20.00

68 21.00

69 22.00

70 23.00

71 24.00

72 25.00

73 26.00 .

74 28.00 -.

.0143031400

.0131962400

.0121923500

.0112792700

.0104437600

.0096786290

.0089727270

.0083204090

.0077148220

.0071502520

.0066217670

.0061250300

.0056559570

0052112190

.0047874780

.0039923250

.0032507510

.0025464150

.0018653910

.0011958090

0005268117

0008456632

X =26.0000000000

H2=2.0000000000

F"(X1)= .0000352798

.014526

.013449

.012478

.011601

.010805

.010083

.009424

.008823

.008273

.007768

.007305

.006878

.006485

.006121

.005785

.005184

.004665

.004213

.003819

.003474

.003169

.002660

.00227050

.00204340

.00184450

.00166960

.00151530

.00137870

.00125740

.00114940

.00105290

.00096645

.00088883

.00081896

.00075592

.00069891

.00064725

.00055766

.00048323

.00042094

.00036849

.00032404

.00028617

.00022580

471.53000

534.80000

604.40000

680.74000

764.33000

855.59000

955.04000

1063.20000

1180.60000

1307.70000

1445.20000

1593.60000

1753.50000

1925.60000

2110.40000

2521.20000

2991.50000

3527.10000

4134.40000

4819.90000

5590.70000

7417.90000 1016.60

RO = X/B = 6.0166470000

H1=-1.0000000000

120.47

132.71

145.80

159.79

174.69

190.57

207.44

225.43

244.34

264.43

285.67

308.11

331.78

356.72

382.97

439.57

501.92

570.40

645.20

727.00

815.80

-.00232744

-.00210612

-.00191341

-.00174512

-.00159786

-.00146877

-.00135544

-.00125594

-.00116838

-.00109143

-.00102384

-.00096458

-.00091273

-.00086750

-.00082825

-.00076541

-.00072045

-.00069052

-.00067343

-.00066764

-.00067174

-.00070627

DEN=-6.0000000000

F"(X1)= -.0000053398
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G"(X1)=92.5995500000 G"(X1)= 7.8004760000
D2YY1=D2FX1+AK*D2GX1= -.0000084848  D3YY1=D3FX1+AK*D3GX1= -.0000090265
DELO=-YY1/DYY1= .7842551000
F(X1+DELO)= -.0000033350 F'(X1+DELO)= -.0006811652
DEL1=-FX1D/DFX1D= -.0048959770 DEL=DELO+DEL1= 7793592000

X = X + DEL = 26.7793600000
F(X1+DEL)= .0029563640 F'(X1+DEL)= .0002626450
G(X1+DEL)= 6255.2390000000 G'(X1+DEL)= 894.0477000000
FXXJ = F(X1+DEL) + AK*G(X1+DEL) = -.0000000001 PRIMERA CONDICION
DFFX=-F'(X1+DEL)+AK*G'(X1+DEL)= -.0006851917  AA = Z-N+1/Z = .0178571400
AB=X*DFFX= -.0183490000 AB+AA= .0004918518 SEGUNDA CONDICION
DELTA X = .3232072000 DELTA AK = .0000000354
AK= -.0000004372
X= X + DELTA X = 27.1025700000 RO = X/B = 6.2717920000

DEL= DEL+DELTA X=1.1025660000

J XX YY=FX+AK*GX FX -DFX GX DGX DYY=-DFX+AK*DGX
66 19.50 .0052793920 .006121 .00069891 1925.60000 356.72 -.00085487
67 20.00 .0048621940 .005785 .00064725 2110.40000 382.97 -.00081469
68 21.00 .0040815850 .005184 .00055766 2521.20000 439.57 -.00074985
69 22.00 .0033566610 .004665 .00048323 2991.50000 501.92 -.00070268
70 23.00 .0026712870 .004213 .00042094 3527.10000 570.40 -.00067033
71 24.00 .0020117650 .003819 .00036849 4134.40000 645.20 -.00065058
72 25.00 .0013664510 .003474 .00032404 4819.90000 727.00 -.00064190
73 26.00 .0007247435 .003169 .00028617 5590.70000 815.80 -.00064285

74 28.00 -.0005830418 .002660 .00022580 7417.90000 1016.60 -.00067028

X =26.0000000000 RO = X/B = 6.0166470000
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H2= 2.0000000000 H1=-1.0000000000 DEN=-6.0000000000
F'(X1)= .0000352798 F"(X1)= -.0000053398
G"(X1)=92.5995500000 G"(X1)= 7.8004760000
D2YY1=D2FX1+AK*D2GX1= -.0000052064  D3YY1=D3FX1+AK*D3GX1= -.0000087503
DELO=-YY1/DYY1= 1.1273870000
F(X1+DELO)= -.0000053984 F'(X1+DELO)= -.0006542831
DEL1=-FX1D/DFX1D= -.0082508450 DEL=DELO+DEL1= 1.1191360000

X = X + DEL = 27.1191300000
F(X1+DEL)= .0028696830 F'(X1+DEL)= .0002523889
G(X1+DEL)= 6563.5020000000 G'(X1+DEL)= 928.1612000000
FXXJ = F(X1+DEL) + AK*G(X1+DEL) = -.0000000006 PRIMERA CONDICION
DFFX=-F'(X1+DEL)+AK*G'(X1+DEL)= -.0006581980 AA = Z-N+1/Z = .0178571400
AB=X*DFFX= -.0178497600 AB+AA= .0000073841 SEGUNDA CONDICION
DELTA X = -.0050603510 DELTA AK = -.0000000005
AK= -.0000004377
X=X + DELTA X = 27.1140700000 RO = X/B = 6.2744550000

DEL= DEL+DELTA X=1.1140750000

J XX YY=FX+AK*GX FX -DFX GX DGX DYY=-DFX+AK*DGX
66 19.50 .0052784160 .006121 .00069891 1925.60000 356.72 -.00085506
67 20.00 .0048611230 .005785 .00064725 2110.40000 382.97 -.00081489
68 21.00 .0040803050 .005184 .00055766 2521.20000 439.57 -.00075007
69 22.00 .0033551430 .004665 .00048323 2991.50000 501.92 -.00070293
70 23.00 .0026694980 .004213 .00042094 3527.10000 570.40 -.00067062
71 24.00 .0020096670 .003819 .00036849 4134.40000 645.20 -.00065091

72 25.00 .0013640050 .003474 .00032404 4819.90000 727.00 -.00064227
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73 26.00 .0007219064 .003169 .00028617 5590.70000 815.80 -.00064327

74 28.00 -.0005868061 .002660 .00022580 7417.90000 1016.60 -.00067079

X = 26.0000000000 RO = X/B = 6.0166470000

H2= 2.0000000000 H1=-1.0000000000 DEN=-6.0000000000
F"(X1)= .0000352798 F*(X1)= -.0000053398
G"(X1)=92.5995500000 G"(X1)= 7.8004760000

D2YY1=D2FX1+AK*D2GX1= -.0000052534  D3YY1=D3FX1+AK*D3GX1= -.0000087543
DELO=-YY1/DYY1= 1.1222510000
F(X1+DELO)= -.0000053704 F'(X1+DELO)= -.0006546750
DEL1=-FX1D/DFX1D= -.0082031610 DEL=DELO+DEL1= 1.1140470000
X = X + DEL = 27.1140500000
F(X1+DEL)= .0028709560 F'(X1+DEL)= .0002525425
G(X1+DEL)= 6558.8000000000 G'(X1+DEL)= 927.6503000000
FXXJ = F(X1+DEL) + AK*G(X1+DEL) = -.0000000005 PRIMERA CONDICION

DFFX=-F'(X1+DEL)+AK*G'(X1+DEL)= -.0006585990 AA =Z-N+1/Z = .0178571400

AB=X*DFFX=-.0178572800 AB+AA= .0000001402 SEGUNDA CONDICION

YY1= .0007219064 DYY1=-.0006432667

D2YY1=D2FX1+AK*D2GX1= -.0000052534 D3YY1=D3FX1+AK*D3GX1= -
.0000087543

F(X1+DELO)= -.0000053704 F'(X1+DELO)= -.0006546750
DELO=-YY1/DYY1=1.1222510000 DEL1=-FX1D/DFX1D= -.0082031610 DEL=

1.1140470000

X=X+ DEL = 27.1140500000

H2=2.0000000000 H1=-1.0000000000 DEN=-6.0000000000
F"(X1)= .0000352798 F™(X1)=-.0000053398
G"(X1)=92.5995500000 G"(X1)= 7.8004760000
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F(X1+DELO)= -.0000053704

D2YY1=D2FX1+AK*D2GX1= -.0000052534

DELO=-YY1/DYY1= 1.1222510000

DEL1=-FX1D/DFX1D= -.0082031610

X=X+ DEL = 28.2281000000

F(X1+DEL)= .0028709560
G(X1+DEL)= 6558.8000000000
FXXJ = F(X1+DEL) + AK*G(X1+DEL) = -.0000000005

DFFX=-F'(X1+DEL)+AK*G'(X1+DEL)= -.0006585990

X =27.1140500000

FXXJ= -.0000000005
1593765000

D3YY1=D3FX1+AK*D3GX1= -.0000087543

F'(X1+DELO)= -.0006546750

F'(X1+DEL)= .0002525425

RO = X/B = 6.2744490000

AB=X*DFFX=-.0178572800 AB+AA= .0000001402

DEL=DELO+DEL1= 1.1140470000

G'(X1+DEL)= 927.6503000000
PRIMERA CONDICION

AA = Z-N+1/Z = .0178571400

SEGUNDA CONDICION

VO=(Z-N+1)/RO= .1593765000 VR=Z/RO*FXXJ + VO=

POTENCIAL CENTRAL PARA EL ATOMO DE BARIO

GRADO DE IONIZACION = O
CONSTANTE DE AJUSTE AK =

-.0000004377

LA DISTANCIA RADIAL ESTA EN UNIDADES ATOMICAS

LA CARGA Z2 = 2*Z*FXXJ + 2*R*VO ESTA EN HARTREES

TABLA DE DATOS PARA EL ATOMO DE BARIO

R Z2

.000000112.000000

.009256106.062500

.018513101.046700

.069423 80.733800

.161987 58.380070

277691 42.003310

462819 27.364450

R Z2

.002314110.371100

.011570104.745000

.020827 99.885990

.092564 73.897960

.185128 54.371120

.323973 37.387950

.509101 24.908440

R Z2

.004628108.863200

.013885103.473400

.023141 98.757770

.115705 68.019730

.208269 50.786650

.370255 33.505080

.555383 22.767150

R Z2

.006942107.432600

.016199102.241000

.046282 88.837460

.138846 62.894150

.231410 47.562820

416537 30.201250

.601665 20.889060
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.647947

.833074

1.157048

1.619867

2.082686

2.545505

3.008324

3.471143

3.933962

4.396781

5.091010

6.016647

19.232720

14.235780

9.193903 1.272752 8.037819

.694229 1

.879356 1

7.763410 .740510 16.455380 .786792 15.286230

3.290610  .925638 12.435030 1.041343 10.629020

5.675863 1.735571 5.136764 1.851276

3.970865 2.198390

3.065970 2.661209

2.562708 3.124028

2.279126 3.586848

2.122637 4.049666

2.041808 4.512486

1.998551 5.322419

1.998678 6.479466

3.690953 2.314095

2.911962 2.776914

2.475863 3.239733

2.230669 3.702552

2.096783 4.165371

2.029551 4.628191

1.995521 5.553828

1.999628

4.682781

3.450857

2.778554

2.400580

2.188878

2.075011

2.019696

1.995383

1.388457 7.095692 1.504162 6.320024

1.966981 4.298222

2.429800 3.244289

2.892619 2.662925

3.355438 2.335495

3.818257 2.153122

4.281076 2.056838

4.859600 2.006007

5.785238 1.996831

CALCULO DE LA TABLA DEL POTENCIAL CENTRAL DEL ATOMO DE FIERRO

GRADO DE IONIZACION=0 NUMERO ATOMICO= 26.

RADIO NUCLEAR = (0.12E-04*A**1/3)/0.5291720 =

AA= (Z-N+1)/ Z =

.0384615400

B= (Z** 1/3)/0.885341 = 3.3461640000
AK= - 0.083(1 - RN/Z)**3 = -.0000047223

1.000000 1.58807100

J XX YY=FX+AK*GX FX

1 .00 1.0000000000

2 .01 .9854500000 .985450
3 .02 .9719799000 .971980
4 .03 .9591999000 .959200
5 .04 .9469598000 .946960
6 .05 .9351898000 .935190

-DFX GX

NUMERO MASICO = 56.

.0000867588

DGX

.00000 1.00

1.38956000 .01000 1.00

1.30930000 .02002 1.00

1.24897000 .03006 1.01

1.19910000 .04013 1.01

1.15600000 .05022 1.01

(3*P1/8*2**1/2)**2/3 = 0.885341

DYY=-DFX+AK*DGX
-1.58807600
-1.38956500
-1.30930500
-1.24897500
-1.19910500
-1.15600500
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10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37

.06
.07
.08
.09
.10
.20
.30
40
.50
.60
.70
.80
.90
1.00
1.20
1.40
1.60
1.80
2.00
2.20
2.40
2.60
2.80
3.00
3.20
3.40
3.60
3.80
4.00
4.50
5.00

9238297000 .923830 1.11774000
9128196000 .912820 1.08319000
9021496000 .902150 1.05161000
.8917796000
.8816995000
7930591000
.7206385000
.6595379000
.6069873000
5611567000
5207860000
4849252000
4528544000
4240036000
3742317000
3328895000
.2980870000
.2684541000
.2429909000
2209273000
2016733000
.1847688000
.1698438000
.1565882000
1447721000
1341954000
1246780000
1161000000
1083212000
0918436600
.0786725700

.891780
.881700
.793060
.720640
.659540
.606990
.561160
.520790
484930
452860
424010
374240
.332900
.298100
.268470
.243010
.220950
.201700
.184800
.169880
.156630
.144820
.134250
124740
116170
.108400
.091948
.078808

1.02246000
99535000
.79423000
.66180000
.56464000
48941000
42917000
37979000
.33861000
.30378000
.27399000
22591000
.18904000

.16011000
.13700000
.11824000
.10283000
.09002600
.07928600
.07020000
.06245700
.05581300
.05007700
.04509800
.04075300
.03694400
.02927100
.02356000

.06035
.07051
.08071
.09095
10123
.20686
.31862
A3778
.56536
.70228
.84938
1.00747
1.17731
1.35969
1.76504
2.22960
2.75930
3.36050
4.03960
4.80320
5.65820
6.61160
7.67080
8.84340
10.13700
11.56100
13.12200
14.82900
16.69300
22.09400
28.67900

1.01
1.02
1.02
1.03
1.03
1.08
1.15
1.23
1.32
1.42
1.52
1.64
1.76
1.89
2.17
2.48
2.82
3.20
3.60
4.04
451
5.03
5.57
6.16
6.79
7.45
8.16
8.92
9.72
11.93
14.47

-1.11774500
-1.08319500
-1.05161500
-1.02246500
-.99535490
-.79423510
-.66180550
-.56464580
-.48941620
-.42917670
-.37979720
-.33861770
-.30378830
-.27399890
-.22592020
-.18905170
-.16012330
-.13701510
-.11825700
-.10284910
-.09004732
-.07930973
-.07022632
-.06248609
-.05584504
-.05011220
-.04513656
-.04079512
-.03698990
-.02932735
-.02362831
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38 5.50 .0679870800 .068160 .01922100 36.61800 17.34 -.01930290
39 6.00 .0592053800 .059423 .01586800 46.08400 20.59 -.01596523
40 6.50 .0519025400 .052173 .01323600 57.27300 24.23 -.01335042
41 7.00 .0457656200 .046098 .01114300 70.38500 28.29 -.01127661
42 7.50 .0405575700 .040962 .00945830 85.64100 32.81 -.00961323
43 8.00 .0360993200 .036587 .00808860 103.27000 37.80 -.00826709
44 8.50 .0322496900 .032833 .00696420 123.52000 43.29 -.00716864
45 9.00 .0288984200 .029591 .00603310 146.66000 49.32 -.00626602
46 9.50 .0259573200 .026774 .00525590 172.94000 55.92 -.00551995
47 10.00 .0233569200 .024314 .00460290 202.67000 63.10 -.00490090
48 10.50 .0210398200 .022155 .00405020 236.15000 70.92 -.00438510
49 11.00 .0189575400 .020250 .00357980 273.69000 79.39 -.00395471
50 11.50 .0170733900 .018564 .00317710 315.65000 88.54 -.00359522
51 12.00 .0153528600 .017064 .00283050 362.35000 98.42 -.00329527
52 12.50 .0137690000 .015725 .00253090 414.20000 109.05 -.00304587
53 13.00 .0122992700 .014526 .00227050 471.53000 120.47 -.00283940
54 13.50 .0109234900 .013449 .00204340 534.80000 132.71 -.00267010
55 14.00 .0096238130 .012478 .00184450 604.40000 145.80 -.00253302
56 14.50 .0083863080 .011601 .00166960 680.74000 159.79 -.00242418
57 15.00 .0071955670 .010805 .00151530 764.33000 174.69 -.00234025
58 15.50 .0060426060 .010083 .00137870 855.59000 190.57 -.00227864
59 16.00 .0049140680 .009424 .00125740 955.04000 207.44 -.00223700
60 16.50 .0038021000 .008823 .00114940 1063.20000 225.43 -.00221396
61 17.00 .0026975950 .008273 .00105290 1180.60000 244.34 -.00220676
62 17.50 .0015928850 .007768 .00096645 1307.70000 264.43 -.00221518
63 18.00 .0004800625 .007305 .00088883 1445.20000 285.67 -.00223786
64 18.50 -.0006473343 .006878 .00081896 1593.60000 308.11 -.00227396

X=18.0000000000 RO=X/B= 5.3792940000

H2= .50 H1= -50 DEN= -.03125
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F'(X1)=
G"(X1)= 43.600100

00014760  F"(X1)= -.00003048

G"(X1)= 5.520264

D2YY1=-.0000582970  D3YY1=-.0000565466

DELO= .214518 DEL1= -.000637 DEL= .213881

FXX= .0071180230 DFXX= .0008589422 GXX= 1507.306000 DGXX=

FXXJ = FXX + AK*GXX = .0000000000

DFFX=-DFXX+AK*DGXX= -.0022533050 AA

AB=X*DFFX=-.0410414300 AB+AA=.0025798910

DELX= 5727642000 DELAK= .0000008562

AK= -.0000038661

X=18.7866400000 RO=X/B= 5.6143820000

J XX YY=FX+AK*GX FX -DFX GX

64 18.50 .0007171670 .006878 .00081896 1593.60000 308.11
65 19.00 -.0002945242 .006485 .00075592 1753.50000 331.78

X=18.5000000000 RO=X/B= 5.5287190000

H2= .50 Hl= -.50 DEN= -.03125
F'(X1)= .00013240  F"(X1)= -.00002737

G"(X1)= 46.000000 G"(X1)= 4.561523
D2YY1=-.0000454405  D3YY1=-.0000450023

DELO= .356773 DEL1= -.001593 DEL= .355180

X= 18.213880

295.269000

PRIMERA CONDICION

.0384615400

SEGUNDA CONDICION

DGX DYY=-DFX+AK*DGX

-.00201015
-.00203862

X= 18.855180
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FXX= .0065954690 DFXX= .0007741789 GXX= 1705.970000 DGXX=
324.924200

FXXJ = FXX + AK*GXX =
DFFX=-DFXX+AK*DGXX=

AB=X*DFFX=-.0382830200 AB+AA=.0001785147

DELX= -.0435087800

AK= -.0000039179

X=18.8116700000

J XX YY=FX+AK*GX

57 15.00 .
58 15.50
59 16.00
60 16.50
61 17.00
62 17.50
63 18.00
64 18.50

65 19.00 -.

0078104370

.0067308910
.0056823560
.0046573980
.0036473360
.0026448730
.0016426630
.0006346471

0003853240

X=18.5000000000

H2= .50

H1=

F'(X1)= .00013240

G"(X1)= 46.000000

D2YY1=-.0000478225

DELO= .313236
FXX= .0066290100 DFXX= .0007796264 GXX= 1691.984000 DGXX=
FXXJ = FXX + AK*GXX =
DFFX=-DFXX+AK*DGXX=
AB=X*DFFX=-.0384635400 AB+AA=.0000020032

.010805
.010083
.009424
.008823
.008273
.007768
.007305
.006878

DELAK=

.0000000000
-.0020303720

PRIMERA CONDICION

AA

-.0000000518

RO=X/B= 5.6218620000

FX

.006485

-DFX

.00151530
.00137870
.00125740
.00114940
.00105290
.00096645
.00088883
.00081896
.00075592

.0384615400

SEGUNDA CONDICION

GX DGX DYY=-DFX+AK*DGX

764.33000 174.69
855.59000 190.57
955.04000 207.44
1063.20000 225.43
1180.60000 244.34
1307.70000 264.43
1445.20000 285.67
1593.60000 308.11
1753.50000 331.78

RO=X/B= 5.5287190000

-.50

F"(X1)= -.00002737

DEN=

G"(X1)= 4.561523

-.03125

D3YY1=-.0000452385

DEL1= -.001262

-.0000000002

-.0020446310

DEL=

-.00219972

-.00212533

-.00207013
-.00203261
-.00201020
-.00200246
-.00200805
-.00202610
-.00205580

311974  X= 18.811970

PRIMERA CONDICION

AA= .0384615400

SEGUNDA CONDICION

322.878800

121



DELX= .0004850219 DELAK= .0000000006
AK= -.0000039173

X=18.8124600000 RO=X/B= 5.6220970000

J XX YY=FX+AK*GX FX  -DFX GX DGX DYY=-DFX+AK*DGX
57 15.00 .0078108850 .010805 .00151530 764.33000 174.69 -.00219961
58 15.50 .0067313920 .010083 .00137870 855.59000 190.57 -.00212522
59 16.00 .0056829160 .009424 .00125740 955.04000 207.44 -.00207001
60 16.50 .0046580210 .008823 .00114940 1063.20000 225.43 -.00203248
61 17.00 .0036480280 .008273 .00105290 1180.60000 244.34 -.00201005
62 17.50 .0026456390 .007768 .00096645 1307.70000 264.43 -.00200230
63 18.00 .0016435100 .007305 .00088883 1445.20000 285.67 -.00200789
64 18.50 .0006355812 .006878 .00081896 1593.60000 308.11 -.00202592
65 19.00 -.0003842962 .006485 .00075592 1753.50000 331.78 -.00205560
X=18.5000000000 RO=X/B= 5.5287190000

H2= .50 Hl= -.50 DEN= -.03125

F'(X1)= .00013240  F"(X1)= -.00002737

G"(X1)= 46.000000 G"(X1)= 4.561523

D2YY1=-.0000477955  D3YY1=-.0000452358

DELO= .313725 DEL1= -.001265 DEL= .312459 X= 18.812460

FXX= .0066286320 DFXX= .0007795651 GXX= 1692.141000 DGXX=
322.901800

FXXJ = FXX + AK*GXX = -.0000000001 PRIMERA CONDICION
DFFX=-DFXX+AK*DGXX= -.0020444700 AA= 0384615400
AB=X*DFFX= -.0384615100 AB+AA= .0000000246  SEGUNDA CONDICION
H2= .50 Hl= -.50 DEN= -.03125

F'(X1)= .00013240  F"(X1)= -.00002737

G"(X1)= 46.000000 G"(X1)= 4.561523

D2YY1=-.0000477955 D3YY1=-.0000452358

DELO= .313725 DEL1= -.001265 DEL= .312459 X= 19.124920
FXX=.0066286320 DFXX= .0007795651GXX=1692.141000 DGXX= 322.901800
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FXXJ = FXX + AK*GXX =
DFFX=-DFXX+AK*DGXX=

X=18.8124600000

AB=X*DFFX= -.0384615100 AB+AA= .0000000246

FXXJ=

-.0000000001

-.0000000001

VO=

-.0020444700 AA=

1778696000 VR=

PRIMERA CONDICION

.0384615400

RO=X/B= 5.6220970000

SEGUNDA CONDICION
.1778696000

POTENCIAL CENTRAL PARA EL ATOMO DE FIERRO

GRADO DE IONIZACION=
CONSTANTE DE AJUSTE AK =

0

-.0000039173

LA DISTANCIA RADIAL ESTA EN UNIDADES ATOMICAS

LA CARGA 72 = 2*Z*XXJ + 2*R*VO

ESTA EN HARTREES

TABLA DE DATOS PARA EL ATOMO DE FIERRO

R Z2

.000000 52.000000
.011954 49.246160
.023908 46.920290
.089655 37.505110
.209195 27.155320
.358620 19.587700
.597699 12.848320
.836779 9.129872
1.075859 6.866532
1.494248 4.623737
2.091948 3.126946
2.689647 2.465670
3.287346 2.166687
3.885046 2.041364
4.482745 2.000854
5.080444 1.997010

5.678144 1.999954

R Z2

.002988 51.244460
.014942 48.635190
.026896 46.382110
119540 34.338520
.239080 25.301210
418390 17.459180

.657469 11.722310

.896549 8.461896 .956319 7.868775 1.016089

1.135629 6.441807
1.643673 4.121580
2.241373 2.909923
2.839072 2.366989
3.436771 2.123624
4.034471 2.025628
4.632170 1.997876

5.229869 1.998042

R Z2
.005977 50.545080
.017931 48.045520
.029885 45.859010
149425 31.616520
.268965 23.644160
478159 15.670740
717239 10.742400

1.195399 6.058650

1.793098 3.718484

2.390797 2.731988

2.988497 2.286169

3.586196 2.089267

4.183896 2.014115

4.781595 1.996512

5.379294 1.999088

R Z2

.008965 49.881580
.020919 47.474060
.059770 41.260340
.179310 29.243970
.298850 22.154560
.537929 14.151120
777009 9.884665
7.340108
1.344823 5.255202
1.942523 3.392361
2.540222 2.585811
3.137922 2.220238
3.735621 2.062234
4.333320 2.006117
4.931019 1.996374

5.528719 1.999832
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CALCULO DE LA TABLA DEL POTENCIAL CENTRAL DEL ATOMO DE URANIO

GRADO DE IONIZACION =0 NUMERO ATOMICO= 92. NUMERO MASICO = 238.
RADIO NUCLEAR = (0.12E-04*A**1/3)/0.5291720 =
AA= (Z-N+1)/ Z =

.0108695700

B= (Z** 1/3)/0.885341 = 5.0990040000
AK=-0.083(1 - RN/Z)**3 = -.0000001066

J XX YY=FX+AK*GX

1

© 00 N O O b~ w N

e e = S S
o N O U N W N Rk O

19

.01
.02
.03
.04
.05
.06
.07
.08

.09
.10
.20
.30
40
.50
.60
.70
.80
.90

20 1.00

21 1.20
22 1.40
23 1.60
24 1.80

9719800000
9592000000
9469600000
9351900000
.9238300000
9128200000
9021500000

.8917800000
.8817000000
.7930600000
7206399000
6595399000
.6069899000
.5611600000
.5207899000
4849299000
4528599000
4240099000
.3742398000
.3328997000
2980997000
.2684696000

FX

.985450
.971980
.959200
.946960
935190
.923830
.912820
.902150

.891780
.881700
.793060
.720640
.659540
.606990
.561160
.520790
484930
452860
424010
374240
.332900
.298100
.268470

-DFX

.00 1.0000000000 1.000000 1.58807100
.9854500000

1.38956000
1.30930000
1.24897000
1.19910000
1.15600000
1.11774000
1.08319000
1.05161000
1.02246000
99535000
.79423000
.66180000
.56464000
48941000
42917000
.37979000
.33861000
.30378000
.27399000
.22591000
.18904000
16011000
13700000

GX
.00000
.01000
.02002
.03006
.04013
.05022
.06035
.07051
.08071
.09095
10123
.20686
.31862
43778
.56536
.70228
.84938
1.00747
117731
1.35969
1.76504
2.22960
2.75930
3.36050

.0001405325
(3*P1/8*2**1/2)**2/3 = 0.885341

DGX DYY=-DFX+AK*DGX
1.00 -1.58807100
1.00 -1.38956000
1.00 -1.30930000
1.01 -1.24897000
1.01 -1.19910000
1.01 -1.15600000
1.01 -1.11774000
1.02 -1.08319000
1.02 -1.05161000
1.03 -1.02246000
1.03 -.99535010
1.08 -.79423010
1.15 -.66180010
1.23 -.56464010
1.32 -.48941020
1.42 -.42917020
1.52 -.37979020
1.64 -.33861020
1.76 -.30378020
1.89 -.27399020
2.17 -.22591020
2.48 -.18904030
2.82 -.16011030
3.20 -.13700030
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25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46

2.00
2.20
2.40
2.60
2.80
3.00
3.20
3.40
3.60
3.80
4.00
4.50
5.00
5.50
6.00
6.50
7.00
7.50
8.00
8.50
9.00
9.50

47 10.00
48 10.50
49 11.00
50 11.50
51 12.00
52 12.50
53 13.00
54 13.50
55 14.00

.2430096000
.2209495000
.2016994000
1847993000
1698792000
1566291000
1448189000
1342488000
1247386000
.1161684000
.1083982000
0919456500
.0788049500
.0681560900
.0594180900
.0521668900
.0460905000
.0409528700
.0365759900
.0328198300
.0295753700
.0267555700

.0242924000
.0221298300
.0202208300
0185303600
.0170253800
.0156808500
0144757400
0133920000
0124135800

.243010
.220950
.201700
.184800
.169880
156630
.144820
134250
124740
116170
.108400
.091948
.078808
.068160
.059423
.052173
.046098
.040962
.036587
.032833
.029591
026774

.024314
.022155
.020250
.018564
.017064
.015725
.014526
.013449
.012478

.11824000
.10283000
.09002600
.07928600
.07020000
.06245700
.05581300
.05007700
.04509800
.04075300
.03694400
.02927100
.02356000
.01922100
.01586800
.01323600
.01114300
.00945830
.00808860
.00696420
.00603310
.00525590

.00460290
.00405020
.00357980
.00317710
.00283050
.00253090
.00227050
.00204340
.00184450

4.03960
4.80320
5.65820
6.61160
7.67080
8.84340
10.13700
11.56100
13.12200
14.82900
16.69300
22.09400
28.67900
36.61800
46.08400
57.27300
70.38500
85.64100
103.27000
123.52000
146.66000
172.94000
202.67000
236.15000
273.69000
315.65000
362.35000
414.20000
471.53000
534.80000
604.40000

3.60 -.11824040
4.04 -.10283040
4.51 -.09002648
5.08 -.07928654
5.57 -.07020060
6.16 -.06245765
6.79 -.05581372
7.45 -.05007779
8.16 -.04509887
8.92 -.04075395
9.72 -.03694503
11.93 -.02927227
14.47 -.02356154
17.34 -.01922285
20.59 -.01587019
24.23 -.01323858
28.29 -.01114602
32.81 -.00946180
37.80 -.00809263
43.29 -.00696881
49.32 -.00603836
55.92 -.00526186
63.10 -.00460963
70.92 -.00405776
79.39 -.00358826
88.54 -.00318654
98.42 -.00284099
109.05 -.00254252
120.47 -.00228334
132.71 -.00205755
145.80 -.00186004
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56 14.50 .0115284400 .011601 .00166960 680.74000 159.79 -.00168663
57 15.00 .0107235300 .010805 .00151530 764.33000 174.69 -.00153392
58 15.50 .0099918030 .010083 .00137870 855.59000 190.57 -.00139901
59 16.00 .0093223020 .009424 .00125740 955.04000 207.44 -.00127951
60 16.50 .0087095740 .008823 .00114940 1063.20000 225.43 -.00117343
61 17.00 .0081469600 .008273 .00105290 1180.60000 244.34 -.00107894
62 17.50 .0076289130 .007768 .00096645 1307.70000 264.43 -.00099464
63 18.00 .0071507570 .007305 .00088883 1445.20000 285.67 -.00091928
64 18.50 .0067083390 .006878 .00081896 1593.60000 308.11 -.00085180
65 19.00 .0062977950 .006485 .00075592 1753.50000 331.78 -.00079128
66 19.50 .0059160520 .006121 .00069891 1925.60000 356.72 -.00073693
67 20.00 .0055599530 .005785 .00064725 2110.40000 382.97 -.00068807
68 21.00 .0049151660 .005184 .00055766 2521.20000 439.57 -.00060451
69 22.00 .0043457370 .004665 .00048323 2991.50000 501.92 -.00053673
70 23.00 .0038374480 .004213 .00042094 3527.10000 570.40 -.00048174
71 24.00 .0033787160 .003819 .00036849 4134.40000 645.20 -.00043726
72 25.00 .0029600490 .003474 .00032404 4819.90000 727.00 -.00040153
7326.00 .0025731900 .003169 .00028617 5590.70000 815.80 -.00037313
74 28.00 .0018695290 .002660 .00022580 7417.90000 1016.60 -.00033416
7530.00 .0012241200 .002256 .00018067 9679.00000 1250.70 -.00031398
76 35.00 -.0003364809 .001551 .00010891 17707.00000 2003.00 -.00032241
X=30.0000000000 RO=X/B= 5.8835020000

H2= 5.00 Hl= -2.00 DEN=-350.00000

F'(X1)= .00001991  F"(X1)= -.00000242

G"(X1)=126.381400 G"(X1)= 9.347193

D2YY1=.0000064437  D3YY1=-.0000034195

DELO= 3.898700 DEL1= .048273 DEL= 3.946973 X= 33.946970

FXX= .0016729880 DFXX= .0001240230 GXX= 15695.690000

DGXX= 1844.562000
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FXXJ = FXX + AK*GXX = -.0000000081 PRIMERA CONDICION

DFFX=-DFXX+AK*DGXX= -.0003206340 AA= .0108695700

AB=X*DFFX=-.0108845500 AB+AA=.0000149876 SEGUNDA CONDICION

DELX= .0208422500 DELAK= .0000000004
AK= -.0000001062

X=33.9678200000 RO=X/B= 6.6616560000

J XX YY=FX+AK*GX FX -DFX GX DGX DYY=-DFX+AK*DGX
68 21.00 .0049162400 .005184 .00055766 2521.20000 439.57 -.00060433
69 22.00 .0043470110 .004665 .00048323 2991.50000 501.92 -.00053652
70 23.00 .0038389500 .004213 .00042094 3527.10000 570.40 -.00048150
71 24.00 .0033804760 .003819 .00036849 4134.40000 645.20 -.00043699
72 25.00 .0029621010 .003474 .00032404 4819.90000 727.00 -.00040122
73 26.00 .0025755700 .003169 .00028617 5590.70000 815.80 -.00037278
74 28.00 .0018726880 .002660 .00022580 7417.90000 1016.60 -.00033373
75 30.00 .0012282410 .002256 .00018067 9679.00000 1250.70 -.00031345
76 35.00 -.0003289418 .001551 .00010891 17707.00000 2003.00 -.00032156

X=30.0000000000 RO=X/B= 5.8835020000

H2= 5.00 Hl= -2.00 DEN=-350.00000

F'(X1)= .00001991  F"(X1)= -.00000242

G"(X1)=126.381400 G"(X1)= 9.347193

D2YY1=.0000064975 D3YY1=-.0000034155

DELO= 3.918471 DEL1= .049754 DEL= 3.968225 X= 33.968220

FXX= .0016704210 DFXX= .0001237180 GXX= 15734.460000 DGXX=
1847.759000

FXXJ = FXX + AK*GXX = -.0000000086 PRIMERA CONDICION
DFFX=-DFXX+AK*DGXX= -.0003198831 AA= .0108695700
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AB=X*DFFX=-.0108658600 AB+AA=.0000037044 SEGUNDA CONDICION
DELX= -.0051704070 DELAK= -.0000000001
AK= -.0000001063

X=33.9630500000 RO=X/B= 6.6607230000

J XX YY=FX+AK*GX FX -DFX GX DGX DYY=-DFX+AK*DGX
68 21.00 .0049159750 .005184 .00055766 2521.20000 439.57 -.00060437
69 22.00 .0043466970 .004665 .00048323 2991.50000 501.92 -.00053657
70 23.00 .0038385790 .004213 .00042094 3527.10000 570.40 -.00048156
71 24.00 .0033800420 .003819 .00036849 4134.40000 645.20 -.00043705
72 25.00 .0029615950 .003474 .00032404 4819.90000 727.00 -.00040130
73 26.00 .0025749830 .003169 .00028617 5590.70000 815.80 -.00037286
74 28.00 .0018719080 .002660 .00022580 7417.90000 1016.60 -.00033383
75 30.00 .0012272230 .002256 .00018067 9679.00000 1250.70 -.00031358
76 35.00 -.0003308031 .001551 .00010891 17707.00000 2003.00 -.00032177

X=30.0000000000 RO=X/B= 5.8835020000
H2= 5.00 H1= -2.00 DEN=-350.00000
F"(X1)= .00001991 F"(X1)= -.00000242

G"(X1)=126.381400 G"(X1)= 9.347193
D2YY1=.0000064842  D3YY1=-.0000034165
DELO= 3.913583 DEL1= .049386 DEL= 3.962969 X= 33.962970

FXX= .0016710550 DFXX= .0001237935 GXX=15724.860000 DGXX=
1846.968000

FXXJ = FXX + AK*GXX = -.0000000084 PRIMERA CONDICION
DFFX=-DFXX+AK*DGXX= -.0003200687 AA= .0108695700
AB=X*DFFX=-.0108704800 AB+AA=.0000009197 SEGUNDA CONDICION

H2= 5.00 H1= -2.00 DEN=-350.00000
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F"(X1)= .00001991

G"(X1)=126.381400

D2YY1=.0000064842

DELO= 3.913583

DEL1=

F"(X1)= -.00000242
G"(X1)= 9.347193

D3YY1=-.0000034165

.049386

DEL=

3.962969 X=

37.925940

FXX= .0016710550 DFXX= .0001237935 GXX=15724.860000 DGXX=

1846.968000

FXXJ = FXX + AK*GXX =
DFFX=-DFXX+AK*DGXX=

X=33.9629700000

AB=X*DFFX=-.0108704800 AB+AA=.0000009197

FXXJ=

-.0000000084

-.0000000084
-.0003200687

PRIMERA CONDICION

AA=

RO=X/B= 6.6607070000

VO=

1501342000 VR=

.0108695700

SEGUNDA CONDICION
.1501341000

POTENCIAL CENTRAL PARA EL ATOMO DE URANIO

GRADO DE IONIZACION = 0

CONSTANTE DE AJUSTE AK =

-.0000001063

LA DISTANCIA RADIAL ESTA EN UNIDADES ATOMICAS

LA CARGA Z2 = 2*Z*XXJ + 2*R*VO

ESTA EN HARTREES

TABLA DE DATOS PARA EL ATOMO DE URANIO

R Z2
.000000184.000000
.007845174.243000
.015689166.000300
.058835132.615400
137282 95.866550
.235340 68.930790
.392233 44.831540

R Z2

.001961181.323400
.009806172.077900
.017651164.092800
.078447 121.378900 .
156893 89.274210
.274563 61.335990
431457 40.784260

R Z2

.003922178.845500
.011767169.988300
.019612162.238700

098058111.715600
.176505 83.379220
313787 54.944560
470680 37.254020

R Z2

.005884176.494600
.013728167.963000
.039223145.934800
.117670103.288800

196117 78.076700
.353010 49.504410
.509903 34.156180
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.549127 31.422660

.706020 23.163900

.980584 14.794550
1.372817 8.892870
1.765051 5.971865
2.157284 4.368412
2.549517 3.429104
2.941751 2.856490
3.333984 2.500201
3.726218 2.277763
4.314568 2.095321
5.099035 2.004876

.588350 28.996410
745244 21.598760

627573 26.835120

.784467 20.180820

1.078642 12.864610 1.176700 11.286260

1.470875 7.976991 1.568934

1.863109
2.255342
2.647576
3.039809
3.432043
3.824276
4.510684
5.491268

5.482467
4.086812
3.259142
2.751301
2.434331
2.236976
2.060715
1.993286

1.961167
2.353401
2.745634
3.137867
3.530101
3.922334
4.706801
5.883502

7.201090

5.058690
3.839343
3.108561
2.657562
2.375803
2.200909
2.035232
1.992439

.666797 24.901990
.882525 17.182990

1.274759
1.666992
2.059226
2.451459
2.843693
3.235926
3.628159
4.118451
4.902918
6.864085

9.981482
6.539402
4.690223
3.621397
2.975144
2.574271
2.323850
2.141180
2.017125
2.000201

130



ANEXO 6

TAREAS QUE REALIZA EL PROGRAMA ELIG PARA EL CALCULO DE FUNCIONES
DE ONDA EN ELECTRONES LIGADOS

Cdédigo Tarea

A03 Descripcion del orbital electrénico ligado cuya funcién de onda se calcula.

A05 Calculo de los polinomios de interpolacién de la energia potencial:

- Numero de intervalos de interpolacion.

- Coordenadas radiales de los intervalos.

- Grados de los polinomios de interpolacion.

A04 Informacion sobre la energia potencial electrostatica atomica.

- Numero de datos en la tabla de esta energia potencial.

- Tabla de distancias radiales y doble de la carga nuclear efectiva.

- Numero Z y nimero de masa A del atomo, y nimero total de electrones
presentes.

A06 Informacion sobre la grilla de integracion de la ecuacién de onda:

- Numero de intervalos.

- Tabla de las coordenadas radiales de los intervalos de integracion.

- Numero de pasos de integracion en cada intervalo.

AQ07 | Valor inicial del doble del autovalor de energia del orbital por calcular

Al0 Datos sobre las propiedades del orbital por calcular:

- Valor del momento angular orbital.

- Valor del nUmero cuantico relativistico.

- Factor de aplicacion para incluir la energia de la interaccion fina.

- Factor de aplicacién para incluir la energia relativistica por masa.

Al4 | Valor de la correccion inicial en el autovalor para la primera iteracion y de la
correccion final como criterio de convergencia.

Al5 Datos requeridos para la integracién hacia adentro de la ecuacién de onda:

- Valor del intervalo donde se inicia la integracion de la ecuacion de
onda hacia adentro.

- Ubicacion del punto de la grilla donde se comparan los valores de la
funcién de onda y su derivada para calcular la siguiente correccion en
el autovalor

Al7 Se ordena llevar a cabo la integracion de la ecuacion de onda si se cuenta
con toda la informacién requerida.

- Selleva a cabo hasta 16 iteraciones para hallar un nuevo autovalor que
cumpla con el criterio de convergencia. Se listan los resultados de cada
iteracion.

- Si no se cumple con este requisito se da por terminado el proceso de
integracion.

Al8 Se lleva a cabo el proceso de normalizacion de la funcion de onda.

A26 Se determina el nimero de ceros de la funcion de onda calculada y se
determina el nUmero cuantico principal del orbital calculado. De esta manera
el programador se entera si la funcion de onda calculada corresponde al
orbital deseado. Si no fuera asi, este resultado permite deducir un nuevo valor
inicial del autovalor para un siguiente intento,
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A28

Se guardan los resultados de la funcién de onda calculada. Esto incluye:
- Descripcion del orbital.

- Numero de pasos de la grilla de integracion.

- Numero de intervalos de integracion utilizados.

- Energia del orbital calculado.

- Tabla de la componente radial de la componente principal.

- Tabla de la componente radial de la componente secundaria.

A27

Se da por terminada la tarea.

0A03

FIERRO N=1 L=0 J=1/2 K=-1 Z=26 A=56

O0AO05

OINTERVALOS Y GRADOS DE LAS CURVAS DE AJUSTE

.000000 .028000 .200000 .330000 .800000 1.250000 2.150000 3.000000

4.500000 6.100000 10.000000 30.000000

33222222111
0A04

TABLA DEL RADIO Y DEL DOBLE DE LA CARGA DEL ELEMENTO

.000000 52.000000
.011954 49.246160
.023908 46.920290
.089655 37.505110
.209195 27.155330
.358620 19.587710
.597699 12.848340
.836779 9.129896
1.075859 6.866562
1.494248 4.623778
2.091948 3.127003
2.689647 2.465740
3.287346 2.166769
3.885046 2.041455
4.482745 2.000950
5.080444 2.000000
5.678144 2.000000

.002988 51.244460
.014942 48.635190
.026896 46.382110
.119540 34.338520
.239080 25.301210
1418390 17.459190
.657469 11.722330
.896549 8.461921
1.135629 6.441838
1.643673 4.121625
2.241373 2.909983
2.839072 2.367063
3.436771 2.123709
4.034471 2.025721
4.632170 2.000004
5.229869 2.000000
5.827569 2.000000

.005977 50.545080
.017931 48.045520
.029885 45.859010
149425 31.616530
.268965 23.644170
478159 15.670750
717239 10.742420

1.195399
1.793098
2.390797
2.988497
3.586196
4.183896
4.781595
5.379294
5.976994

6.058683
3.718533
2.732052
2.286246
2.089355
2.014210
2.000000
2.000000
2.000000

.008965 49.881580
.020919 47.474070
.059770 41.260340
179310 29.243970
.298850 22.154560
537929 14.151130
777009 9.884687

956319 7.868803 1.016089 7.340136

1.344823 5.255239
1.942523 3.392413
2.540222 2.585878
3.137922 2.220317
3.735621 2.062323
4.333320 2.006212
4.931019 2.000000
5.528719 2.000000
6.275843 2.000000
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6.574693 2.000000 6.873542 2.000000 7.172392 2.000000 7.471242 2.000000
7.770092 2.000000 8.367791 2.000000 8.965490 2.000000 10.459740 2.000000
11.953990 2.000000 12.551690 2.000000 14.942480 2.000000 17.930980 2.000000
20.919480 2.000000 23.907970 2.000000 26.896470 2.000000 29.884970 2.000000

LA CARGA NUCLEAR ES 26.0 Y EL NUMERO DE MASA ES 56.0 Y EL NUMERO DE
ELECTRONES ES 26.0

Ingrese el valor de BETA
AJUSTE DE CURVA PARA EL POTENCIAL ATOMICO
NUMERO DE INTERVALO ERROR ESTANDAR GRADO DEL POLINOMIO
1 .469E-02 3
.215E-01
.663E-02
.773E-01
.100E-01
A77E-01
.359E-02
.373E-02

© 00 N oo o b~ W N

.114E-05
10 .000E+00
11 .000E+00

B R, R NN NN NN W

0A06

21 INTERVALOS DE INTEGRACION. PUNTOS EXTREMOS Y NUMERO DE PASOS
.000001 .000011 .000031 .000071 .000151 .000311 .000631 .001271
.002551 .005111 .010231 .020471 .040951 .081911 .163831 .327671
777351 1.510711 3.021421 6.042841 12.085681 24.171361

10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 20 20 20

0AO07
OVALOR DE ENTRADA DE 2E = -.35000000E+03
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0A10
OMOMENTUM ANGULAR L= 0
EL NUMERO CUANTICO RELATIVISTICO ES -1.00
LA CORRECCION RELATIVISTA POR VELOCIDAD TIENE UN PESO =
LA CORRECCION DE SPIN SE TOMA CON UN PESO= 1.00
-350.000000000000000
02ZP O DELT2ZP CALCULADO DE LAS CURVAS DE AJUSTE
OINTERVALO DE R = .000001 AR= .000011
.899004 1.348431 1.797769 2.246987 2.696056
3.144946 3.593627 4.042069 4.490242 4.938117
5.385663 5.832851 6.279650 6.726032 7.171966
7.617422 8.062370 8.506781 8.950624 9.393870
9.836490
OINTERVALO DE R= .000011 AR = .000031
9.836490 10.719727 11.600099 12.477364 13.351286
14.221624 15.088140 15.950595 16.808750 17.662366
18.511205 19.355027 20.193594 21.026667 21.854006
22.675373 23.490530 24.299236 25.101254 25.896345
26.684269
OINTERVALO DE R = .000031 AR = .000071

26.684269
34.116798
40.569911
45.804727
49.582363

OINTERVALO DER =

49.582363
51.972095
51.966983
51.961873
51.956764

28.237661
35.493418
41.721983
46.684473

50.631897
51.971072
51.965961
51.960851

.000071 AR =

29.759522 31.247939
36.828951 38.121484
42.823411 43.872285
47.504020 48.261459

.000151
51.394773 51.855703
51.970050 51.969027
51.964938 51.963916
51.959829 51.958807

32.701001
39.369108
44.866694
48.954876

51.973118
51.968005
51.962894
51.957786

1.00
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OINTERVALO DER =

51.956764
51.946554
51.936351
51.926156
51.915970

OINTERVALO DER =

51.915970
51.895619
51.875300
51.855013
51.834756

OINTERVALO DER =

51.834756
51.794337
51.754040
51.713867
51.673817

OINTERVALO DER =

51.673817
51.594080
51.514824
51.436045
51.357737

OINTERVALO DER =

51.357737
51.202513
51.049110
50.897485
50.747598

51.954722
51.944513
51.934312
51.924118

51.911897
51.891553
51.871240
51.850959

51.826662
51.786267
51.745996
51.705847

51.657830
51.578190
51.499031
51.420346

51.326545
51.171688
51.018644
50.867370

.000151 AR = .000311

51.952679 51.950637
51.942472 51.940431
51.932272 51.930233
51.922081 51.920043

.000311 AR= .000631

51.907826 51.903756
51.887488 51.883424
51.867182 51.863124
51.846906 51.842855

.000631 AR= .001271

51.818574 51.810490
51.778203 51.770144
51.737956 51.729922
51.697832 51.689822

.001271 AR = .002551

51.641864 51.625916
51.562320 51.546469
51.483256 51.467500
51.404666 51.389004

.002551 AR= .005111

51.295426 51.264382
51.140936 51.110255
50.988249 50.957925
50.837324 50.807347

51.948595
51.938391
51.928195
51.918006

51.899687
51.879362
51.859068
51.838805

51.802411
51.762090
51.721892
51.681817

51.609988
51.530637
51.451763
51.373361

51.233411
51.079647
50.927670
50.777438
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OINTERVALO DER =

50.747598
50.452863
50.164569
49.882378
49.605952

OINTERVALO DER =

49.605952
49.069051
48.551167
48.049602
47.561659

OINTERVALO DER =

47.561659
46.615845
45.714631
44.872504
44.057267

OINTERVALO DER =

44.057267
42.504220
41.049002
39.685128
38.406113

OINTERVALO DER =

38.406113
36.076709
34.008902
32.150801
30.450518

50.688119
50.394700
50.107653
49.826642

49.496921
48.964039
48.449635
47.951010

47.369691
46.430026
45.544015
44.707331

43.738520
42.205557
40.769127
39.422744

37.916813
35.643880
33.622166
31.799780

.005111 AR = .010231

50.628909 50.569965
50.336791 50.279135
50.050979 49.994543
49.771134 49.715852

.010231 AR = .020471

49.388737 49.281379
48.859767 48.756211
48.348734 48.248443
47.852941 47.755374

.020471 AR = .040951

47.179299 46.990309
46.244919 46.059192
45.374501 45.206083
44.543228 44.380187

.040951 AR= .081911

43.423893 43.113336
41.910756 41.619765
40.492855 40.220132
39.163702 38.907951

.081911 AR= .163831

37.439639 36.974173
35.221100 34.807954
33.243403 32.872198
31.454656 31.115014

50.511284
50.221728
49.938344
49.660792

49.174824
48.653352
48.148739
47.658287

46.802548
45.886354
45.038752
44.218202

42.806795
41.332530
39.950907
38.655438

36.520002
34.404026
32.508136
30.780440
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OINTERVALO DER =

30.450518 29.802970
27.441614 26.909498
24.917983 24.454340
22.736719 22.341551

20.897823

OINTERVALO DER =

20.897823
16.854514
13.822927
11.521287
9.949596

OINTERVALO DER =

9.949596
7.835597
6.379153
5.319590
4.580434

4.580434
3.487259
2.877495
2.499217
2.256167

2.256167
2.137458
2.056272
2.012609
2.000002
2.000001
2.000000

19.805346
16.189801
13.304203
11.148553

9.384039
7.501721
6.151746
5.160858

4.315540
3.338013
2.789508
2.442058

2.229423
2.118219
2.044538
2.008379
2.000001
2.000001
2.000000

163831 AR= .327671

29.169050 28.545436
26.391077 25.886351
24.004393 23.568140
21.960077 21.592298

327671 AR= 777351

19.023841 18.271534
15.554285 14.947968
12.814677 12.354349
10.805017 10.490678

27.928808
25.395319
23.145582
21.238213

17.548425
14.370848
11.923219
10.205538

777351 AR =

8.964988
7.189138
5.945632
5.007576

OINTERVALO DE R = 1.510711 AR =

4.073775
3.211897
2.707687
2.391064

OINTERVALO DE R = 3.021421 AR =

2.204180
2.100481
2.034304
2.005651
2.000001
2.000001
2.000000

8.567231
6.897850
5.653406
4.859745

3.855140
3.108910
2.632032
2.346236

2.180439
2.084244
2.025572
2.004423
2.000001
2.000001
2.000000

1.510711

8.190767
6.627855
5.483773
4.717364

3.021421

3.659634
2.971646
2.562542
2.307573

6.042841

2.158198
2.069508
2.018340
2.004695
2.000001
2.000001
2.000000
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2.000000 2.000000 2.000000 2.000000 1.999999

1.999999

OINTERVALO DE R = 6.042841 AR = 12.085681

1.999999
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

OINTERVALO DE R =12.085681 AR = 24.171361

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
0Al4

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

OINCREMENTO INICIAL Y FINAL EN 2E
.40000000E+02 .10000000E-02

0A15

INTEGRACION HACIA ADENTRO SE INICIA EN EL INTERVALO 17

COMPARACION SE HACE A 2 PASOS DEL INTERVALO 14

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

Y
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0A17
341.757013404535300

0D1 = -.208561E+02
341.757013404535300

0D1 = -.156605E+02

DE2 = .400000E+02
-270.000000000000000
262.403114321358700

0D1 = .117644E+02

DE2 = -.171587E+02
-287.158708794882700
279.437599798222900

0D1= .101597E+01

DE2 = -.162189E+01
-288.780596283834800
281.047339854634600

0D1= .171776E+00

DE2 = -.330020E+00
-289.110616415456700
281.374879662465200

0D1 = .292709E-02

DE2 = -.572107E-02
-289.116337485597000
281.380557709334900

0D1 = .855485E-05

VALOR PROPIO 2E =-.289116354E+03 =-.39336274E+01 keV

-350.000000000000000

-310.000000000000000

-270.000000000000000

-287.158708794882700

-288.780596283834800

-289.110616415456700

-289.116337485597000

ENCONTRADO DESPUES DE, 6 ITERACIONES

0A18

LOS FACTORES DE NORMALIZACION SON

357

357

357

357

357

357

357

.30452E+04

.20105E+01
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0A26
NUMERO DE CEROS = 0

NUMERO CUANTICO PRINCIPAL N = 1
ANGULAR L= 0

NUMERO CUANTICO DEL MOMENTUM

NUMERO CUANTICO EFECTIVO NX =
EL DEFECTO CUANTICO = .941188
EL CORRIMIENTO DE FASE EXTRAPOLADO ES = 2.956830 RAD
0A28

0A27

O0AO03

.058812

Bariol N=1L=0 J=1/2 K=-1 Z=56 A=130

0AO05

OINTERVALOS Y GRADOS DE LAS CURVAS DE AJUSTE
.000000 .020000 .120000 .400000 .800000 1.250000 2.500000 3.300000
4.500000 7.500000 13.000000 27.600000

33334443222

0A04

TABLA DEL RADIO Y DEL DOBLE DE LA CARGA DEL ELEMENTO

.000000112.000000 .002314110.370400 .004628108.861800 .006942107.430400
.009256106.059500 .011570104.741300 .013885103.469000 .016199102.235800

.018513101.040800 .020827 99.879360 .023141 98.750400 .046282 88.822720

.069423 80.711680
.161987 58.328480
277691 41.914880
462819 27.217120
.647947 19.026560
.833074 13.970880

.092564 73.868480
.185128 54.312160
.323973 37.284800
.509101 24.746400
.694229 17.542560
.879356 13.011040

115705 67.982880
.208269 50.720320
.370255 33.387200
.555383 22.590400
.740510 16.219840
.925638 12.140800

.138846 62.849920
.231410 47.489120
416537 30.068640
.601665 20.697600
.786792 15.036000
1.041343 10.298180

1.157048 8.826496
1.619867 5.162976
2.082686 3.314192
2.545505 2.268000
3.008324 1.626912

1.272752 7.633920
1.735571 4.587744
2.198390 2.998688
2.661209 2.079168
3.124028 1.506288

1.388457 6.655376
1.851276 4.097744
2.314095 2.723168
2.776914 1.911168
3.239733 1.397536

1.504162 5.843376
1.966981 3.677296
2.429800 2.481360
2.892619 1.761200
3.355438 1.299312
3.471143 1.210160 3.586848 1.129296

3.702552 1.055499 3.818257 .988165
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3.933962
4.396781
5.091010

.926554 4.049666
.726286 4.512486
.522435 5.322419
.354939 6.479466

.870050 4.165371
.685586 4.628191
471901 5.553828
297942 6.942286

.818138 4.281076
.647909 4.859600
A27773 5.785238
.252650 8.099333

.770358
.580597
.389066

6.016647 173701
9.256381 .124723 9.719200 .092684 11.570480 .070813 13.884570 .044118
16.198670 .029374 18.512760 .020558 20.826860 .014958 23.140950 .011227

LA CARGA NUCLEAR ES 56.0 Y EL NUMERO DE MASA ES 130.0 Y EL NUMERO DE
ELECTRONES ES 56.0

Ingrese el valor de BETA
AJUSTE DE CURVA PARA EL POTENCIAL ATOMICO
NUMERO DE INTERVALO ERROR ESTANDAR GRADO DEL POLINOMIO

1 .861E-02 3
2 .238E-01 3
3 .290E-01 3
4 122E-01 3
5 .000E+00 4
6 .187E-02 4
7 172E-04 4
8 .191E-03 3
9 A58E-02 2
10 .109E-01 2
11 .915E-03 2
0A06

21 INTERVALOS DE INTEGRACION. PUNTOS EXTREMOS Y NUMERO DE PASOS
.000001 .000011 .000031 .000071 .000151 .000311 .000631 .001271
.002551 .005111 .010231 .020471 .040951 .081911 .163831 .327671
777351 1.510711 3.021421 6.042841 12.085681 24.171361

10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 20 20 40

40
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0A07

OVALOR DE ENTRADA DE 2E = -.15000000E+04
0A10

OMOMENTUM ANGULAR L= 0

EL NUMERO CUANTICO RELATIVISTICO ES -1.00

LA CORRECCION RELATIVISTA POR VELOCIDAD TIENE UN PESO =

LA CORRECCION DE SPIN SE TOMA CON UN PESO= 1.00
-1500.000000000000000
02ZP O DELT2ZP CALCULADO DE LAS CURVAS DE AJUSTE
OINTERVALO DE R = .000001 AR= .000011
1.462400 2.193530 2.924578 3.655515 4.386313
5.116945 5.847383 6.577599 7.307566 8.037256
8.766641 9.495694 10.224387 10.952691 11.680580
12.408026 13.135001 13.861478 14.587427 15.312823
16.037637
OINTERVALO DE R= .000011 AR = .000031

16.037637
23.247683
30.369073
37.374105
44.235072

OINTERVALO DER =

44.235072
57.413995
69.684205
80.824066
90.611940

17.485409
24.679940
31.780275
38.758710

46.932915
59.947826
72.009698
82.896892

.000031 AR =

18.930521 20.372752
26.108429 27.532929
33.186601 34.587828
40.137331 41.509746

.000071
49.601502 52.239059
62.443536 64.899351
74.288203 76.517948
84.913866 86.873213

21.811879
28.953218
35.983737
42.875733

54.843815
67.313499
78.697160
88.773162

OINTERVALO DE R = .000071 AR = .000151

90.611940 94.098886 97.319868 100.260700 102.907199
105.245178 107.260453 108.938840 110.266154 111.228209
111.810822 111.910656 111.907797 111.904939 111.902080

111.899222 111.896365 111.893507 111.890650 111.887793

1.00
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111.884937

OINTERVALO DE R = .000151 AR =
111.884937 111.879225 111.873514
111.856388 111.850682 111.844978
111.827870 111.822170 111.816471
111.799382 111.793688 111.787995
111.770924

OINTERVALO DE R = .000311 AR =
111.770924 111.759549 111.748179
111.714098 111.702747 111.691401
111.657391 111.646064 111.634741
111.600803 111.589499 111.578201
111.544333

OINTERVALO DE R = .000631 AR =
111.544333 111.521778 111.499242
111.431747 111.409287 111.386844
111.319630 111.297263 111.274914
111.207978 111.185703 111.163446
111.096787

OINTERVALO DER = .001271 AR =
111.096787 111.052438 111.008163
110.875773 110.831787 110.787873
110.656560 110.612931 110.569373
110.439119 110.395841 110.352633
110.223421

OINTERVALO DER = .002551 AR =
110.223421 110.137623 110.052098
109.797136 109.712681 109.628489
109.377471 109.294313 109.211407
108.964195 108.882285 108.800620
108.557072

.000311
111.867804
111.839274
111.810774
111.782304

.000631
111.736814
111.680059
111.623424
111.566907

.001271
111.476725
111.364421
111.252583
111.141208

.002551
110.963961
110.744031
110.525885
110.309493

.005111
109.966842
109.544558
109.128754
108.719198

111.862096
111.833571
111.805077
111.776613

111.725453
111.668722
111.612111
111.555617

111.454227
111.342016
111.230271
111.118988

110.919831
110.700260
110.482467
110.266423

109.881856
109.460886
109.046350
108.638016
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OINTERVALO DE R = .005111 AR =
108.557072 108.395895 108.235649
107.760359 107.603695 107.447888
106.985466 106.832942 106.681202
106.230530 106.081773 105.933725
105.493684

OINTERVALO DER = .010231 AR =
105.493684 105.203593 104.915979
104.066804 103.787904 103.510883
102.689908 102.419214 102.149803
101.348076 101.082604 100.817818
100.040013

OINTERVALO DER = .020471 AR =

.010231
108.076322
107.292924
106.530229
105.786370

.020471
104.630722
103.235623
101.881556
100.553600

.040951

107.917896
107.138789
106.380010
105.639695

104.347704
102.962005
101.614353
100.289829

100.040013 99.545697 99.055789 98.570251 98.089044

97.612130 97.139472 96.671032 96.206770
95.290631 94.838678 94.390751 93.946813
93.070751 92.638549 92.210184 91.785617

90.947725

OINTERVALO DER =

90.947725
86.973181
83.328887
79.976730
76.878597

OINTERVALO DER =

76.878597
71.291956
66.198482
61.920295
58.019024

90.124566
86.219122
82.636304
79.338001

75.701934
70.251434
65.311332
61.110794

.040951 AR= .081911

89.315838 88.521234
85.477967 84.749413
81.955102 81.284975
78.709128 78.089807

.081911 AR= .163831

74557378 73.442488
69.230823 68.227683
64.440165 63.584754
60.316142 59.536115

95.746649
93.506826
91.364810

87.740450
84.033155
80.625620
77.479731

72.354828
67.239576
62.744873
58.770484
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OINTERVALO DER =

163831 AR= .327671

58.019024 56.557709 55.150359 53.795160 52.490301
51.233970 50.024354 48.859641 47.738019 46.657676
45.616799 44.613577 43.646198 42.712848 41.811717
40.940991 40.098859 39.283509 38.493128 37.725904
36.980025

OINTERVALO DER = .327671 AR= .777351
36.980025 35.027825 33.185298 31.414977 29.990017
28.574099 27.245216 25.998881 24.830604 23.735898
22.710273 21.749241 20.848313 20.003000 19.208815
18.461267 17.755869 17.088132 16.453567 15.847686
15.266000

OINTERVALO DER = .777351 AR = 1.510711
15.266000 14.394301 13.594449 12.854490 12.169760
11.535733 10.948022 10.402377 9.894686 9.420976
8.977411 8.560296 8.166070 7.807648 7.469713
7.150583 6.849209 6.564581 6.295727 6.041714
5.801645

OINTERVALO DE R = 1.510711 AR = 3.021421
5.801645 5.568048 5.347438 5.138962 4.941811
4755215 4.578451 4.410835 4.251729 4.100534
3.956697 3.819706 3.689092 3.564429 3.445332
3.331462 3.222518 3.118247 3.018434 2.922909
2.831546 2.744257 2.661003 2.581781 2.506636
2435654 2.368962 2.294268 2.229168 2.166540
2.106277 2.048273 1.992430 1.938649 1.886838
1.836908 1.788773 1.742353 1.697569 1.654348
1.612620

OINTERVALO DE R = 3.021421 AR = 6.042841

1.612620 1.533381 1.459369 1.390162 1.325017
1.264712 1.207857 1.154279 1.103807 1.056268
929528 .891999 .856543

1.011490

969300
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.822987
.674446
571709
482846
407856
.346738

791159
.652789
.552827
466738
.394522

.760886
.631687
.534499
451185
381744

.731996
.611139
516726
436187
.369520

704318
591147
499509
421744
357852

OINTERVALO DE R = 6.042841 AR = 12.085681

.346738
.299494
.266124
.246626
.211006
.185693
.162884
142581
124782
.109489
.096701
.086418
.078640
.073368
.070600
.070338
.072581

.336180
291710
261114
244391
205743
1180931
158623
138820
121523
106731
.094444
.084662
077385
.072614
.070347
.070586

.326176
.284481
.256660
242711
.200580
176269
.154462
135161
.118364
.104073
.092287
.083006
.076231
.071960
.070195
.070935

316727
277807
.252760
.241586
.195518
171707
.150401
131601
115306
101516
.090231
.081451
.075176
.071407
.070142
.071383

.307833
.271688
.249416
.241016
.190555
167245
146441
128141
112347
.099058
.088274
.079996
.074222
.070953
.070190
.071932

OINTERVALO DE R =12.085681 AR = 24.171361

.072581
.084582
.045617
.040691
.036149
.031991
.028217

.074180
.088185
.044601
.039752
.035287
.031205
.027509

.076179
.048758
.043601
.038828
.034440
.030435
.026815

.078579
.047696
.042615
.037920
.033608
.029681
.026137

.081380
.046649
.041646
.037027
.032792
.028941
.025475
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.024828 .024196 .023579 .022978 .022393
.021822 .021267 .020728 .020204 .019695
.019201 .018723 .018260 .017813 .017381
.016964 .016563 .016177 .015807 .015451
.015112 .014787 .014478 .014184 .013906
.013643 .013396 .013163 .012946 .012745
.012559 .012388 .012233 .012093 .011968
.011859 .011765 .011686 .011623 .011575
.011543 .011526 .011524 .011538 .011567

.011611
0A14

OINCREMENTO INICIAL Y FINAL EN 2E
.10000000E+03 .10000000E-04

0A15

INTEGRACION HACIA ADENTRO SE INICIA EN EL INTERVALO 16

COMPARACION SE HACE A 2 PASOS DEL INTERVALO 13

0A17
1441.903204793847000
0D1 = .668173E+01
1441.903204793847000
0D1 = .302662E+02
DE2 = -.750000E+02
-1475.000000000000000
1417.873841232184000
0D1 = .182160E+02
DE2 = -.750000E+02
-1550.000000000000000
1489.912008794142000
0D1 = -.111398E+02
DE2 = .284607E+02
-1521.539338835338000
1462.592923806361000

-1500.000000000000000

-1400.000000000000000

-1475.000000000000000

-1550.000000000000000

-1521.539338835338000

336

336

336

336

336
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0D1 = -.170841E+01
DE2 = .515538E+01

-1516.383958788495000

1457.642022345199000 -1516.383958788495000 336
0D1 = .189323E+00
DE2 = -.514314E+00

-1516.898272929374000

1458.135968947075000 -1516.898272929374000 336
0D1 = -.292589E-02
DE2 = .782751E-02

-1516.890445423026000

1458.128451473396000 -1516.890445423026000 336
0D1 = -.494300E-05
DE2 = .132461E-04

-1516.890432176879000

1458.128438751903000 -1516.890432176879000 336
0D1 = .129305E-09
VALOR PROPIO 2E =-.151689043E+04 =-.20638340E+02 keV
ENCONTRADO DESPUES DE, 8 ITERACIONES
0A18
LOS FACTORES DE NORMALIZACION SON  .14183E+05 .12294E-01
0A26
NUMERO DE CEROS = 0

NUMERO CUANTICO PRINCIPAL N = 1 NUMERO CUANTICO DEL MOMENTUM
ANGULARL= 0

NUMERO CUANTICO EFECTIVO NX = .025676

EL DEFECTO CUANTICO= .974324

EL CORRIMIENTO DE FASE EXTRAPOLADO ES= 3.060930 RAD
0A28

0A27
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A03
URANIO 1IMAS N=1 L=0 J=1/2 K=-1 Z=92 A=238

0A05
OINTERVALOS Y GRADOS DE LAS CURVAS DE AJUSTE
.000000 .011000 .040000 .130000 .400000 .800000 1.400000 2.300000
3.000000 5.500000 80.000000
4433333210
0A04
TABLA DEL RADIO Y DEL DOBLE DE LA CARGA DEL ELEMENTO

.000000184.000000
.007845174.243000
.015689166.000300
.058835132.615400
137282 95.866600
.235340 68.930870
.392233 44.831660
549127 31.422820
.706020 23.164120

.001961181.323400
.009806172.077900
.017651164.092800
.078447121.378900

.156893 89.274260
.274563 61.336080
431457 40.784390
.588350 28.996590
145244 21.598990

.003922178.845500
.011767169.988300
.019612162.238700
.098058111.715600

.005884176.494600
.013728167.963000
.039223145.934800
.117670103.288800

.176505 83.379270
.313787 54.944660
470680 37.254170
.627573 26.835320
.784467 20.181060

196117 78.076760
.353010 49.504520
.509903 34.156340
.666797 24.902200
.882525 17.183270

.980584 14.794850
1.372817 8.893291
1.765051 5.972404
2.157284 4.369069
2.549517 3.429873

1.078642 12.864940 1.176700 11.286620 1.274759 9.981874
1.470875 7.977441 1.568934 7.201571 1.666992 6.539912
1.863109 5.483036 1.961167 5.059287 2.059226 4.690850
2.255342 4.087496 2.353401 3.840056 2.451459 3.622138
2.647576 3.259940 2.745634 3.109386 2.843693 2.975997
3.039809
3.432043
3.824276
4.510684
5.099035 2.006243 5.491268
20.000000 2.000000 40.000000 2.000000 80.000000 2.000000

2.941751 2.857369 2.752208 3.137867 2.658496 3.235926 2.575230

3.333984 2.501186 2.435342 3.530101 2.376839 3.628159 2.324911

3.726218 2.278849 2.238086 3.922334 2.202042 4.118451 2.142358

4.314568 2.096542 2.061977 4.706801 2.036532 4.902918 2.018460

2.000000 5.883502 2.000000 10.000000 2.000000
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LA CARGA NUCLEAR ES 92.0 Y EL NUMERO DE MASA ES 238.0 Y EL NUMERO DE
ELECTRONES ES 91.0

Ingrese el valor de BETA
AJUSTE DE CURVA PARA EL POTENCIAL ATOMICO
NUMERO DE INTERVALO ERROR ESTANDAR GRADO DEL POLINOMIO
.138E-02 4
.249E-03 4
.000E+00 3
.764E-01 3
.162E-01 3
3
3
2
1

[ER

.662E-02
.369E-02
.328E-02

© 00 N o o b~ W N

.967E-01
10 .000E+00 0
OAO06
21 INTERVALOS DE INTEGRACION. PUNTOS EXTREMOS Y NUMERO DE PASOS
.000001 .000011 .000031 .000071 .000151 .000311 .000631 .001271
.002551 .005111 .010231 .020471 .040951 .081911 .163831 .327671
777351 1.510711 3.021421 6.042841 12.085681 24.171361
10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 10 20 20
20
0AO07
OVALOR DE ENTRADA DE 2E = -.51500000E+04

0A10
OMOMENTUM ANGULAR L = 0
EL NUMERO CUANTICO RELATIVISTICO ES -1.00
LA CORRECCION RELATIVISTA POR VELOCIDAD TIENE UN PESO = 1.00
LA CORRECCION DE SPIN SE TOMA CON UN PESO= 1.00
-5150.000000000000000
02ZP O DELT2ZP CALCULADO DE LAS CURVAS DE AJUSTE
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OINTERVALO DER =

1.963925
6.872434
11.776592
16.673291
21.559425

OINTERVALO DER =

21.559425
31.287564
40.936148
50.480315
59.895205

OINTERVALO DER =

.000001 AR =

.000011

2.945826 3.927652 4.909379 5.890981
7.853713 8.834793 9.815650 10.796258
12.756628 13.736341 14.715705
17.651463 18.629187 19.606438

23.510224
33.224441
42.854130
52.374431

.000011 AR =

25.458636
35.157936
44.767737
54.263177

.000031 AR =

.000031
27.404463
37.087852
46.676769
56.146353

.000071

59.895205 63.619395 67.317331 70.987423
78.237709 81.814722 85.357525 88.864529

15.694697
20.583193

29.347505
39.013989
48.581028
58.023763

74.628079
92.334142

95.764773 99.154830 102.502723 105.806861 109.065652
112.277506 115.440831 118.554036 121.615531 124.623723

127.577022

OINTERVALO DE R = .000071 AR =
127.577022 133.312577 138.809466
153.740849 158.155787 162.268414
172.665149 175.441248 177.851394
182.758816 183.577856 183.967298
183.784869

OINTERVALO DE R = .000151 AR =
183.784869 183.773523 183.762181
183.728185 183.716862 183.705544
183.671617 183.660317 183.649022
183.615164 183.603887 183.592615
183.558826

.000151
144.054960
166.066003
179.882856
183.796220

.000311
183.750844
183.694230
183.637731
183.581347

149.036331
169.535824
181.522906
183.790544

183.739512
183.682921
183.626445
183.570084
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OINTERVALO DER = .000311 AR =
183.558826 183.536322 183.513836
183.446488 183.424074 183.401678
183.334597 183.312271 183.289963
183.223145 183.200906 183.178685
183.112125

OINTERVALO DE R = .000631 AR =
183.112125 183.067837 183.023616
182.891356 182.847402 182.803513
182.672235 182.628604 182.585037
182.454711 182.411393 182.368136
182.238731

OINTERVALO DER = .001271 AR =
182.238731 182.152760 182.067026
181.811207 181.726386 181.641786
181.389280 181.305534 181.221994
180.972586 180.889845 180.807297
180.560784

OINTERVALO DER = .002551 AR =
180.560784 180.397360 180.234647
179.750589 179.590537 179.431105
178.956378 178.799273 178.642712
178.176164 178.021650 177.867617
177.408298

OINTERVALO DE R = .005111 AR =
177.408298 177.104302 176.801999
175.904678 175.608622 175.314040
174.439003 174.150224 173.862916
173.010105 172.729013 172.449602
171.622169

.000631
183.491369
183.379300
183.267673
183.156481

.001271
182.979463
182.759689
182.541532
182.324941

.002551
181.981524
181.557403
181.138658
180.724939

.005111
180.072627
179.272279
178.486683
177.714054

.010231
176.501327
175.020914
173.577103
172.171938

183.468919
183.356939
183.245400
183.134295

182.935376
182.715930
182.498091
182.281806

181.896252
181.473235
181.055523
180.642769

179.911280
179.114042
178.331171
177.560951

176.202235
174.729235
173.292819
171.896099
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OINTERVALO DER = .010231 AR =
171.622169 171.080419 170.527999
168.922655 168.396540 167.874745
166.334273 165.828762 165.327085
163.844191 163.356995 162.873220
161.441683

OINTERVALO DER = .020471 AR =
161.441683 160.503139 159.576665
156.865437 155.983244 155.111350
152.555524 151.723116 150.900382
148.490568 147.707107 146.933837
144.516912

OINTERVALO DE R = .040951 AR =
144.516912 143.065427 141.637711
137.493343 136.156874 134.842261
131.025734 129.794722 128.583654
125.066294 123.931182 122.814102
119.567237

OINTERVALO DER = .081911 AR =
119.567237 117.485816 115.467352
109.759113 107.961890 106.212332

.020471
169.988275
167.357169
164.829155
162.392790

.040951
158.661816
154.249539
150.087332
146.171002

.081911
140.233379
133.549121
127.392148
121.714673

.163831
113.508786
104.507378

169.453197
166.843711
164.334884
161.915634

157.758191
153.397638
149.284027
145.418888

138.852051
132.277073
126.219823
120.632512

111.607059
102.843973

101.219056 99.629569 97.977625 96.533797 95.117676
93.728860 92.366946 91.031533 89.722219 88.438601

87.180276

OINTERVALO DER = .163831 AR =

327671

87.180276
75.899729
66.706201
59.197523
52.971529

84.737901
73.906931
65.082546
57.862579

82.391876
71.994397
63.523069
56.575725

80.138984
70.158908
62.024551
55.333743

77.976008
68.397249
60.583775
54.133417



OINTERVALO DER =

52.971529
39.964539
31.196229
24.987786
20.423570

OINTERVALO DER =

20.423570
15.245039
11.773823
9.379386
7.648969

7.648969
5.364963
4.055084
3.266128
2.571769

2.571769
2.457608
2.343447
2.229285
2.115124
2.000963
1.886801
2.000000
2.000000

49.953954
37.962137
29.779052
23.972705

327671 AR =

777351

47.135177 44.448676
36.091430 34.345093
28.456944 27.222580
23.016068 22.110550

777351 AR =

1.510711

19.150064 18.063005 17.052614
14.439456 13.693742 13.003698
11.225592 10.716232 10.241544
8.983516 8.595868 8.263545 7.948121

7.081330
5.046995
3.864165
3.145920

2.548937
2434776
2.320614
2.206453
2.092292
1.978131
1.863969
2.000000

OINTERVALO DE R = 1.510711 AR =

6.574594
4.762508
3.697075
3.037433

OINTERVALO DE R = 3.021421 AR =

2.526105
2.411943
2.297782
2.183621
2.069460
1.955298
1.841137
2.000000

42.105961
32.715801
26.068636
21.248826

16.114692
12.365125
9.797329

6.123278
4.506017
3.541705
2.940666

2.503273
2.389111
2.274950
2.160789
2.046627
1.932466
2.000000
2.000000

3.021421

5.721895
4.272037
3.398056
2.855620

6.042841

2.480440
2.366279
2.252118
2.137956
2.023795
1.909634
2.000000
2.000000
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OINTERVALO DE R = 6.042841 AR = 12.085681

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

OINTERVALO DE R =12.085681 AR = 24.171361

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
0Al4

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

OINCREMENTO INICIAL Y FINAL EN 2E
.10000000E+04 .10000000E-02

0A15

INTEGRACION HACIA ADENTRO SE INICIA EN EL INTERVALO 17

COMPARACION SE HACE A 2 PASOS DEL INTERVALO 12

2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000
2.000000

0A17

4788.074284206641000 -5150.000000000000000
0D1 = -.157930E+01

4788.074284206641000 -4150.000000000000000

0D1 = .115312E+03
DE2 = -.986489E+03

357

357

155



-5136.489130283013000

4776.409940963558000
0D1 = .971076E+00
DE2 = -.837806E+01
-5144.867192254492000
4783.643548233301000
0D1 = -.617725E+00
DE2 = .325739E+01

-5141.609805693353000
4780.831347181204000
0D1 = -.286163E-02
DE2 = .151602E-01
-5141.594645519992000
4780.818258281216000
0D1 = .846774E-05

-5136.489130283013000

-5144.867192254492000

-5141.609805693353000

-5141.594645519992000

357

357

357

357

VALOR PROPIO 2E =-.514159469E+04 =-.69954942E+02 keV
ENCONTRADO DESPUES DE, 5 ITERACIONES

0A18

LOS FACTORES DE NORMALIZACION SON

0A26

NUMERO DE CEROS = 0
NUMERO CUANTICO PRINCIPAL N =

ANGULARL= 0

NUMERO CUANTICO EFECTIVO NX =
EL DEFECTO CUANTICO=

.027892
.972108

.64216E+05

.87266E-38

1 NUMERO CUANTICO DEL MOMENTUM

EL CORRIMIENTO DE FASE EXTRAPOLADO ES= 3.053967 RAD

0A28
0A27
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ANEXO 7
TEOREMA DE TAYLOR
Si todas las n=ésimas derivadas parciales de f(x,y) son continuas en una region

cerrada y si las (n+1)-ésimas derivadas parciales existen en la region abierta, se

tiene:

o o
f(x, +h,y, +k)= f(xo,y0)+(h§(+k@/Jf(xo,yo)jt

: 0 0
siendo: (h&+k5] f(X0.Yo0) = hfy(X0.Yo0) +Kkfy(X0.Y0)

Asi para la funcion ~ @(X, + A,k +Ak)=0

que representa la primera condicion en la solucion general de la ecuaciéon de

Thomas-Fermi, se observa que:
(X, + A%, K + Ak ) = p(xy, k) + Ax! (X5, K )+ Akoy (%5, k) =0
Aqui, (D(Xo,k) es cero, debido a esta condicién la funcion gz)(Xo,k) en el punto Xo

sera cero y los términos de las potencias cuadraticas, cubicas, etc se desprecian

por ser bastante pequefios.

Luego: AX(p;((XO,k)+Ak(p{<(x0,k) =0
donde: Ak :_MAX:_@(%F Kizb) oo
Dy (XO ) k) 77(x0)

y para el programa:

_ DFFX DELX = — DFFX + AK.DGXX DELX

GXX GXX

Ak =
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ANEXO 8

METODO DE RUNGE-KUTTA DE ORDEN 4

Teniendo en cuenta que el método de Euler no es muy util en problemas
practicos porgque requiere un tamafio de paso muy pequefio para precision
razonable y el método de Taylor de orden superior es inaceptable como
procedimiento de proposito general debido a la necesidad de obtener derivadas
totales de orden alto para y(x).

El método de Runge-Kutta trata de obtener mayor precision y al mismo
tiempo evitan la necesidad de derivadas de orden superior, calculando la funcién
f(x,y) en puntos seleccionados de cada subintervalo.

Asi, para la ecuacion y’=f (x,y), con y (Xo) = yo Se requieren generar
aproximaciones yn a Yy(xotnh) para un h fijoy paran=20,1,2, ... usando la formula

de recurrencia:
1
yn+1 = yn =+ E(kl+2k2+2k3 +k14)

donde: k, = hf(x0.y0)
~ ho 1
ky, = hf(xn+2,yn+2k1j

Ky = hf(xn +g;yn +;k2j

k4 = hf(xn+h;yn+k3)
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