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Utilizando el netodo variacional se realiza un estudio detallado de los estadogeleos mas bajos com = 0, —1 del ibn molecular
exotico H2" en campos magticos intenso® > 10'® G, en la configuraén lineal y sinétrica, paralela a la diredm del campo maggtico.

Se hace una exterdsi del primer estudio del estado base, (J.C. Lopez y A. TurbinerPhys. RevA 62, 022510, 2000), obteniendo que

la curva de eneig potencial desarrolla unimimo suficientemente profundo para distancias internucleares finitas, indicando la posible
existencia delén molecularH>*, para campos magticosB > 3 x 10'* G. Se demuestra por primera vez que el estado excitago
puede existir para un campo mégico B = 4.414 x 103 G correspondiente alrite de aplicabilidad de la tefer no-relativista.

Descriptores: Campos maggticos intensospin molecularH:>"; estados excitados.

Using the variational method, a detailed study of the lowest= 0, —1 electronic states of the exotic moleculéniH>" in a strong
magnetic field, in the linear symmetric configuration parallel to the direction of the magnetic field is carried out. A extended stutty,of the
ground state (J.C.&pez and A.TurbineRhys. ReVA 62, 022510, 2000) was performed obtaining that the potential energy curve displays a
sufficiently deep minimum for finite internuclear distances, indicating the possible existence of the motataldri for magnetic fields

of strengthB > 3 x 10" G. It is demonstrated that the excited sthtg, can exist for a magnetic fiel# = 4.414 x 10'® G corresponding

to the limit of applicability of the non-relativistic theory.

Keywords: Strong magnetic field; moleculadi H>*; excited states.
PACS: 31.15.Pf; 31.10.+z; 97.10.Ld

1. Introduccion constituido de cuatro protones y un eléciyF7> ", en campos

A partir del descubrimiento de los pulsares en 1967, identifil12greticos intensos. Espeicamente, se hace una extdmsi

cados posteriormente como estrellas de neutrones (cuya exf%gl primer estudio de este sistema realizado en la Ref. 6 para

tencia fue predicha en 1932 por L. Landau [1]) con enorme§ estad9 base (en el qugl s€ dem@rpo§|blg existencia
campos magticos de intensidad enti®'2 G —10'3 G, el de este ®n molecular efitico en configuraéin lineal y pa-

ati N 13
comportamiento de sistema$aticos y moleculares en me- ralela_en un campo maghco B 4'414 ><_10 G), y se
dios tan extremos ha sido objeto de numerosas investigacic?—s’tu_dla porprimera vez la p0_5|ble existencia _de estados elec-
nes. Las primeras de ellas fueron realizadas earkas de la ggn\l/;?izggﬁlé?zoesﬁtin deesltz];\éisgglﬁ;sg:gzlg tir\zgt):;\
fisica de plasmas y en la astta por Kadomstev y Kudra- ? < 4414 x 1013 G (limite de Schwinger). '
yavstev [2] y Ruderman [3], respectivamente. Los resultado “En todo el aricul i idadesamni dond
mas relevantes de esas primeras investigaciones demostrarfgn ntodoe al u IO s€ utiizan unidades ';azgn onPe
que la ener@ de amarre de los sistemaératcos y molecu- = ¢ =m. = lylaenerga se expresa en Rydbergs. Fara
lares crece considerablemente con el campo &tagna la denotar los estados, se sigue la com@meispectrosipica,
vez que se vuelven @s compactos. A consecuencia de egEStoes, unimero indica el imero céntico principal, las le-

te comportamiento surgila conjetura sobre la posible for- tras griegas, 7, 8 ... denotan el imero cantico magatico

macbn de cadenas moleculares alineadas en la drecis| parajm| = 0,1,2.. ., respectivamente. La paridad espacial
campo magatico del estado es definida pgfgeradg para estados con paridad

Los estudios de los sistemas coulombianos en campc%aryu (ungeradg para gstados c/on.parid.ad .impgr. En parti-

magréeticos intensos han sido alentados por los resultados aceUI"?Ir el estadq base coamero cnan,tlgo principal igual d,

las observaciones de la estrella de neutrones 1E1207.4-528§lrldad par y amero cantico maggticorm = 0 se denota

realizadas en elfeo 2002 por el observatorio espacial de ra-ComOIUg'

yos X Chandra. Estas observaciones indican la presencia ge  E| ibn molecular HZI)+

dos ineas de absor@n en 0.7 keV y 1.4 keV, cuyo origen

pudiera deberse a la existencia de sistemas moleculats ex El ion molecularFZ; ' es un sistema molecular@ico cons-

cos en la atrosfera de dicha estrella [4]. En particular, se hantituido por cuatro protones y un elettr en presencia de un

intensificado los estudios de sistemas moleculares con un seampo magatico intenso. Para el presente trabajo se con-

lo electon, tradicionales y eXicos, tales comdZ,|, H3",  sidera la aproximadh de Born-Oppenheimer a orden ce-

ij+, (HeH)?t, Hngr y Lz‘SJr (ver por ejemplo la Ref. 5).  ro, en donde los protones se consideran infinitamente ma-
El presente trabajo se centra en ebliis cuantitativo sivos. Adends supondremos que la configutatide nini-

de los estados eleémicos mas bajos del sistema molecularma energa corresponde a la situéci en donde los protones
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eshn situados sobre uniméa recta (configuraon lineal) pa- cerca de las singularidades de Coulomb y el comporta-
ralela a lasiheas del campo magtico B (configuracbn pa- miento de oscilador arémico a grandes distancias.
ralela). El campo magatico se asume como constante y ho-
mogeneo orientado en la direéai z, esto eB = (0,0, B).
Considerando el origen de coordenadas e@irafginto entre

los protones internos, las posiciones de los cuatro protones 3 . para el estado base del sistema,la foncie prueba no

sobre el ejez se denotan comé,, Ry, —R3 y —Ry. Por debe anularse en el dominio de defiaitilel problema
razones de simé#, supondremos adémm queR; = Rs y (Teorema de Perron).

Ry = R, (configuracdn sinétrica [ver Fig. 1]). ]

Para describir el campo magficoB = (0, 0, B) convie- Ademas, puesto que los centros cargados _(prot‘on_es) son
ne elegir el potencial vectorial magtico en lanorma sigtri-  Parfculas icnticas, la fundin de prueba se elige saica
caA = B/2(—y,=,0), con lo cual se aprovecha la sinfatr  €ON respecto al intercambio @stos, es decir que sea inva-

azimutal del sistema (es por esta sirff@tjue se utilizan coor-  fiante ante las transformacion®s (r; < r;), 4,j =1...4.
denadas dihdricas). La funcion de prueba que se utiliza es una combibaci

Con las suposiciones anteriores y sin consideragmit  lineal de érminos que cumplen los requerimientos descritos
no constante que proviene de tomar en cuenta éheggd  anteriormente. Cada uno de estmsatziene la forma gene-

electon (el cual 6lo cambia el nivel de referencia de la ral

2.- La funcion de prueba debe incluir las sinias propias
del sistema.

enerda), el hamiltoniano que describe ahimolecularH $* Vi = Un ¥, , 3)
es A ) B2 en donde
H=—-A+ lzB + + V(p) Z) 5 (l) - ( Z e—alrl—agrg—agrg—a4r4)
0
en donde’ = 2* +y es la distancia perpendicular del elec- perm{ay,..cq}

tron al ejez, I, es la componente del momento angular (la _gBe:
cual es una cantidad que se conserva y tiene asociado el ei- xe B (4)
genvalorm —el n’J_mero c@ntk_:o magéticq) yV(p, z_) esla Uy, = e plml. (5)
suma del potencial coulombiano electaiito de la interac-

cion entre el electm y cada centro cargadoasel érmino  Aqui el factor ¥, corresponde a una furisi de prueba ge-
clasico de repuléin entre los centros cargados. Egjthmen-  neral para el estado base: (= 0), en dondew; 234 Y

te el potencial/(p, z) est dado por son paametros variacionales. La suma®pnse realiza sobre
todas las posibles permutaciones de losipeatrosa; 2 3 4.
Vip,z) = _3 _ 3 _ 3 _ 2 2) Con el €rminolf,,, se incluyen las excitaciones para diferen-
. Tz T3 T4 tes valores deliimero ciéntico mag@aticom. Las funciones
2 2 2 de pruebal,,, dadas por la Ec. (3) correspondientes a diferen-
* Ry — Ry + Ry + R5 + Ry + Ry tes valores delimero céntico magiticom son ortogonales
9 9 9 entre si, y por lo tanto resultan adecuadas para describir los

+ + + ) t m j ntr famili t ropios

Rt Rs  RitR: Ri- R estados mas bajos__de o de cada familia de estados propio
para un valor den fijo.

en donder; = /p? + (2 — z;)?, son las distancias entre el

electibn y el correspondiente pit (z; son las coordenadas

de cada prdin sobre el eje).

3. Las funciones de prueba

Para el estudio de este sistema molecular se utilizaéeh-m
do variacional con funciones de prueba aplicables a cualquiel :
valor del campo magatico. Ad, el punto central consiste en —R4 -R3 0 Rl R2

la adecuada eledm de las funciones de prueba. Para ello,
se siguieron los criterios dedecuaaddn fisica usados por —_—
Turbiner-Lopez (ver por ejemplo la Ref. 5), que han mostrado B

dal’ reSU|tadOS, Cualitativa y Cuantitativamente, muy preCiSOﬁGURA 1.Eliébn rno|ecu|ar]¥'§’Jr en Configura(ﬁn lineal y para-
para diferentes sistemas coulombianos en camposé&tiagn |ela a un campo magico constante y homégeo dirigido se@n
Cos intensos. Bsicamente estos criterios son: el ejez, B = (0,0, B). Las posiciones de los protones se indican
] B por los cuatro puntos sobre el ejey estin situados a distancias
1.- El potencialV,=(Av;,) /¢, parael cuallafunénde g, g, Rsy R, del origen. La posicin del electdn se marca por
pruebay, es eigenfundin exacta dé{, = —A + V,,, un punto fuera del eje. Las distancias del efatta cada prdtn se
con energp cero, debe reproducir el potencial original denotan comes, 72, 73 y 74, respectivamente.
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3.1. Rotacbn de norma 4. Descripcbn cualitativa de la funcion de

: . rueba &
Considerando una furtm de prueba&,, (para un estado con P P

nGmero céantico mageticom definido) dada por la Ec. (3)  La eleccon de la funddn de prueba @s generall, [Ec.(4)]
y el hamiltoniano del sistend [Ec. (1)], la enerta total del  ng fue de ningn modo arbitraria, en ella los ganetrosa’s

sistema se aproxima como pueden ser interpretados como la carga efectiva de los proto-
) nes y el paametros como el acoplamiento efectivo del elec-
min /Pz‘m‘ Vol W dr tron con el campo magico B. Con esta caracterizari de
Er,,.. = (o', 3's) - ) (6) los paémetros variacionales, la forma de la fultde prue-
’ /p2|m‘ U, U dr ba se eligh de modo tal que al imponer ciertas condiciones
sobre los pametros las funciones de prueba describan dife-
en donde se ha definido el operador rentes situacionessicas.

B2 Consideremos por ejemplo el caso en el cual la intera-
hon = U  HUy, = P2, + Bm+ —p®> +V(p,z), (7)  ccion del electbn con cada uno de los protonesceferente

4 es decir que el eledn interacciona de la misma forma con
al que llamamos *“hamiltoniano rotado de norma”, ycada probn. Para describir dicha situadi fisica, basta con
P = U, DU, €l “momento covariante” (para una mayor tomara; = as = a3 = oy = o en la Ec. (4). Definiendo a
discuson vease la Ref. 5). En adelantéy,,, la denotaremos  esta funodbn comoy(!) se obtiene
simplemente comd& . Esta formuladn es muy convenien-
te, ya que cada hamiltoniarig, (param fija), describe una ngl) — e—(rtratratry) =B fp?
familia de eigenestados corimero cénticom los cuales
pueden ser tratados de manera independiente entre estadisia funcbn de prueba es un producto de una fondel tipo
con diferentes valores de. Asi, gracias a esta "rotamn de  de Heitler-London (usada originalmente para describir el sis-
norma’, el estado base y los estados excitados se describt&maH; sin campo magetico) multiplicada por el orbital de
por funciones de prueba que tienen la misma estructura [dad@ndau nas bajo. Los resultados de lasleulos verificand
por la Ec. (4)] aunque en la normalizaniaparece un factor posterior) que esta funéin aporta la mayor contribum en

de pesq?/™l. la descripadn del sistema cerca de su poéitide equilibrio.
Por otra parte, de los criterios ddecuaadn, el potencial Para describir la situatn fisica a distancias internuclea-
asociado a una fun@h de prueba arbitrari@, se determina res grandes, en donde el elértrinteracia esencialmente
ahora mediante la relam con un solo prdin (interacadnincoherent® se pueden elegir
52 & Ad todos los paametrosa’s iguales a cero, excepto uno al que
vo(m) _ Pm%o _ o (8)  denotamos comew,. Con estas consideraciones obtenemos
@, o, la funcion de prueba

en donde se define el laplaciano covariatteomo 9 _ _ _ _ _B,B 2
d](()):{e 0271 | T 0RT2 | oT02T3 | o 0¢2T4} e B2gp ,

~ 10 i 0

A=A+2m| (pap + p23¢> : ©) gue corresponde al producto de una féncitipo Hund-

i ) i o Mulliken (usada originalmente para describir el sisteifia
Asi, la forma general del potencial asociado con cadaino g, campo maggtico) multiplicada por el orbital de Landau

de la funcon de prueba,, [Ec. (4)], resulta set mas bajo. Esta funéh de prueba describe la interamtidel
4 4 electbn con cada uno de los protones de manera indepen-
m QL “ N .
vim = {53p2_2}24+ Z a;a, (R - Aiy) diente. _ _
=1 e Resulta ahora claro que diferentes degeneraciones de la

funcion general [Ec. (4)] que resulta de imponer ciertas con-
diciones sobre los pametros variacionales conducen a dife-
rentes descripcionessfcas del sistema, y por tanto a varias
funciones de prueba. En este caso, y para no discriminar entre
1, una u otra de las diferentes descripciones, se coiisaeno
n; - ng = R {r" +(z—2)(z— =)}, funcion de prueba la combinagi lineal de todos los posi-
bles casos particulares. Con un total de once componentes, la
funcibn de prueba que sesn el presente estudio es

232 4
e OB o 3% mig, (0)
i=1 "

con

en donde losy; = (r —r;)/|r — r;| Son vectores unitarios
orientados sdm la linea que conecta la pogici del i-ési-

mo centro cargade;, con la posiddn del electdbnr. Asi, el U — A D (2) (3) (4)
. . . . p = + A + A + A
potencial (10) asociado con cadarhino de la fund@n de P 1%, 20 e S
prueba¥, [Ec. (4)] reproduce exactamente los potenciales + A5y + Agp® + A7) + Agy®
de Coulomb originales pak&; = as = a3 = a4 = 1, y €l 0 10 ”
potencial de oscilador arimico paras = 1. + Agt{” + Aot {1 + Any Y. (11)

Rev. Mex. 5. 52 (2) (2006) 178-184



EL ION MOLECULAR EXOTICO H2+ EN UN CAMPO MAGNETICO INTENSO 181

la enerda total del sistema son determinados,&tualo de la

TABLA |. Los terminos de la funéin de prueba, [Ec. (11)] jun- enerda variacional toma solo unos cuantos segundos.
to con el rumero de pametros variacionales y su interpretaci
fisica (Wase el texto). 5.1. Estrategia de minimizacbn
Funcbn _ Num. Param. Var. Descrifm Fsica El calculo de la eneiig variacional comprende dos aspectos
PsY 2 Interaccdn Coherente técnicos: la evaluaén nunerica de las integrales en 2-dimy
P 2 Interacodn Incoherente la minimizacbn de la enerig respecto de los pametros va-
e 2 Hf +2p riacionales. En el proceso dg minimi;(miel opjgtivo es en-
"o 5 HZ 4 p contrar un pgnt.o enel espacio palanpo multidimensional
?5) P o gue nos minimice la eneig total del sistema [Ec. (6)]. Da-
Yo 3 Hy + Hy do que tenemos 45 gametros variacionales, laibqueda del
o5 3 “H3" + H minimo es una tarea formidable, complicada y tediosa. Por
" 4 “Hf +H+H" esta ragn no es una buena idea comenzar el procedimiento
$® 3 p+Hf +H haciepdo una minimizagn en la cual to_dos los p’imc,at.rog
e 4 p+ H+ H+ 0 se vafan S|mulﬁr.\eament<'e.'L§1 es'.[rategla usada cqru:sgsru
realizar secuencias de minimizaciones del modo siguiente:
{0 3 p+p+“H+H"
Py 5 “H+H+H+H e Ansatz por ansatz, teniendo claro que entre los once
téerminos que aparecen en la Ec. (11), €lsngene-
Todos los érminos incluidos en la Ec. (11) admiten cierta in- ral z/);(,(ljl) debeta darnos el mejor (menor) valor en la

terpretacbn fisica. Estos se resumen en la Tabla |, en donde energa total.
presentamos adexs el imero de pametros variacionales
gue contiene cada uno de ellos. Para uliais detallado de
cada uno de estogrminos wase la Ref. 7.

e Combinaciones de dos en dos atzs tomando dzl(,ﬁl)

como el ansatz cotim a todas estas combinaciones.

Otra degeneradn de la Ec. (4) en la cual los @anetros e Algunas combinaciones de tres en tresires, toman-
’s son iguales por paresg., a; = ag = a; az = ag = o, do como base las combinaciones anteriores, a las que
(o # '), describe la situadn en donde el eledn es com- se les inclup un ansatz fas.
partido por dos protones de dos formas distintas, lo cual se
puede interpretar como una interdnti* Hf + H; " en- e Partiendo de aquella combinénide tres arégze con
tre dos iones moleculares de Kideno, aunque por supuesto el mejor valor de la enefg total, se incorporaron nue-
sblo se tiene un eledin (este tipo de interpretaciondsif vos anétze hasta tener el total de once.

cas las denotamos entre comillas en la Tabla I). Del mlsm% S . .
) y ada paso en una minimizaai particular consig& en man-
modo, en el caso &s general en donde todos losgaetros . . X _
tener fijos algunos pametros, mientras que otros se varia-

«’'s son diferentes, la funéh correspondiente es una suma de . L -
. : . .“ban. La elecdn de q& paametros detan mantenerse fijos
productos de cuatro funciones hidrogenoides por unaduanci ; . A . e
cuales libres se béssiempre en la interpretaisi fisica de

de Landau [@ase Ec. (4)], que describe un estado mezcladg. . - y o
" N . : ichos paametros. De ningn modo el &lculo es autortico,
de cuatro “atomos” de hidbgeno compartiendo un solo elec- _. L . .
sino que, mas bien, se requiere de un tratamiento artesanal

tron. -~ L i
- S sofisticado. Con este procedimiento se obtuvo una configu-
Junto con los coeficiente$; . ;1 de la combinadn li- . » o
SR ) : racion de paametros variacionales en la cual el valor de la
neal [Ec. (11)] y las posicioneB; 4 (véase la Fig. 1) se . . o _
i enerda total del sistema esimima. Cada procedimiento de

tiene un total de 48 pametros variacionales. La condiai L L
L . . minimizacbn para un campo magtico dado con toda gene-
de normalizadn de la funddn de prueba [Ec. (11)] permi- : . . . ,
ralidad tond varios meses déculo (Vase la Ref. 7).

te mantener fijo uno de los coeficientds y considerando
la restriccon de simeta (R3 = Ry, R4 = R»), el nimero
efectivo de paametros variacionales se reduce a 45. 6. Resultados

A continuacén se presentan los resultados para la éadog
tal E, la energa de amarré E, (E, = B — Er) y las posi-

Todos los alculos fueron llevados a cabo en una computas'oe> de equilibrio de los protone&{ = Ry, Ry = Itz)

dora personal PC DELL con dos procesadores Xeon a ogara el estado bask, y el estado excitaddm, del ion

3+ cnali iada-
GHz cada uno. Para losikculos de minimizadin se hizo molecular . Con la finalidad de comparar apropiada
uso de la rutina de minimizamh MINUIT de la biblioteca

mente nuestros resultados con los obtenidos por Turbiner-
CERN-IR y pa 53 nteracknes néncas seup s LOPE2 6 58 ez osconsderands o aeren
rutina DO1FCF de la biblioteca NAG-LIB. La predsi re- )
lativa en el @lculo de las integrales nuricas fue da0—1*.

res sonB, = 2.35 x 10° G (el adoptado en este trabajo) y
Ademas, cuando los pametros variacionales que minimizan

5. Teécnica computacional

By = 2.3505 x 10° G (el adoptado en la Ref. 6).
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TaBLA 1l. Resultados obtenidos para el estado dasedel ibn molecularH>" en presencia de un un campo matico B para diferentes
valores del factor de convetsi B, y comparadn con los obtenidos por Turbineibpez.

B(G) Bo(x10° G) Er(Ry) Ey(Ry) Ri(a.u) Ry(a.u.)
3 x10% 2.35 12727.5422 38.4153 0.0635 0.2763 Presente
4.414 x 103 2.35 18739.2526 43.7261 0.0574 0.2336 Presente
2.3505 18735.2602 43.7230 0.0574 0.2336 Presente
2.3505 18735.4675 43.5157 0.0572 0.2326 Turbirtgpd?

% No publicado

TABLA ll1. Resultados para el estado excitdaq del ion moleculat2 ", para un campo magtico B = 4.414 x 10*® G en configuradin

lineal, paralela y sirgtrica.

B(G) Bo(x10° G) Er(Ry) Ey(Ry) Ri(a.u.) Ry(a.u.)
4.414 x 10%3 2.35 18742.8185 40.1603 0.0651 5.5534
2.3505 18738.8254 40.1578 0.0651 5.5537

18741 T T T T T T T T T

18740

18739

18738

18737

18736

18735

18734

18733

18732

18731

18730 L L L L L L L L L
0

FIGURA 2. Curva de la eneiig total del on molecularH>" en el
estado baséo, como funcon del paametroR-, la cual presenta
un minimo para distancias de equilibrio finitaB; = 0.0574 a.u.
y Ro = 0.2336 a.u. (en el rimimo R = R; Yy R4 = R»).
Esto en configuradbn lineal y paralela al campo magfico
B = 4.414 x 10" G, conBy = 2.35 x 10° G.

6.1. ElEstado Basdo,

Al realizar @lculos de manera independiente con cada uno
de los once ansatz presentados en la Tabla | cada uno d

ellos presenta un mimo en la superficie de enéegtotal pa-
ra valores finitos de los pametrosR; » 3 4. En la Tabla Il se

muestran los resultados del estado bdaggpara dos valores

del factor de converén By al considerar la funéin de prue-

ba como la combinaéh lineal de la Ec. (11). Se incluyen  «
tambén los resultados de loglculos revisados hechos por b -
Turbiner y LOpez para este estado [6], los cuales fueron reali- og 06 04 020 0

zados considerandmicamente los cuatro primerd@siinos

cion deR5, manteniendo el pametroR; fijo al valor corres-
pondiente al de la configurai de ener total mMinima (en
configuracon sinetrica). Para ello, ahora se consideraR;a

y R4 como paametros variacionales, es decir se elimina la
restriccbn de simefia. La curva obtenida (Fig. 2) presenta
un minimo bien definido para distancias internucleares fini-
tas en la configuraén sirétrica, y una altura de la barrera
AFE = Eop — Emin = 0.242 Ry. Al analizar el comporta-
miento asinbtico de esta curva pard, grande se encuentra
queR; + R3 =~ 0.1113 (vease Fig. 1) R4 — R3 ~ 0.1110
cuyos valores resultanfcticamente iguales a la distancia de
equilibrio del bn H§+ (ver Tabla IV) lo cual nos sugiere que
un posible decaimiento del sistema B§" — Ha' + p.

Es claro que la energ total como fundin deR;, Ry, R3 y

R4, genera una superficie, y en particular la curva presentada
en la Fig. 2 corresponde al corte a lo largo del valle de esta
superficie.

0.5

0.4 X 08

FIGURA 3. Distribucidn electbnica del 6n molecularH; " en su

de la funcén de pruebal, que aparecen en la Tabla I'y el egtado bases, en un campo magtico B = 4.414 x 1013 G, con

factor de converéin B, = 2.3505 x 10° G.

Bg = 2.35 x 10° G, en configuradin lineal y paralela a la direc-

Para tener una idea de &tian ligado es el sistema, se cion del campo maggtico, considerando que; = Rsy R» = Ru
obtuvo una curva de la enéagtotal del sistema como fun- (ver Fig.1).
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TABLA IV. Comparaddn entre sistemas moleculares con
un solo elecon: HJ [8], H™ [9] y H3' (presente)

en diferentes estados. Todos ellos en configaraciineal,
simétrica y paralela en presencia de un campo raago

B =4.414 x 10" G (By = 2.35 x 10° G). En H2" la distancia

de equilibrioR., corresponde a la distancia entre dos protones ad-
juntos. Para el sistemH>" ésta se considércomo la separagn
entre los protones internd&., = 2R, (ver Fig. 1).

Estado & (Ry) E,(Ry) Reg(a.u.)

HY log 18728.477 54.5018 0.1016

low 18750.07 32.912 2.021

17y 18741.89 41.09 0.130

1mg 18757.273 25.7054 2.237

144 18747.527 35.407 0.148

16. 18761.18 21.80 2.230

204 18781.576 1.402 3.120 ]
HIT log 18727.7475  55.2312 0.110 2 gl

loy, No existe

17y 18742.7564 40.2223 0.145

1mg No existe

14,4 18748.9067 34.0720 0.167

14, No existe

H log 18739.2526  43.7261 0.1149
17y, 18742.8185  40.1603 0.1302

FIGURA 4. (a) Distribucion electbnica del on mole-

. . o L. . 3+ P
La distribucbn electbnica correspondiente al estado ba-cular H;™ para el eStgdo excitadolm, en un campo
selo, se muestra en la Fig. 3, en donde se observa que [§adrético B = 4414 x 107G, con un factor de conveosi

> 9 - . i
nube elecinica se concentra principalmente alrededor def0 = 235x 10°G. Los puntos [ndlcan I7a postm de los pro

- . ones (ver texto)(b) Una ampliadchn de10” en la escala vertical
punto intermedio a los protones.

permite la localizadin de otros seis pares de picos. Los d@sm

pronunciados se distinguen aaun los rumerosl y 2, y se indi-

6.2. Elestado excitadd, can con el Bnbolo ¢. Para una mejor visualizami se presenta una

vista perpendicular al plan@;, z). La normalizaddn no es fija.

Los calculos llevados a cabo para el estado excitagdg

muestran que cada uno de los once ansatz que se utilizaranuestra que ambas son muy similaresa@se Tabla IV). In-

presenta de manera independiente animo en la curva de dicando con ello, aunque un@isis detallado es necesario,

enerda para valores finitos de los @anetrosR; o3 4. Los  que Hi" — Hy + 2p podiia ser una posibleia de de-

calculos se realizaron para los dos valores del factor de corzaimiento del sistema moleculdf: . Una simple compa-

versbn By y se muestran en la Tabla lIl. racion con la enerig total de los sistemas moleculaf@g*
En la Fig. 4 se muestra la distribodi electbnica para y Ha' (Tabla IV), nos indica quél; "™ — H3" + p podiia

el estado excitadar,. En ella, la posidn de los protones ser otra ¥a de decaimiento. De entre los sistentasH.,',

esh indicada por puntos en el plafe, z). El que aparente- Ha" y H:*, el primero de ellosH, resulta ser el que tie-

mente 6lo esén presentes tres puntos y no cuatro, se debe @e la mayor eneig total en el rango de campos magoos

que las distancias entre los protones internos es muy paque0 — 4.414 x 10'3 G, por lo que podemos descartar un decai-

en comparadin con la dimensin total del sistema (ver Ta- miento H; " — H + 3p.

bla Ill). Esta distribuddn electbnica presenta sietearimos

(Fig. 4b) localizados en regiones vecinas a los protones. De

estos, aquellos que rodean a los protones internos (ver Fig. 7)  Conclusiones

resultan ser 10® veces ms pronunciados que los menores

de ellos. A§, olvidandonos por un momento de los proto- En este trabajo se reatizin estudio de los estados elécti

nes externos debn molecularH/;™, una comparaén de la  coslo, y 1, del ibn moleculadZ;* en configuradn lineal

enerda total y de las distancias de equilibrio entre los ionesy paralela a lasheas del campo magtico B, el cual se con-

molecularesi; " y H,, ambos para el estado excitatho,, sideib constante y homa@meo.
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7.1. Estado Basdo, iones moleculare&l;}*, H* y Hy sean muy similares, in-
dica que eldn moIecuIaerl”Jr es muy inestable en el estado

Al considerar los once aatze en la fundin de prueba 1r,, ya que alguna peqiia perturbadin pudiera ocasionar

[Ec. (11)] se obtuvo una mejora en la eriartptal variacio- un decaimiento al estado base o erialgtro sistema. As

nal de~ 0.2% en comparadh con los élculos realizados no parece posible la existencia de otros estados excitados, al

previamente (Turbinertpez) en donde solamente se consi-menos para este valor del campo méigo.

deraron los cuatro primeros &@tse de la Tabla I. Las distan- Como parte final es importante mencionar que al libe-

cias de equilibrio entre los protones resultaroficicamen-  rar al sistema de la condai de simefia, éste se mantiene

te iguales confirmando que la simiatpropia del sistema es practicamente sin cambio alguno, confirmando que la confi-

aquella en la cuak; = R3y Ry = Ry, esto es la configu- guracbn propia del sistema es la configu@eisingtrica, en

racion simetrica. Un punto muy importante es el hecho quela cualR, = R3y Ry = Ry.

el sistemaf ;" puede existir ya para un campo méagioo de

intensidadB = 3 x 10'3 G en configuradin lineal y paralela

a las Ineas del campo magtico. Agradecimientos
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