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I. INTRODUCCION

El estudio de universos de dimensional idad espacial, diferente a 1la
nuestra, ha sido y sera fuente de entendimiento, por comparacidn, de las
caracteristicas especiales del universo tridimencional.

De todos los posibles universos, en particular, es mis sencillo el
estudio de mundos con dimensidn menor que 3 y de estos, el universo bidi-
mensional present; bastantes semejanzas con el tridimensionai, por lo que
Ya desde principios de siglo se le empezd a investigar, aunqueide manera
éoco formal. En los {iltimos 4 & 5 anos, este tema ha sido objéto de ri-

. gurosos estudios.tendientes a elucidar su estructura Yy caracteristicas,

Es asi como Asturias } Aragdn % han propuesto una tabla de los ele-
mentos quimicos en 2-D, a partir del calculo de las energias del Atomo de
hidrégeno en este mundo, utilizando el potencial couldmbico correcto, es
decir, el potencial logaritmico, como se veri después. Sin embargo, en
ese trabajo, el método utilizado (Thomas -Fermi) permiti§ solamente conocer
los &rdenes energéticos de dtomos complejos, sin poder dar valores my re-
finados acerca de los valores precisos de energia, salvo en el caso del .
hidrégeno, para el cual se hiio un cdlculo variacional mis preciso.

~En este trabajo se hace, primero una demostracién de POr qué el poten-
cial couldmbico ha de ser logaritmico en un universo 2-D, utilizando para
esto el formalismo del &lgebra exterior y la geometria diferencial. Luego,

.se plantean las ecuaciones de SchrBedinger para el dtomo hidrogénico y pa-

ra el &tomo . de Berillo (que en 2-D posee dos electrones), Y se utiliza el




método de variacidén lineal para obtener cgptés superiores de los valores
de energia.

Entonces, se procede a plantear las ecuaciones de Schrgedinger bajo
las hipStesis del método de campo auto-consistente de Hartree, Y las ecua-
ciones integro—diferenciales_resultantes se resuelven numéricamente con el

algoritmo Noumerov. Se concluye con una discusidn de los resultados obte-

nidos.




11. BASES TEORICAS

Se postula gue, en un 2-D, el comportamiento de un sistema atémico
v

también esti descrito por la ecuacidn de Schrdedinger:

HY - if 2y e
it

con las correspondientes modificac;ones a un universo 2-D,rcomo por
ejemﬁlo el uso dé coordenadas folages en ;ugér de dbordénadas esféricas.
Dado que los valores de constantes fundamentales, como por ejemplo h, se
desconocen para este universo, tales cantidades serén.absorbidas por las
variables de las ecuaciones del caso. El postulado 2.1 implica, entonces,
trasladar los postulados fundamentales de la Mecéhiéa Cuéntié; tridimen-
sional al mundo bidimensional.

Dado que, como se verd mas adelante, el potencial couléﬁbicp por uti;
lizarse sera logaritmico; la solucidn de la ecuaciongs de Schraedinger; en
fo;ma exacta, no ha sido posible hasté la fecha, por lo gue serd necesa-
rio el uso de métodos Que proporcionen respuestas aproximadas pero confia-
bles. Por lo tanto, se expone, a continuvacidén, un %ésum;n de iés méto&os
.utilizados en este trabajo y, finalmente, otro #orrespondiente al algebra

de formas. Los dos primeroé temas se basan en las referencias 10 y 11,

mientra que el iltimo tema en las referencias 3 y 15.

1. El métode variacional.

Este método se afirma en el principio de variacidn, el cual se

puede presentar de la siguente manera:



SeaY una funcidn de prueba Y sean {Uh

operador hamiltonianc H.

se obtiene :

Y

de donde

= E:E/\thl ; F{;L': I;“{i" !

} todas, las eigenfunciones del

Ya que hh] es completo y suponiéndolo ortonormal,

(2.2)

<'\V|H\\V>:- f’Y*HYd‘I’ :-“ZEnlAnlz. (2."3)

Substituyendo Eg¢ E,,ﬁln en la ecuacidn 2.3, se obtiene

(i) LAy

pero

i

E Y A ‘

LA = (v|)

por lo tanto, obtenemos

J¥*HY o
JYvdr

bfﬁgga que dependa_dé_ciertos pardmetros; y despdés‘de h vado el

(2.4)

(2.5)

aber evaluado el-la—f

do izquierdo de la expresidn 2.6, en minimizar 1a expresidn obtenido para

la energia,

con respecto a los paridmetros mencionados.

El resultado que




se obtiene es un limite superior para la engrgia del estado basal E,. Es-
te limite estard tan cerca del verdadero valor de la energia del estado ba-
sal, como cerca o aproximadamente est& la funcidn de prueba a la verdadera

funcifén de onda de ese estado; por ejemplo, =i tomamos

4+ 4
'\I’ :H {2.7)

donde: Y, = verdadera funcidn del estado basal

$

)

valor de la desviacidéin

%)= (ple) = ! o
o). o

se tiene,entonces, para el valor de expectacién de la energia:

Gl = i)+ §(elule)] e

(Y

ahora, utilizando la aproximaci8n
1 - 2 4 4
LIS D N A (2.9)
y tomando sélo los dos primeros términos, tendremos

(s (- )[E + 8] E,- ST.] e

El método variacional es utilizado principalmente para determinar




limites superiores al valor de energia bara el estado basal, pero tam-
bién puede ser modificado28 Para calcular limites Superiores a la ener-

- gia de estados excitados. Es de hacer notar también 12 que una optimiza-
¢idén de la funcidn de onda a partir de la optimizacidn de la enérgia, co-
mo Se propuso anteriormente, no implica necesariamente una mejora para

otros valores de expectacidn de operadores que no sean el hamiltoniano,

IIs+ El método de campo auto-consistente de Hartree.

Este método fue propuestold por D.R. Hartree, en 1928, quien se ba~-

s& en argumentos fisicos intuitivos para justificarlo. En este método se

Propone
’\V(?Z,E,...FZ)=@(E)@(a)...@(a) oy

calculado a

partir del potencial nuclear ¥ de las funciones ge onda de los electrones

restantes y-que la densidad de carga de un electrdn es "e" veces su densi-

dad de probabilidad de pesicidn, je:

P = fCP#(P (2.13)

Por lo que
- * — _ -
vi(h) = ¢f<P P v{n - 1.)dY, (2.13)

Entonces, para el k-dsimo electrdn, se busca 1a funcidn de onda que sea

solucisn de 1a ecuacién
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. -
_EV - \»/m( M ZV; CPK - gk.(px (2.14)

Zm j*K

Lueqgo, estas funcicones de onda se hacen consistentes con los campos
de los cuales fuercn calculadas, interando hasta un orden dado de preci-
sidn.

Pero la ecuacidn 2.13 dificilmente seri solo funcidn de ryr por lo que,
en 1la ecuacién 2.14 se ha de utilizar Vi promediado sobre las k-é&simas va -
riables angulares, siendo esta la iiltima y mis importante aproximacidn, la
cual le dard simetria esférica al potencial. |

La validez de este metfodo puede ser fpndamentada sdlidamente26 en el
princiéio variacional, ya que, si se utiliza 2.11 comoc funcidn de prueba

en la ecuacién

HY = Ey {2.17)
H = Z (_2% v\( - m(,) + ZZ ij (2-19)
K K. oK

se tendrd

l—-—-\

[fuvae.dr =T [ w)ods + L ffgededid . e
K . K

Para el valor de E. la funcidn Optima se obtiene variando cada 4%
separadamente, de manera que sé minimice la expresion anterior. Pero la

finica dependencia de 2.16 en es a través de los términos



L) (-gr‘_;v:_ V“K)CPH T, '+ z [ 60 Vo9, 974,

j#K

= f%P:f4K q%td?; -

(2.17)

donde
H, = ’:;EV;H Vi + qua*\g,(cpd'{, (2.18)
K

por lo que debemos minimizar 2.17, o sea, el valor de expectacidn del
operador Hy, es decir, €yx. Pero el principio de variacidn nos dice. que

e, serd minima cuando @, sea eigenfuncidn de Hy, es decir, cuando tenga

F{xq%( = Ek(PK (2.19)

ecuacidn formalmenteidéntica a la ecuacién 2.14, lo que.implica que,
variacdionalmente hablando, las funcicnes de onda de Hartree son las me-

Jores para el cdlculo de E, que entonces toma la forma

E=Y6- 20 J[e9ivia.095d7,

K J»K
Ya que los términos de interaccidn electrénica serfian tomados en cuenta

des veces, de no incluir el sustraendo en 2,20,

Se debe notar que la energia calculada por medio de 2.20 diferirs de

la verdadera energia, toda vez Que se obvien las aproximaciones mencicna-
das, pPor razdn de gue la funcién de onda pPropuesta (2.11) no considera efec-
tos de spin, ni es antisimétrica bajo el intercambio de electrones. A 1a

diferencia entre 1la energia real y 1a energia 2.20.se le llamd de correla-

cién. Esta diferencia fue sefialada por26 pock Yy Slater en 1930, quienes




propusieron el uso de spin-orbitales para corregir este problema.

III, Al4gebra exterior.

El idlgebra exterior es la de las formas diferenciales, las cuales son
campos tensoriales completamente antisimétricos de la forma (g). Su utili-
dad radica en el hecho de gue permiten que todo el andlisis vectorial cli-
sico éueda ser expresado en un lenguaje geométrico independiente de coor-
denadas, y aun de la forma de la métrica, lo que permite su extensidn sin

“dificultades a espacios n-dimensionales,
Sea p un punto espacio n-dimensional M. En cada Pe M se definen las

uno-formas base dx!, de manera que cualquier uno-forma ¥ se exprese como

n .
w = Z: CLL-dX" (2.21)
4=0 |

y se defina

“ -
3 |
W, +w, = Z (0»'; * Q’zi.)dx (2.22)
L=0

Se forma una base para p~formas a través del uso del producto cufia, el

cual cumplir& con
: . - {
dx A dx? - - dxin dx (2.23)

( zqidxi) Adx! = ZQL dx¢ A dxt (2.24)
' {

[ 2

lo cual nos permite definir las p-formas hase como
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dxi',\dxi‘/\ /\dX‘P_ (2.25)

Notese gque, segln 2.23, no se permite repetlr nlngun dxl en 2,25 Y

que cualquier p-forma con p)n sera necesariamente igual a cero.

tanto, las p-

Por lo

formas base expanden un espacio vectorial en cada punto de M,

de manera gue cualquier p-forma se pueda expresar como

n

w - 2: O.LILP dXL'/\,,..Xm’ (2_2§)

Se define una cerco-

la derivada exterior de una p-forma como la p+l-forma y,

.dw—

Notese que, siw es una n~forma, daj =0.

operador de Hodge u operador estrella,

pero de range

*(dxi‘ A dxi":\...

donde ¢,
i

Y Sigd nos dice que si 1a permutacidn de ¢ de los indices,

to a un orientamiento espacial de ejes (1, 2,

(j:0
S

forma como un campo escalar. Dafiniendo también

tal gque

N O Q... dsin dxa... dx' < (2.27)

axd
J

Finalmente, introducimos el
el cual asigna a una p-forma otra

n-p, de manera que, actuando sobre una p-forma base, nos dé:

Adxi?) - Cl.'. C;',,-. Slgn G’(dX(P" /\dx‘u) (2_2.3)

corresponde a los coeficientes de la métrica diagonalizada de M:

¢, 0 ... 0
IYZ"PI = 0 C;O (,2'29)
' 0 o - c;

con respec-

3...n), es par, su valor se-
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rdt+1ty que, en caso contrario, en permutacidn impar, valdra 1\

Por ejemplo se tiene

1. 0 0 O
. O 1 ©
en M=4 st IQuF|: 0 0 1 g (2.30)
0 0 o0 -1
se tendra
(dxadxt) = — dxta dx’
dx’ A X):*— X A CX (2.31)

A partir de las.definiciones dadas, resultan entonces los cuatro teo-
remas fundamentales de las formas diferenciales, los cuales s8lo se enume-

ran aqui:

Tl: SeaW®wuna p-forma arbitraria, entonces

—

dzod - O (2.32)
Este teorema se conoce también como el lema de Poincaré.

T2: Converso del tecrema 1,

si dw= O entonces FA: aX = uf (2.33)

T3: Este teorema también se conoce como la descomposicién factorial

—

de Hodge, y se dice:

Yo 3, w,p,0 Wnicos) : s
o de s "(d) 4 Y
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donde W = p-forma arbitraria

ok

£

Y = forma armdnica tal que 3 V"J: O

P-l-forma

it

ptl-forma

T4: Este teorema es llamado teorema generalizado de Stokes, Y se dice

que, si p~forma y D un dominio {p+l) dimensional, entonces

Iw = J-Cl(.d . ~ (2.35)
D R

oD

Ya con el material presentado, se éstablece la correspondencia clave

entre un campo vectorial A y una unc-forma ¢A,de manera que

K - ZALQ‘- ~—— g)A.—. ;Aidxi. (2.36)

Entonces, para un espacio euclidianc n-dimensional, se tendri:

'B' --—---.- *(¢A A*¢B) = *( 953 A *¢A) (27.37)
B e [d ¢n)] _ (2.38):
1‘.' -~y d](‘ {2.39),
Ax B -~ (¢A A ¢B) (2.40)
v A — *(d¢A) o (2.41):
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I
o

(2.42)

*(dzr)
*(dz?f)

Vx (%3) -0

(2.43)

I
<

V- (VxA)=0

En especial, para un espacio 2-D euclidiano, se tendrd, haciendo uso

de 2.37-2.41: Vf Zax {
: t

K-E' LAB: . AxB = AB, - A,B,

(2.44)
. = = = . Z¥x
V B aXa ’ V-3 ax 2y

Notese que, aqui, tanto el producto Kxﬁ como YXA dan como resultado cam-
. pos escalares. Los resultados 2.44 son idénticos a los que se obtendrian

de hacer dz=0 ,' en la formulacién del dlgebra exterior para un espacio 3-D,

. con el mismo tipo de métrica.







11I. LA ELECTRODINAMICA_EN 2-D

De lo visto en la ltima seccidn, se desprende que las generaliza-
ciones de leyes fisicas, a partir del universo tridimensional a otras di-
mens ionalidades, se han de hacer utilizando un lenguaje geométrico, o sea,
usando las formas diferenciales, ya que &stas nos daran, de manera inecui-

. - »
voca, las expresiones analliticas correctas , como en el caso de los opera-

dores divergencia y gradiente, que se estudiaron en la seccidn anterior.

Entonces se emplean las ecuaciones de Maxwell para 3-P, en unidades

fcgs“zz
v-B = 0O ‘ (3.1)
EQTB + YxE = O (3.2)
V-E = 4xp (3.3)
??E - Vx_ﬁ = 4« 3: (3.4)

en las que se utiliza c=1. Ahora, en un espacio 3+1, con métrica

]l-4 0 09

"Qa ‘ =19 1 09 (3.5)
P 0 0 1 p
0O 0 o0 i

se define el tensor del campo electromagrnético F como la dos-forma

F = -E dtadx - E dtady - E dtadz + B,dyadz + B dzadx + B dxady . (3.6)
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¢ bien en componentes, en la forma covariante

60 - -E, -E
EX

’F‘: B © B -5 (3.7
“ﬂ B Eb’ - Bz O Bx
EE By _BX O

Estas definiciones permiten escribir las ecuaciones de Maxwell en un len-

guaje geométrico, ya que las ecuaciones 3.1-3.2 son ahora resumidas en 1la

ecuacidn
~
dF = 0 (3.8)

Y las dos ecuaciones de Maxwell restantes, en la ecuacidn

d *i'! = AT(I (3-9)

—

con el cuadrivector J=1(9 1Ty Jy, Jz)

Entonces, para un espacio con dos coordenadas espaciales y una temporal,

G sea, un espacio 2+1, con una métrica del mismo tipo que 3.7, es decir,

<on

10 0O
=0t o (3.10)
8] 1

s

@)

Segln lo visto en la secfion de formas diferenciales, debemos hacer

dz=0 en 3.5, 3.8 ¥y 3.9, para obtener las leyes del electromagnetismo en este
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espacio, lo que da como resultado:

ﬂf_“ = - EXCH:ACJX'—- E, dtady + BdXAdy_ (3.11)

o sea
0O -E, -F
\ E‘f‘ \ = Ex O B (3.12)
Ey -B o]
y de
di? = O (3.13)

se tendrd, en componentes, la ecuacién

= 0 (3.14)
1;;“ﬁﬂ + F;rgJ + T;*%* .

con v, A y/u que varian de 1 a 3 y la coma que indica derivada parcial

con respecto a la i-ésima cocrdenada.

Ademas de

d *F = ,4 :T . (3.15)

Foon = r{J/; . (3.16)




en los cuales se ra sustituideo el valor 497 por la constante k, va que
ésta depende de la dimensionalidad del espacio, como veremos mias adelan-

Ll
te, Usando las componentes 3.12 de F en 1a ecuacidn 3.14,se tendra

9E, _ 3, _ JB

5 ox 9t (3.17)
JdE« JdEy

il -2 - (3.18)
x + a)’ I{E) 3.18

las que, con 1la ayuda de 2.44, pueden ser identificadas como

=2 0B
VxE = T Bt (3.17)
V-E = 1-{9 (3.18)

Y de 'la misma manera se obtienen, a partir de 3,15

08 _ 3
x 3t K% (3.19)

JE
6_5: ot %

(3.20)

Le 3,16 y segln 2.44, B esg un campe escalar, lo gque entonces suglere

—

B=vxA (3.21)

¥ ¥a de acuerdo a 2.42,9x(NP)= 0, qe 3.16 se tendri

(3.22)

Eo 5o
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donde A y ® serdn los respectivos potenciales vectorial y escalar, a

partir de los cuales se define el trivector A como

é = (cp, Ax , Ay) | (3.23)

lo que a su vez permite escribir las componentes de F como
Fo= A A
P e

a la manera de F en el espacio 3+1. Ahora, para determinar el valor de

la constante k, tomamos la ecuacidn 3.18 y la reescribimos como

(9-E ~Hp)ds =
J(V:E —He)ds = o

en la cual § representa una superficie cerrada en el espacio 2+1, es de-

cir, el Area acotada por una curva cerrada. De 3.22, se tendra

[vEds = {fods - {Qu, (3.26
$

pero, segiin el teorema de Green

Eds = $E-9 2
LVE S SE{(J (3.27)

lo que modifica 3.26 a la forma

Ay

§—F:'dﬂ = }(QTAA (3.28)
¢
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que es la manera en que se presenta el teorema de Gauss, para el flujo
del campo electromagndtico en un espacio 2-D. Supcniendo gque E sea consta-
te y paralelo a 51, o sea, suponiendc una distribucién "esférica" del cam-

pc eléctrico, se tendra

E j{édt = Ka (3.29)

E-anr = Ka S (3.30)

Ha (3.31)
E=—
Axt

Y y& gue originalmente se usaron unidades cgs, se tendrid gue

l{: Dot (3.32)

pPor lo que las ecuaciones de Maxwell, en un universo 2+1, en unidades "cgs"

Se pueden escribir como

VxE == 3% (3.33)
¥-E = 20 (3.34)
BEXE: _%_?_ZWJ} (3.35)
’-a_g’___ QE+27(_TX (3.36)
3y 3t

-ty
Ahora, examinando la dependencia de E en un potencial escalar, se toma 1la

ecuacidn 3,22 en el caso que%% =0 y se tiene

E:—"VCP (3.37) 7 ‘
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que, con la ayuda de 3.31, implica

_ VYo = QT (3.38)
CP Y

y de donde se obtiene gue

CP = = Q,L'nlrl . (3.39)

Aqui serd necesario introducir una constante adecuada en el argumen-

to de 3.39, lo que se hara en la seccibén siguiente.
fos resultados obtenidos concuerdan perfectamente con los de R.Lapid s
Ademas, (referen-

quien utilizd un desarrollo distinto al aqui presentado.

cia 19) reporta gue los potenciales satisfacen ecuaciones de onda
2
U Aﬁ — "27"% (3.40)

con

I

<
]ro
|2

tl

ot (3.41)

(] 'FQ =0 (3.42)

0 sea que el campo satisface la ecuacidn de ondas libres, por lo

que existen ondas electromagnéticas en 2-D que viajan a velocidad c=1,




22

segin las unidades escogidas. Las ecuaciones 3.40-3.42 son obtenidas subs-
tituyendo 3.21 en las ecuaciones de Maxwell 3.33-3.36 y siguiendo el Pro-
cedimiento utilizado en la teoria electromagnética en 3-p2,

A partir de los resultados presentados aqui, es posible desarrollar

toda la electrodinimica bidemens ional a semejanza de la tridimensiOnallB.

De especial importacia para el presente trabajo es la ecuacidn 3.39, que

dice que la dependencia del potencial escalar electrostdtico en el vacio

- - '*-v
(A=0 o simplementeghﬁ=0) serd logaritmica, hecho que influiri grandemente

en las caracteristicas del electromagnetismo en 2-D, como por ejemplo 4 ’

Y no existird una cantidad semejante al vector de Runge-Lenz gue se con-

serve bajo este tipo de potencial.




IV. CALCULOS VARIACIONALES PARA EL ATOMOQ

HIDROGENICO ¥ EL ATOMO DE BE. EN 2-D

En esta seccidn, se plantean y se resuelven las ecuaciones de
Schroedinger para los &tomos mencionados, bajo las hipotesis del princi-
pic de variacidn, por lo que se obtienen <otas superiores para las ener-
gias de los estados basales de estos adtomos. Los cdlculos de la primera
parte, son originales de Sergic R. Aragdn, mientras que la segunda parte

es trabajo conjunto del mencionade autor y del de esta tesis.

1, E1 Atome hidrogénico.

Este dtomo esta féormado por un niicleo de carga +%e y un solo elec-

trén de carga ~e unidos por medic de una energia potencial logaritmica,

segiin 3.39, de valor

\/: —"ZEZLH lr/fol (4.1)

donde la constante de escala r, se define de manera adecunada. Entonces

Se tiene que la ecuacién de Schrdedinger, para este dtomo, toma la formaS

Eﬁ;v vzen|)ly o gy e

2
con Y= “Hr,8) y Vel operador laplaciano en cocrdenadas polares.
Dado que el potencial depende exclusivamente de la variable r, la ecua-

cién de onda es separable por medio de °
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V(8 = QU € g, Lo o

Por causa de gue se desconocen los valores de las constantes h, e, etc.

en este universo, se definen5 las constantes:

8= 226 /R -
Z/MZC/‘h _(aff?ﬁ (a.5)

oS
I

Yy la variable adimensional "z" como:

Z = /\[/[:r (4.6)

de manera gue la ecuacidén radial correspondiente a la ecuacidn 4.2 tome

la forma:

{é- Jd'z' (Z(%) "’"I.;‘_'z ~-nz + £'}cp(z)=o (a7

»

donde

F = — (4.8)

Ya que este trabajo se limita al estado basal, 1=0, y de 4.7, se tie-

ne para el dtomo hidrogénico en este estado:

o d d (4.9)
H:—? 2( -dz) *nz
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1.} Pase gaussiana. A partir de 4.9 y utilizando una base

gaussiana Q(z).normalizada :
2
~dZ
P = yha € / o (4.10)

se tiene

14 4
st ]——- (4.11)

a3t -az?
Ho = bdafia 6 — 4otz [t +nzdd e
CP [ @ — 6 ’ n
a b ¢
Y dado que E =<FQ/H/Q> + Se obtiene, efectuando las integraciones en los

segmentos indicadcs (ver apéndice A),

® —Zdiz'
a: L« fozme 72dz = 4o 612

3 [0, ~2a7 ©
b; _ 16qL23€2 dZ ) »40([5(’83351 - 2 {4.13)

y =z

donde )
C: Adlazémzzdz = Zly(ﬂ\&%éfdy
=2 [ f:)y‘w é’zdy ~ !aotnjzi‘yéyldy] (4.14)
= -zha - 54
donde ¢ es la constante de Euler'3, c=0.577215..., de manera que

(4.15)

Minimizando 3.15 y evaluando esa expresidn, se tiene el resultado de

E = 0.557966...
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1.2 Base exponencial, . Siempre a partir de 4.9, pero ahora utili-

zando una base expcnencial normalizada

Ty

P(2) = 2o g /ﬁ? (4.16)

se tiene @ ,b~_ i _E
— g
Zaé-az 2 ;é-uz 2 _ag{mz) 1 (4.17)
- — oL o v — 4,17
He ‘( z Foxt o

y de <@/H/¢).

Al

haciende tambi&n 1la integracidn por partes {ver apéndice

a: Ze(20) [67 = 2o

(4.18)
[ =] _zq
b: 2« (_Za‘)ofze dz - - o (4.19)
. O _ax
o Qo) cf 2€ lnzdz = 1= (- Inlx (4.20)
con lo que
E() = o - f - tn2a + 1 (4.21)

Minimizando 4,21 Y evaluando esa expresién en el valor &ptimo, se

tiene E = 0.576211...
Los valores obtenidos con estas dos bases simples no estin muy aleja-

dos del valor reportado por Asturias?, quien utilizi una base mucho mis
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extensa. Sin embargo, es este trabajo, no se utilizardn en si los valores
de energia, sino mi3s bien las expresiones 4.15 y 4.21, como se verid a con-

tinuacidn.

2 El dtomo de Berilio.

Como se menciond anteriormente, seglin las referencias 4 ¥ 5, el dtomo
de Berilio en 2-D estd formado por dos electrones y un nilclec de carga
+2e. Esto complica la ecuacién de Schroedinger con la inclusién de la ener-

gla potencial electrostitica interelectrdnica, que se escribe comol6:

o 5 Mo
Y = In \Zu] = nz, - Z -2- (4.22)

2

en la que z, ¥ Z, significan z mayor y z menor, respectivamente. Usando
nuevanmente el argumento de que se trabaja solamente con el estado basal y
Ya que para este estado no hay dependencia angularq, Vy, se reduce a la

forma

_\Zz = <\(1>: <l'nrn> = <L'n r>> (4.23)

Rotulando los dos electrones con los nimeros 1y 2, se escribe el

hamiltoniano del sistema comp
2 { A o
H = —-;—V1 —;V + Z an, + %{nlz “'[“lz’ﬂl(a.zc:)
o de la forma

Ho= Y H: N 1_(71]2;] (4.25)
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y donde H? es el hamiltoniano hidrdgenico de la forma 4.9 para el elec-
trén nimero 1 y equivalente significado posee Hg.

2.1 Base gaussiana. Utilizando la expresién E=<Wh”7> Y ya que de

la ecuacién 4.15 se tiene el promedio de H? y HY para la base

1

gaussiana normalizada 4.10, falta solo la evaluacién del Gltime término

de 4.25 para cbtener E{(®) con esta base. Entonces {ver apéndice A)

(@lnza] @)= ot 22 [20 8" T nz,
= - [ iﬁ. + L2 ~ i—ln.Z] (427

Y con la ayuda de 4.15, se tiene:

i

k@) = Am - L fff)t'ﬂzq = MI'Z) ..é—l'n-.’l (4.28)

donde las unidades de energia son E/e2 - La minimizacidn de 4,28 reguie-

re que

_ 2z -
8z

(4.29)

condicidn con la cual se llega a

E,(2) = {1—&\(151‘) ]-i’-m (4.30)

Y para el caso del Berilio, donde =2, se cbtiene la cota superior



E, < 1758855, (4.31)

2.2 Base exponencial. Utilizando de nuevo la base normalizada

4.16 y el hamiltoniano 4.25, hace falta Gnicamente evaluar el

término de interaccién electrénica, ya que 4.21 permite conocer el pro-

medio para los otros términos del hamiltoniano mencionado. Entonces (ver

apéndice A Vo

103 ;- ~dol%, - zux, '
(@lmx. )= (27 [ xdn [ xdn €6
= é}-f {Tiz — ¢ - {n2a

2
Y con la ayuda de 4.21

+ Se tiene en unidades E/e

F«%) = 22 — (1) In 20 + 21(1—@,

f—[hg +¢ (4.33)

que, al ser minimizada, implica

27 -1
47

oLt =

(4.34)

con lo que se llega a

(1), (29 -1 _@z-nb L (4.35)
E*(Z):Jz-_z_(n(?) @z-0¢ Lz

expresidn que, para ¥=2, o sea Berilio, da una cota superior de

(4.36)

I (11130244 .,
rea( ™~
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Las evaluaciones de todas las integrales presentadas agqui fueron he-

chas con la ayuda de la referencia 13 Y. dadc lo extenso de su analisis,

€ste se presenta en el apéndice A. Los valores 4.31 Y 4.32 sirvieron de

referencia para el trabajo realizado en 1la siguiente seccidn.




v. ECUACIONES DE CAMPO AUTQO-CONSISTENTE

PARA Be. EN 2-D Y .SU SOLUCION.

En esta seccifn, se utilizan los conceptos de la segunda del primer
capitulo, para obtener las ecuaciones de Hartree correspondientes al atomo

de berilio bidimensional, y se describe el método utilizado para resolverlas.

1. Ecuaciones de campo auto-consistente para Be.

Sea
F\lj(“.z) Py - cp(l) (5.1)

donde los indices 1 y 2 se refieren a los dos electrones del Be. De 4.25.

tenemos, entonces, que la ecuacidn de SchrBedinger para este &tomo se es-

crihirid como :

[Ho+ H + \/ﬂ.] P P@) = EPm- @) (5.2)

ecuaciones de Hartree para cada electrén, sggﬁn 2.14, se-

Y entonces, las

rin de la forma :

[Hr - palvel e o = Eer T o

Se han utilizado las convenc1ones 4.4-4.6 y la simplificacidn 4.23 por lo

(CPa V-:I‘P;) J‘p t'”‘_zzdzz (5.4)

fijo, algo que no afecta en nada, dado que zl=22 y que los

que se llega a

Suponiendo zl

subindices son arbitrarios, y haciendo uso de
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| e -
- 0@ 8
¢ = 9@ e

se tiene gue 5.4 se puede escribir como ;

(0]Vel9) = [#in(3)da +fq° )30
Ahora, sumande y restande la cantida@- {Ca ({—;)Z;dza

antericr, esta se transforma en

(&[Ve|0) = tni) + f «p, Dgdz,

= - Ingz, fcp, (ng,. 2,dz, .

(5.5)

(5.6)

v
a la ecuacién

(5.7)

(5.8)

Sustituyendo este resultade en la ecuac1on 5.3 ¥ utilizando el resultado

para H con 2=

1 2 de la ecuacién 4.9, se tiene entonces que la parte radial

de la funcidn de onda deberd satisfacer las ecuaciones integro-diferencia-

les acopladas

(tdad iz - fi‘tn(t @;(f)dz}qoi

{-;'_d_i 2L ilnz - jz*ln(— cp,(z‘sz}q),, = L9,

E.,

st , '
2. Solucidn de las ecuaciones de Hartree,

(5.9)

(5.10)

Para resclver las ecuaciones 5, 9 -5, 10, se reducen primerc a la forma

de la ecuaclon de onda por medio de las transformac1ones
(P1 = I}LETE; _
F (1)'1‘; :II:

con lo cual las mencionadas ecuac1one§ se reducen a

F(Z) = [hnZ - —EVL _{(T} ....= f_i'«idﬁ . }_F‘ ‘

Rk sLRLEEE T

(5.11)

(5.12),

(5.13)



con una ecuacidn idéntica para £2(z)._Debido-a que la ecuacidn 5.13 con-
lleva acoplamiente con la ecuacidn para f2(z).y a gue sus coeficientes no
son homogéneos, la selucidn de estas ecuaciones se p§dré obtener Gnicamen-
te por medios numéricos,

Utilizando para el efecte’ el algoritinc de Cowell o algoritmo de Nou-

merov, que indica gue para

{“(1) = Y@). 10(3) (5.14)

se tiene gue

£, =230/ 8¥.) - (=S f1-E%) e

T+
donde G es el valor del intervalo zn%l_zn* o sea, de la "rejilla", y los
subindices indican en gue valor de z se evalua cada funcidn. Entonces, para

las ecuaciones 5.13, se tendra

% . 1‘_{‘2 #i 4%
4 ¥ 1 =
Y@ = lnz - 72 - D“(-z)"(ij.di (5.16)
con las integrales de esta expresidn evaluadas con ayuda del método de

Simpson27:

1- (‘3" * 423’“‘4 +ZZ§L,. +)’m) (5.17)

2nstem 2n<m

entendiéndose éor m el- nimero de térm;nos considerad@s en el proceso, y
por h el valor de la "subrejilla"; doéde en particulér se usé h=G/& ..

De 5.15 y 5.16, se puede ver'qﬁe él método requ;ere el conocimiento
previo de £ (z) y de los wvalores 1n1c1a1es £ (0) y f (1). be 5.11-5..13,
Yy va que la funcidn de onda debe ser cuadratlca 1ntegrable, se tienen las

condiciones de frontera :

{5.18)

33
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Lz () = © | (5.19)

Pero esta informacién no es muy Gtil ‘debido a que, en z=0, el argumento de

5.16 diverge y z=00 no es calculable. _ ) .

Por lo tanto, se escegid un valor inicial de ZO=1ZOXl0-12 Yy se tomd
la base exponencial como primera ;@h#étiv;- para fz(z) {por el métodq de
integracidn utilizado, no existia diferencia entre las dos kases posibles){

Y también para los valores 1n1c1ales f (0) Y f (l) . Partiendo de estas su-

posiciones, se genero £ (z), tenlendo CULdadO en: cumpllr con las cond1c10-

‘nes 5.18-5.19. Esto supuso ajustes'en”los'valores iniciales.

Habiendo obtenido esta priuera‘fﬁqcién, se procedié a generar’fz(z),l
para lo cual fue'necesario, primero intgrpqlar fl(z) deb;do g qug se gene;é
para una rejilla de tamano G, y luegé norﬁalizarla. Este proceso de mutuo
mejoramiento se repitid hasta el punto en dque ya no hubo mejora aprec1able
en los valores obtenidos, o sea, en el limite de resolucidn propio a la ma-
quina y a los métodos utilizados, Los vaiéreé ﬁtilizados en las iteraciones
realizadas se presentan en el cuadro 5.1.

Con estos datos, se modificd el -programa principal (apéndice B) para

calcular el valor de la expresién 5.4, lo que dio como resultado el valor:

Of [Vo 1Y) = - 0.3312178315879365 = 0.104 E-13  (5.20) ..

Entonces, utilizando la ecuacidn 2.20, se tiene que la energla para el ato-
mo de berilio en 2-D es de - = ¢ . Foo o
E =0 9822'5?61809‘53 * 0.3TZE -13 (5.20)
Los programas utilizados para resolver este problema fueron esarltos

- '
‘ i

en lenguaje Fortran IV, en una maqu;na Hewlett ~Packard 3000, cuya arquitec-

tura pexrmitid el us¢ de un maxime-de52000-puntos en la resolucidn de las
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Cuadre 5.1

Valores utilizados en las iteraciones
hechas con el programa TESIS

z(0)

(x10E -20)
0.0167361672428941
0.1695463135762179
.0.1917651512031400
0.1942477794857225
0.1945150965261507
0.1945437303365836
0.1945467915740602

. 0.1945471189848685

0.1945471167538322

1 0.1945471171054693

0.1945471171054693
0.1945471171054693
0.1945471201249398
0.1945471201214864
0.1945471201214864
0.1945471201219941

T0T1945471201220102

0.1945471201220090
0.1945471201220088
0.1945471201220079
"0.1945471120122009
0.1945471120122009

z(4)
0.1112370730284201

0.1556477331074102 -

0.1618456149297621
0.1625338118622930
0.1626078572571679

. 0.1626157871845273
. 0.1626166349327414 ,
- 0.1626167256097766 - 0.325519909981734Q .-

0.1626167237449126

0.1626167224038837
0.1626167224038837
0.1626167249277782
0.1626167249248916
0.1626167249248916
0.1626167249253159

0.1626167249253296 7 0,3255199282537180
0.3255199282537250

0.1626167249253286
0.1626167249253284

- 0.1626167249253276

0.1626167249253293
0.1626167249253293

!

0.3255039728147500
0.3255198215280080
0.3255198754449200
0.3255198927467800
0.3255198927505225

. 0.3255199087056500
0.3255199098813250 ... ...

0.3255199343084780

0.3255199285173051
0.3255199282063063
0.3255199282621954
0.3255199282521926
0.3255199282539900
0.3255199282536714

0.3255199282537168

10.3255199282537000

0.3255199282537350
0.3255199282537168

Tomando en cuenta los Gltimos seis valores de El|solanente; se
tiene (ver texto ) :

El=

~

0.3255199282537 +/- 0.104E-13

!
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10.1626167224038836. . | 0.3255199268477151. |
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ecuaciones diferenciales, las cuales fueron resueltas en el intervalo

1' £*12 "‘é .Z/ é 15 (5.22)
lo que implica "reéejillas" de
¢ - 0.2998500749624987 E !
h= 6/4&

El rango de incertidumbre fue calculade tomando en cuenta solamente

1

{5.23)

las Tltimas seis iteraciones, ya que, a partir de ellas, el valor de la
energia empezd a oscilar, por lo cual no fue posible alcanzar la condicidn
de consistencia interna, aungue las variaciones en los parametros fuesen

va minimas.

Un desarrollo alterno al aqui presentado (propuesto por Sergic R,
Aragdn) consiste en multiplicar la ecuacidn 5.2 por la izquierda por la
funcidén $(2) e integrar sobre las coordenadas de ese electrdn, lo gque arro-
ja como resultado una ecuacidn formalmente idéntica a la ecuacidn 5.3,

pe-

ro ahora con

E:q = I: _'J:O (5.24),

donde

E = (“4’, H?h’) (5.25),

Utilizando el valor para EO reportado por Asturiass, se tiene entonces

F = 1.39880 * ¢E-5, (5.26),

energia que también se encuentra por debajo de las cotas superiores cal-

culadas. El rango de incertidumbre esté-definido por el valor de EO utili-

zado.




v1. CONCLUSIONES.

Haciendo un resumen de lo presentado, vemos gue, primerc, se dedujo
la estructura de la electrodinimica en 2-b, de lo cual se obtuvo la infor-
macién referente al potencial couldmbico en dos dimens iones, lo que permi-
tid plantear las ecuaciones de Sch:Bedinger para los dtomos de hidrdgeno y

i

berilic en ese univeréo. Estas ecuéciohes fﬁexon resueltas por métodos va-
riacionales, obteniéndose asi cotas superiores para los valores de energia

del estado basal de los atomos éitédos. Luego, se planted la ecuacidn’de
Schroedinger para el dtomo de berilio en 2-D, bajo las hipitesis del méto-
do de Hartree, y se resolvieron numéricamente las ecuaciones resultantes.
Se presenté, al final; un desarrcllo alterno a las ecuacicnes de Hartree,
propuesto por Sergio R. Aragdn.

Los resultados obtenidos con estos dos métodos estan dentro de los
limites impuestos por los calculos variacionales pero, como se vio en la
primera seccidn del capitulo 2, el método de Hartree es el mejor desde el
punto de vista wvariacional, aungue conlleva un poco més de trabajo numéri-
co, en este caso. Por lo tanto, el valor de energia obtenido con este mé-
todo debe ser considerado como el mejor valor de energia para el &dtomo de
berilio en su estado basal en un uniQerso bidimens ional. Trabajos adicio-
nales en esta Area podrian consistir en cdlculos para estados excitados
6 en una estimacidn de la energia de correlacidn .

Finalmente, puede decirse (a pesar de gue no existe un universo bidi-

mens ional) que el estudio de este tema es importante, dada la comprensidn
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que nos proporciona sobre nuestro mundo tridimensional y de las leyes que

lo gobiernan.

TRt Lt Rk e o g "
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APENDICE A

Evaluacion de las integrales presentadas
en los calculos variacionales del
capitulo IV.

Se presenta, a continuacién,:la evaluacidn de las integrales cuyos
resultados fueron utilizados en el capitulo IV. Todas las evaluaciones se
realizaron con la ayuda de la referencia 13, previa a las transformaciones
necesarias. Se marca con un asterisco cada paso del proceso en gue se
utilizaron resultados dados por la referencia citada.
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= —{T\Zd -+ J;y1éjl[ﬂy1d_y1 + jo’,\/.;e,j('dj“ - f@"y l£1 ‘y&)dv\/.‘

D B 5
90 J;j1 e [ny1dy1 =" 1 ¢
@ 5?1. é1Ld1 = L jZ:L ézz 2dx = L fu_éudu _ 1
° b 4 Y A
W= Zx %4

(Pitnr, @) =~ m2a + (1-0) + (F) - (3 -02)
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APENDICE B

Resolucidn de las ecuaciones de Hartree.

El programa TESIS resuelve las ecuaciones integro-diferenciales, -
acopladas 5.9-5.10, para 2000 puntos en un intervalo de l.00E-12 % 15. =~
Realiza 500 integrales por el método de Simpson de la expresidon 5.4, va-
riando los puntos iniciales en pasos de G=0.2998500749624987 E-0l. Es ~
tos datos son almacenados en el!archivo "Datos", del cual, cada vez que
se empieza a correr este programa, se toman los datos de la interaccidn-
anterior.

Luego, el programa pide 1lbs valores iniciales £2(1.00 E-12), £2(4)
y EF y, a partir de todos estos datos, genera f2(z), por medio del algo-
ritmo de Noumerov. La funcidn es presentada en pantalla conforme es ge-
nerada y luego se ofrecen las opciocnes de variar parametros, parar, em -
pezar de nuevo todo el proceso e iterar. En caso de la 0ltima opcidn, -
se interpola f2(z}, por el método de Stirling, y luego se compara la fun
cidén generada con la funcidn de la iteraccidn anterior y, si no son dlﬁg
rentes en un rango mayor al 0.05%, imprime los datos utilizados como re-—
sultados finales. En caso contrario, normaliza f2(z ) v procede al calcu
lo de las integrales mencionadas ahora con la nueva funcidn.

Este proceso se yepite hasta que se obtiene el grado de autocons is
tencia deseado.
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PRUGRAM TESIS
IMPLTIECTT DQURLF PRECISION {A-H,0-Z)
DOUBLE PRECISION F1(2000),F2(2000),KRI(500),51(S01),Y1(500),

>E(166)

SYSTEM INTRINSIC QLOG,DEXP

*W**********W**********W***k*****t*****

* %k INICTIALIZACION DE VARIABLES **
HARE A AR KR KR X R K AR AR KRR K AR kA kok Ak kb kN R
CN=1.000

DL 2 K0=1,2000
Fe(KN)=0,0D9
F1(KQ)=0.0Dn0
DD 3 KR=1,500
RI(KQ)=0.0D0
SI(KR)=0.,0D0
YI(KN)=0.00
S1(%01)=0.000
EP=0.0D0
DOB=0,.0D0
REWIND 7
4=1.,0D-12
B=15.0D0
N=100

Hz(B=-A) /2001

G=H=x4 _0DDO
****************'*************************************

*x LECTURA DE DATOS DE LA 1A. FUNCJUN A PARTIR DE =xx
«x  ARCHIVO AUXILIAR ' * *
w****x****w**************xww*****x******w************
DISPLAY"LEYENDD 0ATOS..."

DO 4 IM=1,500

READ (7,%x)SI(IM)

GO TO &

*************W****************tt***********************
xx EVALUACION DE INTEGRALES POR EL METODO DE SIMPSON +x
*‘t*******************t*********************************
DISPLAY ("VALORES DE INTEGRALES : ")

REWIND 7

DO T J=1,500

Kza*x(J=1)

51=0.00D0

5¢=0.0 DO

DO 6 KPzZK+1,1999,2

TI=F1(KP)**2xLOG{(KPxH+A) / (KxH+4))

51=51+T1

T2=F 1 (KP+1 ) xx2xDLUG( (KPxH+H+A) / (KxH+A]))

52=32+T2

CONTINUE
SIUJ)=HA(dregl+2252=F1(P000)*x%2+xDLOG(B/ (KxH+A))) /3

WRITE (7,%)S1(J)

NISPLAY SI1(J)

CONTINUE ,
FAARKAKEAR K Rdeok Ak ok kAR AR AR KRR RN I AR R AR A A Ak AR AR Rk kA kR k% k k&

** CALCULD DE Fe(Z) POR MEDIO DEL ALGORITMO DE NOUMEROV xx
AAKK R kKA Ak Ak KRk Ak A KR A AR R R Rk kR kR Rk ok Aok Ak Kb Rk koo e ok ok ok o ok
DIspLAaYy "IMNGRESE F2,F2(4) Y Ep: "

ACCEPT F21,F2(4),EP

N 9 K=1,500

DOK=Kx(T+A



YI(KI=DLUG(DOBY=ST(K+1)~EP~0.2500/ (DUB*x2)
9 CUNTINUE ' :
YI1=DLOG(A)-0,25/(A**2)-SI(1)=-EP
Fela) = (((2+5*%YT (1) *G**2/6) *F2(4))=(1>YI1*xG*%2/12)%F21)/
PLL=Y1(R)xGx%x2/12) ’
DISPLAY"F2(8)= ",Fa(¥8) '
DU 10 Ka=g, 499
KEz-daKd
RT=(1-YI(K4+1)xGxr2/12)
FE[K8+Q)=(((2+51YI(Ku)th*E/b)*FE(KBJ)-(I-G**E*YI(Ku-l)/la)
>xF2 (K8=-4))/RT
DISPLAY F2(KA+uU)
IF(DABS(FE(KB+QJ).GE.IGGO.ODIO)GO T0 ee
1u CONTINUE
DISPLAY F21,F21(4),EP
PISPLAY “ITERAMUS?Y NOzp v
ACCEPTY kS
TFIRB . EQ.Z)GH Tu 22
*it!tttti****tit***tttiti****t****t*i**t***t****i*tt*****
*x INTERPOLACION DE F2(Z) CUN EL ALGURTITMO DE STIRLING ==
C *t*tt********#*!**t*ﬂ*t*t****‘k‘k*t**ti**t**********tt**iti
00 11 Ku=1,7
FE(Ku)=F2(u)+H*(KU-Q.ODOJ*(F2(8)-F21J/(2*5)+
>H**2*(KU'Q]1*E*([FB(B)'E*FE[Q)+F21]/[E*G*ta)]
11 CONTINUE
DU 13 kKT=2,250
Klzldx(PxKT=1)
DU 12 KKZKI=3,KI+3
FB(KKJ=FELKI]+H*(KK'KI)*(FE(KI+UJ-F2(KI-Q))/(2*5)+
> h*xat(KK-KI)**E*{(FE(KI+Q)-2*FE(KI)+F2(KI-Q))/[E*G**E))
1¢ CCUNTINUE '

[ e

1% CUMTINUE

C LR EEEESEEEER EE I N S R s
C *% COMPARACION DE FUNCIONES %+
C Ehk ko Rk Aok Ak ok kk kA Rk ok ko kA ok Ak

DU 14 Ki=1,20%N

IF(DABS(FI(KL)-FE(KLJJ.GT.O.OUOS*FI(KL))GO TO 15
14 CONTINUE

GO TO 23

C EAXN R ARk Rk ARk A kR Ak kA XAk k k &k &

C *x NURMALIZACION DE Fe(z) =x

C FAX A Ak Ak kk hk kA kA KRk Rk k& k&
15 $3=0.000

S54=0,000 >
DU 16 NK=1,1999,°
TS=F2(NK]) %%
53=53+73
T4=F2 (NK+1 ) *xp
S4c-S4d+14

lg CONTINUE
CN=H*(FEI**2+Ut53+2*5ﬂ'F2{2000)**E)/5
RCN=ZDISORT(CH)
00 17 JK=1,2000

17 FI(JK)=zF2(JK)/RCN

C t*tit*****txt**tttit{*ﬁ&iﬁjiiﬁ*tt!j*it*t****tti
C **x CALCULO DE VALURES INICIALES CONSIUERANDO %4
C *x NORMALIZACION x %
C

el R R R R T L S
N0 1A KO=3,500
1A YI(RU)=YT(KQ)+FP




G2=Gxx2
N0 19 Kw=1,166
E(KWJZ{‘FI(12*KW+8)*(12-Y1(3*Kw+2)*62)+F1(lE*KW+&)*(2ﬂ+10*GE*

PYI(3*KW+1))=F1(12*KW) % (12-G2+YI (34KW)))/ (G2*(F1(12*%KW+8)+
>10%F1 (12*KW+4)+F 1 (12%KW)))

S SO E N U PN S X NOU £ WL

"

-—

19

ch

21

O Oo

OO

25
26
21

CONTINUE
ES=0.0D0
EA=0.0DO

DO 20 JAa=1,166
ESTES+E(JA)
CONTINUE

EMIES /166

DO 21 KR=1,166
EA=E A+ (EM-E (KR) ) x %2
CONTINUE
RO=DSQRT(EA/166)

DISPLAY "VALORES YA NORMALIZApDOS : "

DISPLAY "F1(0)= ",F21/RCN
DISPLAY "“F1(4)= ",Ft(4)

DISPLAY "ENERGIA = ",EM:"+/- ",RD
GO TO S

LES S & &R EEEEEE XS

kk OPCIONES #x%

PR S BB EEEE B R XXX

OIspPLAY " VARIAMOS PARAMETROS = 3 "
ACCEPT R2

IF(R2.EQ.3IGO TO 8

OISPLAY " PARAMOS = 2 "

ACCEPT R4

IF(R4 _EQ,2)STOP

GO TO t

REAAK KRR AR AR KRR KR XA R AKR AR K ARK R kAR &k ok
*% IMPRESION DEL RESULTADO FINAL =*»
AAKRKARR AR A KRR AR AR R KA AR RK RN A AR R KK A&
DU 2% KF=1,20xN

WRITE(6,24)F2(KF)

FORMAT (FS,.5)

CONTINUE

WRITE (6,27)EP

FORMAT (® ESTA ES SU FUNCION, CON EP=
STOP

END

",F5.5)






APENDICE €

Evaluacidén del promedic sobre teode el espacio
del potencial de interaccidn

El programa TESIS1 evalua la expresidn (“Y]V rV> con base en la

informacién que lee del archivo auxlllar Datos, y a valores iniciales su-
ministrados por el operador de.acuerdo- con -la {iltina iteracidén hecha con
‘el programa tesis, donde-sevsupone gue-se-ha aleanzado ya la condicidn de
consistencia interna. La expresidn ‘mencionada es promediada sobre todo

el espacio, por el método de Simpson y el resultado final se presenta en

I
|

pantalla.
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PRUGRAM TESISI

IMPLTCIT DOUBLE PRECISION (A=H,0-2)
DOUBLE PRECISION F2(2000),RI(500),51(501),YI(500),
>E(166)

S5YSTEM INTRINSIC OLOG,DEXP
*****t***t*****t***t*t******tt***
xx INICIALIZACIUON DE VARIABLES x=
**ttt***t*****tt************ttt**
CN=1.000

D0 2 KQ=1,2000

F2(Kn)Y=0,0D0

D0 3 KB=1,500

RI(KR)=0.0D0

SI(KQ)=0,0D0

YILKQ)=0,00

S1(S01)=0,0D0

EP=0,000

D0OB=0_0DO

REWIND 7

Az1,0D-12

A=15,0D0

NZ100

H=(B=-A) /2001

G=H*x4 _,000
T e T IS A s RS L RS SRS SR E R AL R AL A

x% LECTURA DE DATOS DE LA ULTIMA FUNCION x*
*******************************************
DISPLAY "LEYENDD DATOS FINALES..."

DO 4 IM=1,500

READ(7,%)SI(IM)

**************************t****************t*******
«%x CALCULO DE F2(Z) CON EL ALGORITMD DE NDUMEROYV =xx
*t***************************t*********************
DISPLAY "INGRESE Fe,F2(4}) Y EP: "

ACCEPT F21,F2(4),EP

DO S K=1,500

DOH=KxG+A
YI(KJ:OLOG(DOB)-SI(K+1)-EP-0.ESDO/(DOB**2)

CONTINUE
YI1=DLOG(A)Y-0.25/(A*x*2)}=S1(1)-EP

F2(8J=(((2+5*YI(IJ*G**E/b)*FB(“J)‘(l‘YIl*G**E/lE)*FBl)/

>(1=-YI(2)*Gxx2/12)
DISPLAY"F2(8)= ",F2(8)
DO b Kd=2,499

KB8=dxKd

RTI=(1=-YI(K4+1) xG*xx2/12)

F2(KH+HJ=(((2+€*YIlKu)*G**elb)*Fa(KBJ)-(1-G**2*¥I(Kd'l)lla)

>*F2 (K8=4))/RT
DISPLAY F2(K8+4)
CONT INUE

T E -~ U E LN~ CLT~NT U LWL —~C L&~ L N

********ﬁ*******t***************t**********t***********
xx CA_CULO DEL PROMEDIO DEL PUTENCTAL DE INTERACCION %%
x#* EN TODO EL ESPACIO _ * %
***************************!****************j**********
550,000 '

sa4=0.0010

00 7 K=1,497,¢

TISF2(UxK) *#%x2%x (=DLOG(A+K*G)=SI(K+1))

$3=54+T1

ooOoo o



L

TE=F8(Q*K+4J**Pt(-DLUG(A+K*G+G)~SI(K+2))

S4z=84+71p2

CONTINUE

TI:F81HE*(-DLOG(AJ-SI(IJ)
TF=F2(8000)**2*(‘OLOG(B)-SI(SOOJ)
ss:s.(11+a-s3+at5a+TF)/3

DISPLAY “POTENCIAL DE INTERACCION PRUMEDIADO= "+ 85
STUP -

END




APENDICE D

Evaluacién del potencial de interaccién
promediado sobre la primera funcidn

El programa SIMPSON tiene como funcién la evaluac ién de la expresidn
5.4 con la funcidn inicial propuesta, que fue la base gaussiana norma-
lizada 4.10. La expresidn citada es evaluada para 500 puntos, y las eva-—
luaciones son almacenadas en un archivo auxiliar' llamado Datos, y del
cual el programa TESIS tomara los valores iniciales para la primera itera-
cidén. Todas las integrales realizadas por el presente programa se hicieron

con arreglo al método de Simpson.



AV T R

-~

SUONTROL NOSOURCE

10

cu

3

PRUOGRAM SIMFSON
IMPLICIYT DOURLE PRECISION (A~H,U0-2)
DUUBLE PRECISION F(2000)

5Y5TeM INTRINSIC DLOG,DEXP

DISPLAY "INICION DE INT, = "

ACCERT A '

DISPLAY "FINAL DE INTEGRACION = "
ACCEPT B

H=(B=-A)/2001

XTA+H

DO 10 1=1,2000
FL1)=0.7500xx«NEXP(=0.37500xx%xx2)
X=X +H

CONTINUE

ny 30 I1=1,500

s1=¢

$2=0

Kzax(I-1)

NU 20 J=K+1,1999,2

SI=S1+dxF (J)*DLOG((JxH+A) /{(KxH+A))
S52x32+4+2*F({J+1)*«DLOG((J*H+H+A) s (K*H+A))
CONTINUE

REHx (§1+S52=-F(2000)*DLOG (B/ (K*H+A))) /3
WRITE (7,%)R

DIsSPLAY T

CONTINUE

STOP

END
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