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Por medio del método de orbitales moleculares conocido como
SCF-Xa-SW se obtuvo la estructura electrónica del cúmulo con 13 átomos de
radio. Los cálculos realizados son del tipo espín restringido y espín no-
restringido. Los resultados con espín restringido muestran cierta simili-
tud con la estructura electrónica obtenida vía la teoría de bandas. Así,
por ejemplo, se puede identificar en la distribución de niveles de energía
del Rh13 una banda "d" y una banda "sp". El perfil de densidad de estados
generado para el cúmulo se asemeja al obtenido por teoría de bandas. sien-
do la principal diferencia la alta densidad de estados en la posición del
nivel de Fermi en el caso del cúmulo comparada con lma baia densidad en el
sólido. Por otro lado, los cálculos con espín no-restringido dan lugar a
un estado de alto espín con 13 electrones no-apareados y un desdoblamiento
promedio de niveles correspondientes de espín mayoritario y minoritario de
aproximadamente 0.6 eVo Cálculos más detallados son necesarios para acla-
rar el "magnetismo" del Rh13 y cómo los efectos del tamaño del cúmulo domi
nan la convergencia hacia las propiedades del sólido.
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ABSTRACT

The electronic structure oi the RH13 cluster has been ealeulated
using the SCF-Xa-SW method. Spin restricted and spin un-restricted type
calculations were done. The spin restricted results show ao electronic
structure which grossly resembles the one obtained from band theory. From
the cluster energy levels distribution a "d" and a "spin" band are
identified. Cluster density of states (DOS) profiles are compared to the
bulk DOS oi rhodium, being the maio difference the high cluster DOS at the
Fermi level position with respect to a low bulk DOS in the same place.
spin un-restricted calculations led liS to a high-spin state of 13 majority-
spin eleetrons and ao average exchange splitting of about 0.6 eVo
Additianal calculations are needed in arder to understand the "magnetism"
found for Rh13 and to see how the cluster size effects dominate the
convergence towards the bulk properties.

1 NTRODUCC ION

En los últimos años ha habido un gran interés te6rico y expcrime~
tal por el estudio de las propiedades de agregados at6micos llamados CÚIDU
10s(1). Atenci6n especial se ha dedicado a cúmulos de metales de transi-
ci6n (~rr)por su relevancia tecno16gica(2), por ejemplo los catalizadores
heterogéneos utilizados en diferentes procesos industriales consisten de
pequeños cúmulos de ~ITsoportados en 6xidos de aluminio y silicio. También
desde el punto de vista científico los cúmulos metálicos han atraído la
atenci6n empleándose como modelos del s6lido(3) y por las propiedades intrín
secas que manifiestan(4). F~isten diferentes enfoques te6ricos para estu- -
diar las propiedades de los cúmulos (5), uno de ellos es el de orbitales me
1eculares (~1)(5), el cual considera al cúmulo como una molécula. El es-
tudio de la estructura electr6nica de c(oou10s de ~rrempleando métodos de
eN limita en general el tamaño del cúmulo, así entre nas sofisticado es el
método menos átomos se pueden tratar. La mayoría de estudios con OM de cú
mulos de Mf se han hecho en metales del primer reng16n (6) y pocos existen,
sin tomar en cuenta los cúmulos con 2 átoros (dimeros), en r-.n' del segundo
y tercer rcng16n(3,7,8). Hasta donde el autor conoce no existe en la lite
ratura un cálculo de estructura electr6nica con a1 del radio el cual es lil

wetal de transici6n del segundo reng16n. En este trabajo se estudia la es
tructura electr6nica del cúmulo con 13 áto~s de radio en un arreglo octaé
drico, usándose el método de a.1 denominado campo autoconsistcnte-Xa-ondas
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di~pcr~aJas l:OIl..xido en la 1itcratura cone SCF-Xa-SK(9, 10). (Una de las Vlr

tudes de este método es tratar sistem5ticamcntc c(nnulos rc]ativemente gra:!.
des, 20 átomos, de metales de transici6n con moJcrado tiempo de computado-
ra). El trabajo se presenta en. la fonna siguiente: en la prirrera sección
se describe el procedimiento de cálculo y los datos empleados, la segunda
secci6n contiene los resultados obtenidos con espín restringido, mientras
que la tercera secci6n muestra los resultados para el caso de espín 00-

restringido. En la cuarta secci6n se discuten los resu) tados, y finalmen-
te en la última sección se prescnt:m las conclusiones.

1. ~ll:TOlJOLOGIA y DA:J'OS

Todos los c51cu105 se llevaron a cabo dentro del formalismo del
métooo de orbitales moleculares conocido comoSCF-X-s\\' que se encuentra
bien documcntado(9,lO) y por lo cual únicamente se ~escriben a continuaci6n
105 dos aspectos esenciales del método. El primero es la aproximación al
potencial de intercambio por el potencial local Xa(9), potencial que dete~
mina la energía total y las ecuaciones de SChrOdinger que hay que resolver.
El segundo aspecto es el procedimiento de' ondas dispersadas (lO), el cual
proporciona la representación matemática que se usa para n.~solver las CCllE!.

ciones de SChrOdinger. [n el método SCF-Xo.-SI\", que de aquí en adelante
llamaremos abreviadamente Xa, aparecen un conjlmto de ecuaciones mono-clc£
tr6nicas integro-diferenciales Málogas a las de f1artree-Fock (HF), las
cuales se deben resolver en una manera autoconsistcnte para obtener los o~
bitales moleculares. A diferencia dc1 potencial de intC'rc.unbio que apare-
ce en el rr6todo HF, el cual no ('s local, el potcnc ia1 de intercambio Xo.es
local y proporcional a la raíz c(¡bica de la densidad ue carg.l. Para obte-
ner la solución de las ccu•.II.:ioncs Xa con la técnica de ondas dispersadas (10)

se hace uso de la aproximación llamada "potencial muffin-tin", la cual se
describe a continuación. Primero se divide el espacio en qUL' se encuentra
la molécula (o cCnnulo)en tres regiones; la region 1 (lLun.lda regi6n :lt6ml.
ca) consiste oe lill conjlmto de esferas cada Wla rode~U1doWl (¡tomoy centra
da en el núcleo. la región 11 (ll:unada región interat6mica) es el espacio
fuera de las esferas at6micas. 1:llcerrando toda la molécul;l por lUla esfera
que contenga la región 1 y la región It se obt iene la región 111 (llamada
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regi6n extramolecular), la cual consiste del espacio fuera de esta esfera.
Segundo, se supone un potencial esféTicamente s~létrico dentro de cada una
de las esferas at6micas de la regi6n 1 y en la regi6n 11 se supone un potc~
cia! constante. También se supone un potencial esféTicamente simétrico en
la regi6n 111. Teniendo el potencial en la forma anterior, "potencial
muffio-tio", el objetivo es obtener la soluci6n de las ecuaciones Xa en to
do el espacio (regiones 1, 11 Y 111), para lo cual se proponen funciones
de onda desarrollando éstas enooclas parciales en cada una de las regiones
mencionadas. Al imponer la condici6n de continuidad sobre estas funciones
de onda y su primera derivada a través de las fronteras de las regiones 1,
II Y 111 se obtiene un conjunto de ecuaciones seculares dependientes de la
energía. La soluci6n de estas ecuaciones seculares da los eigenvalores o
energías orbitales y los coeficientes del desarrollo en ondas parciales,
determinándose así espacial y energ~ticamente los orbitales moleculares.

En el cálculo de la estructura electr6nica del número Rh13 los 13
átomos se arreglaron geométricamente de tal manera que representarán un
fragmento del radio metálico con simetría fcc. La geometría obtenida es un
cubooctaedro como se n~estra en la Fig. 1, con un átomo central y 12 prime
ros vecinos a una distancia igual a la del sólido de 2.69 A. Las esfera;
asociadas a los átomos se colocan tangentes una con otra y la esfera exte
rior tangente a las 12 esferas que rodean a la central. se us6 el mismo
parámetro de intercagbio a en todas las regiones con un valor igual a
0.70217(11). En el desarrollo en ondas parciales de las funciones de onda,
se incluyeron ondas hasta £ = 2 para las regiones atómicas y hasta £ 4
para la esfera exterior dando lugar a una matriz secular de 142 x 142.
Asociando el grupo puntual Oh al cúmulo Rh13 se disminuyó el tiempo de c6m
puto ya que la matriz secular se redujo a una matriz diagonal por bloques,
correspondiendo éstos a las representaciones irreducibles Alg, Alu' A2g'
A E. E , T1 • T1 • T2 Y T2• Obtenidos los eigenvalores y los co-
2u' 9 u 9 u 9 u

rrespondientes orbitales moleculares se generaron perfiles de Densidad de
Estados DOS del cúmulo reemplazando cada uno de los eigenvalores por una
gaussiana de anchura igual a 0.2 eVo
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Fig. l. Cúmulo cubooctaédrico conteniendo 13 átomos; el átomo (1) es el
álomo central y los marc,ldos (2) son los 12 primeros vecinos.

2. ESI'I:'I RESJ'RII\Gll'O

Los eigcnv310rcs de energía del c(mlulo Rh13, obtenidos usando el

método Xa con espín restringido, se muestran en el diagrama de niveles de

energía de la Fíg. 2(<1) en donde los orbitales moleculares están ctiquct<l-

dos bajo la simetría~. Todos los niveles de cncrgía que aparccC'n en la
Fig. 2(a) provienen de 8 electrones 4d y 1 electrón Ss de cado. lUlO de los
13 átomos UC rOOio, más cierta contribución dc los orbitales virtU:llcs SI'

del Rh. Es decir en el cúmulo Rh13 debe haber un n(IJT1C'ro suficiente oe or-

bitales de valencia para acomodar 117 electrones, así todos los nivclcs des
de el 1t2g hasta el St2g están totalmente ocupauos )'el último ocupauo raE.
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cialmcnte (H:::NJ)con 3 electrones es el 3t1g' siendo el primer orbital de-
socupado (LLNO)el 4t2u' Los niveles 3t1g y 4t2u pr!icticamcntc resultaron
degenerados; sin embargo, se alcanz6 lill3 buena convergencia al potencial
autoconsistente del cúmulo Rh13 colocando 3 electrones en el orbital 3t, 19

Y dejando desocupado el 4t2u (véase Tabla J). l.a Tabla [ es un listado de
las componentes principales de ondas parciales)' energías. ocupaciones y

distribuciones de carga de todos los orbitales del cúmulo Rh13 que apare-
cen en la Fig. ~(a). De particular interés es la distribuci6n de carga c~
trc las diferentes regiones del c&tulo, la cual indica que alglIDos orbita-
les coroo el 5t2g se extienden en toela la rcgi6n del cúmulo, mientras que
otros comoel 2t1g excluyen al átomo central y están asociados exclusiva-
mente con los átomos externos. Tales consideraciones son útiles al dife-
renciar las contribuciones ~e "superficie" y de "bulk" de la estructura
clectr6nica de cWnulosmctál icos y su rclaci6n con las correspondientes
cantidades del metal cristalino. Del conjlll1to completo de energías orbita
les del Rh

13
mostrado en la Fig. 2(a) y usando la Tabla 1, se puede defi-

nir una banda de niveles con carácter predominantemente d, acotada por ab~
jo por el nivel 2a

19
y por arriba por el nivel la1u' El "nivel de Fenni"

E
f
marcado en la Fig. 2(a) con 1ma flecha horizontal se encuentra en el ex

tremo de la banda "d" y éllrededor dc él se obscrva 1maal ta densidad de es
ul.llos. El nivel de fenni scpara los orbitales ocupados de los desocupados
r en el caso de Rh13 con espín restringido. Ef coincide con el orbital
3t

1g
. Los niveles desde el 4t2u hasta el la1u están desocupados y son pr~

dominantcmente d (ver Tahla I). excepto el nivcl St1u el cual contiene con
trihuciones s. p y d. Los orbitales más altos que el lalu también tienen
contribuciones s. P y d. De lo anterior se puede notar que hay lU1asupcr-
posici6n de la banda "sp" con la banda "d", en la vecindad del nivel de

¡:cnni Ef.
Oe los 3 niveles 1a1g• 1cg y lt2g• que se encuentran bien separ~

dos del extremo inferior de la banda "d", los dos más negativos leg y lt2g
t;wbién corresponden a orbitales d y son enlazantes entre el átomo central
y los átomos externos del cubooctacdro. Estos orbitales están localizados
predominantemente en el átomo central comopuede verse de su distribuci6n
de carga en la Tabla l. El orbital la es enlazante con carácter s en el

19
átomo central e "híbrido" spd en los átomos periféricos. Mientras que la
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Fig. 2. a) Diagrama de niveles de energía del Rh13 con espín restringido.
La flecha indiCd la posición del nivel de Fermi.

b) Diagrama de niveles de energía de Rh13 con espín no-restringido.
La flecha indica la posición del nivel de Fermi.
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TABlA

Orbital

4aI2(s,p,d)
6tZgls.r,d)
5eg(s,p,d)
181u(d)

S, lu (s ,p,d)
'e,ld)
• 'ZU (d)

3'1,(0)
5'2,(d)

2'1,(d)
18!,(d)
2eu(d)
3tZu(d)

se¡;:ld)
2'ZU (d)

"2.ld)
2e¡,:(d)

4tIU(d)

1t1g(d)

1t2u (d)

3t2g(p,d)
3t'uld)
leu (d)
2t,u (s,p,d)
381g (s,d)

2t l~(d)
1t1u(d)

13¿U(d)
2a,R(d)

la'p(:-.r,d)
le "id)•1t!,(o)

tllergfn (Ry)

.0.159'

-u.2235
.0.2256

-u.3522
.0.3778

-0.4147

-U.4196

-0.4197

-0.4227

.0.'275

-0.4308

-0,4399
-0.4493

-O.462t1
-0.4766

.0.'930

-0.5253
-u. Sj 11
-U.5360

-0.5&12
.0.5620

.0.5706

-u.5!S71

-0.5951
-0.5967

-0.6(»1

-0,6161

-0.6290

-0.6401

-0.7124

.0.7181

-0.7253

Ucup.Jción
0.0
0.0

0.0
0.0
0.0
0.0

0.0
3.0
6.0
6.0
!.O
'.0
6.0
'.0
6.0
6.0
•.0
6.0
6.0
6.0
6.0
6.0
'.0
6.0
2.0
•.0
6.0
l.O
2.0
2.0
'.0
..0

Q(int)

.2'1

.333

.421

.020

.292

.046

.052

.092

.085

.07l,i

.090

.126

.059

.1IJO

.120

.091

.087

.156

.06!

.106
,070

.on

.126

.lj6

.3M

.1Z4

.141

.082

. 160

.192

.130

.091

Q[cxt) Q¡RhI)

.366 .09.

.HS .049

.211 .035

.000 .000

.111 .Ol1

.011 .143

.022 .000

.003 .000

.013 .224

.013 .000

.000 .uOO

.000 .000

.001 . (lOO

.017 .054

.001 .000

.007 . DOs

.002 .173

.014 .002

.005 .000

.001 .000

.002 .103

.007 .000

.000 .000
-:002 .052

.OJO .019

.003 .008

.000 .002

.009 .000

.009 .009

.003 .196

.001 .517

.002 .530

QtRh2)
.025

.032

.028

.081

.048

.067

.077

.075

.056

.076

.076

.073

.078

.069

.073

.075

.062

.069

.Oi8

.074

.069

.068

.013

.067

.049

.072

.071

.076

.0<>•

.051

.029

.031

Tabla l. Energías, ocupaciones y distribuciones de carga de todos los or-
bitales moleculares (etiquetados de acuerdo al grupo Oh) del cúm~
lo Rh13 que aparecen en la Fig. 2(a). Para cada uno de los orbi-
tales se muestran entre paréntesis las componentes principales de
las ondas parciales. Q(int) es la carga interesféricd. Q (ext)
es la carga fuera de la esfera exterior. Q (Rhl) es la carga de
la esfera asociada al átomo central. Q <ffiI2) es la carga asocia
da a cada una de las esferas de los 12 primeros vecinos.
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banda principal de niveles d en Rh13 corresponde a la banda d del s6lido,
los 2 niveles leg y 1t2g no tienen equivalente aproximado en rodio s6lido
y resultan al alcanzar el potencial autoconsistcntc del clanula Rhl3 qucd~
do la energía potencial del átomo central más negativa comparada con la de
los átomos externos. ror otro lado,llil3 bUC~1 rcprcscntaci6n de la banda
sp del 561ido es mucho más lenta en el cúr.n..tlo ya que hay F.luy pocos niveles
y están muy espaciados como se observa en la parte superior de la Fig. 2(a).

Para comparar nuestros resultados con los obtenidos [sor teoría de
bandas se generaron perfiles de densidad de estados 005 del c{1J1U.llo Rh13 \'ía

tm3 funci6n de densidad de estados de la forma

niL ---,- e
i (2.0)'

En esta ('xpresi6r:. £. {,'S la energía orhital, n. el n(unero de OCl;-
1 1

paci6n y (J es lUl parronctro de ensanchamiento escogido apropiadamente
(o = 0.2 eV). La Fig. 3 muestra el perfil de DOS obtenido con la f6rmula
anterior y por comparaci6n se muestra en la parte superior izquierda la DOS
obtenida por teoría de bandas (12) del s61ido. los rasgos principales de
la OOS del cúmulo pueden caracterizarse en ténninos de lUla progresi6n nat~
ral de los orbitales moleculares en orden cl~cicnte de energía, de cnlaza~
tes dsp a orbitales enlazantes d, pasando por orbitales d csencialmente
no-enlazantes (es decir débilmentc enlazantes o débilrrente anticnlazantcs)
a estados d antienlazantes y finalmente a ni\'eles antienlazantes que inv~
lucran funciones s y p (con cierta contribuci6n d). La principal diferen-
cia entre la DOS del cúmulo y la del s61ido se observa en la posici6n Jel
nivel de Fermi en donde el Rh13 exhibe lUla alta densidad de estados (véase
Fig. 3) Y el s6lido Wla baja densidad de estados. Es claro de lo anterior
que la l~gi6n alrededor del nivel de Fermi no es fácil de reproducir con
un cúmulo de 13 ~tomos de Radio. Por otro lado aún y cuando se obtuvo una
buena convergencia al potencial autoconsistente, el cálculo con espín res-
tringido da los orbitales 3t'9 (-0.4197 1\,) y 4t2u (-0.4196 R,,) con ocupa-
ciones 3 y O respectivamente, prácticamente degenerados. Ya que estos or-
bitales pueden acomodar en total 12 electrones, la distribuci6n de 3 en
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Fig. 3. Densidad de estados (DOS) del cúmulo Rh13 con espín restringido,
mostrando en la parte superior izquierda la correspondiente DOS
del sólido(l2).

3t1g Y ninguno en el 4t2u no es muy clara. Para precisar la ocupaci6n de
estos niveles y tener una rcprcscntaci6n más exacta de la estructura elec-
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trónica del Rh13 es necesario llevar a cabo cálculos Xa con espín no restrin
gido y éstos se presentan en la pr6xima sección.

3. ESPIN NO-RESfRlfoiGlOO

Los eigenvalores de energía de los orbitales moleculares del cál
culo con espín no-restringido para el Rh13 se muestran en la Fig. 2(b).
Se obtuvo una buena convergencia al potencial autoconsistente colocando un
electr6n en el nivel 5t;g (-0.3944 By) y ninguno en el nivel 2ttg (-0.3937).
I~s efectos de la polarizaci6n del espí~ son notables observándose un de~
doblamiento promedio de niveles correspondientes de espín mayoritario y rol
noritario de aproximadarrente 0.6 cV llevando a un estado neto de alto es-
pín con 13 electrones de espín mayoritario. En la Tabla 11 se muestra el
desdoblamiento, ó£ = £~ - £t. para algunos niveles alrededor del nivel de
Fermi (E

f
= 5t~g ), oc alcanza los máximos valores en esta regi6n. Sa.lvo

unos cruzamientos, el diagrama de niveles de energía de la Fig. 2(b) cone£
ta niveles correspondientes de espín mayoritario y minoritario. Análogame~
te como en el caso de espín restringido se ~£rlen obtener las componentes
principales de ondas parciales y distribuciones de carga de los orbitales
moleculares con espín no-restringido, identificándose las bandas "d" y
"sp" tanto de espín mayoritario como de espín minoritario con la principal
diferencia de que hay una baja densidad de niveles de espín mayoritario en
la vecindad del nivel de Fermi comparada con una alta densidad de espín mi
noritario (véase Fig. 2(b)). Aun y cuando existe un hueco de niveles de
energía de espín mayoritario abajo del nivel de Fenmi (marcado con una fle
cha en la Fig. 2(b)), 10 cual estaría más de acuerdo con la estructura ob-
tenida por teoría de bandas, se espera que este hueco event~~lmente se ocu
pe al añadir más átomos al cúmulo. Similarmente al cálculo con espín
restringido se generaron perfiles de DOS con los valores de energía de es-
pín-restringido. La Fig. 4 muestra la DOS total, de espín mayoritario y
de espín minoritario. Excepto por el corrimiento de niveles de energía de
espín mayoritario a energías más negativas, dando lugar a un hueco abajo
del nivel de Fermi, las DOS de espín mayoritario y minoritario son muy pa-
recidas. Por otro lado el alto estado de espín encontrado con el cúmulo
Rh13 contrasta con la conducta exhibida por el rodio metálico el cual no es
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NIVEL

4eg
4t2u

3t2g
5t2g
2t1g
la2g

-5.95
-6.00
-5.99
-6.05
-6.10
-6.15

-5.25
-5.28
-5.29
-5.41
-5.40
-5.44

/;c

0.70
0.72
0.70
0.64
0.70
0.71

Tabla 11. Valores del desdoblamiento 6£ = E~- £t (en eV), para algunos ni-
veles de energía alrededor del nivel de Fermi, del cálculo con
espín no restringido del Rh13' En esta región ~£ alcanza los
máximos valores

magnético. Sin embargo existen ejemplos(13) en donde partículas pequeñas
de metales de transici6n comúnmente no magnéticos. resultan mab~éticas.

La existencia de lID "estado magnético" en el cúmulo Rh13 hace necesarios e~
tudias más detallados dentro del contexto de la metodología Xc ya que exi~
ten ejemplos en la literatura que indican que el potencial Xa sobrestima
efectos magnéticos(14,15).

4. DISCUSION DE RESULTAIXJS

Los resultados obtenidos con el método Xa para el cúmulo Rh13
son en general interesantes ya que se obtiene infonnaci6n detallada acerca
de c6mo se distribuyen los electrones energética y espacialmente en toda la
regi6n del cúmulo y c6mo participan en el enlace entre átomos vía un análi-
sis de sus orbitales moleculares, llevando lo anterior a una racionaliza-
ci6n de las propiedades del cúmulo. Por otro lado el usar el modelo del cú
mulo para sin~lar el s6lido y con él sus propiedades requiere de m6s deta-
lle tanto del modelo usado como de la metodología empIcada. Así por ejem-
plo es necesario llevar a cabo más cálculos del cúmulo Rh13 con espín no-
restringido cambiando los parámetros de la técnica Xu y usando Wl potencial
diferente al Xa que incluya el magnetismo más propiamente(14,lS) Estos
cálculos se llevan a cabo y serán publicados postcriormente~ Aun y cl~ndo
los resultados obtenidos en este trabajo con el método Xa no son tan hala-
*En este laboratorio se llevan a cabo actualmente cálculos del Rr,.3 variando
los parámetros de la metodología Xu y utilizando otro potencial diferente

al Xuo
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Fig. 4. OOSdel Rh¡] con espín no-restringido. La línea punteada muestra
la DOS de espín minoritario. La línea discontinua es la OOS de
espín mayoritario y la línea continua la DOS total.

gadones como los realizados con cúmulos de similar tamaño en otros metales
de transici6n con la mis~~ técnica(3,6(a,b)) es conveniente aclarar que el
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obtener la estructura del radio metálico aun con la teoría de bandas pre-
senta varias dificultades(16) que no se encuentran por ejemplo en metales
de transici6n del primer renglón. También la posibilidad de analizar la
estructura electrónica de cúmulos de radio o de otros metales de transición
del segundo renglón, sistemáticamente con la misma técnica (con variantes
contempladas en su fonnalisrno teórico), hace del método Xa una herramienta
valiosa en el estudio de cúmulos de metales de transici6n.

CONCLUS IONES

El trabajo presente sobre el cúmulo Rh13 es la primera parte de
un estudio dirigido a estudiar cúmulos de metales de transici6n del segun-
do renglón. Se investiga la estructura electr6nica del Rh13 usando las
energías orbitales y se discute su correspondencia con la estructura de
bandas del radio metálico. Las conclusiones son:
a) Los cálculos con espín restringido del Rh13 muestran un traslape de la

banda lid" con la banda "sp".
b) De la distribuci6n de carga del cúmulo es posible diferenciar orbitales

moleculares asociados a la "superficie" (12 primeros vecinos) y orbit~
les nx:>leculares asociados al "bulkll (átomo central).

c) La comparaci6n de la DOS del Rh13 (espín restringido) con la correspo~
diente DOS del radio metálico indica una convergencia más lenta hacia
las propiedades del s6lido de la que se obtiene en cálculos similares
X con cúmulos de igual tamaño de metales de transici6n del primer re~
a

g16n.
d) La posibilidad de la existencia de un estado de alto espín en el cúmu-

lo Rh13 obtenida con cálculos de espín no-restringido reviste singular
interés y es necesario llevar a cabo estudios más detallados para aceE
tar o desechar este "estado magnético".

e) Cálculos con cúmulos mayores y menores que el Rh13 son necesarios para
aclarar los efectos de tamaño de cúmulo sobre la estructura electr6ni-
ca del rodio.
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