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I-INTRCDIC3ION

T.ORTA DE UN_ELEGTRON,-

La extensién de la teorfa de la estructura hiperfina del espectro atimice 2a -
iones de metales de tramnsicidn en comylejos de varias simetrias en el esqueowz 22
Campo Ligante, ha sido considerada por varios autores ( 1,2,3,4,% ) quisnecs cs-
criben el hamiltoniano de interaccidn hiperfina y extrabiperfina como unua simuiz
generalizacidén de las expresiones validas para simetria esférica (étomos o iones
libres) alrededor de un nicleo; sin ninguna revisidén de los fundamentos de la -~
deduccién, ya que en particular, como se verd a lo largo de esta seccién, el 1lla
mado usualmente "Término de contacto'" depende del campo eléctrico en el cual se
mueve el electrdén y esto sugiere que en el casoc de un idén en un campo producido
por otros dtomos tal como sucede en un complejo o en un cristal podria originar
nuevas contribuciones no discutidas en los trabajos mencionados.

Nuestro interés en considerar una revisidén del tema desde primeros principios -
es debido a que a partir de datos de mediciones en Resonancia Paramagnrética Tes
trénica cn los cualss la interaccidn hiperfina juega un papel muy Impcrian':z, o:
posible obtener valores de los pardmetros de orbitales moleculares (5,7,8) vara
el complejo, valores que podrian ser muy afectados por lappresencia de nuer>s -
términos en los operadores que representan esta interaccién.

Un ion complejo consiste usualmente de un inn de un metal de transicién ( iom
central) rodeado por varios dtomos, iones o moléculas distintos (1igantes) wi-
dos quimicemente con el primero.-

El término "Estructura hiperfina'" se refiere a la intaraccidn magnética del spia
de los electrones no apareados con el momento magrético del ndcleo del ion ~er--
tral.-

Cuando el nilcleo inderactuante rertencce a un ligante es costumbre liamn: 2 oste
interaccidén extrahiperfina o interaccién hiperfina transferida.-

31 fendmeno fisico involucrado en ambos casos es el mismoc.

L1l complejo puede tener generalmente un cierto grado de simetria, pero en 1o que
sigue no se hard ninguna suposicidn c¢n ese sentido, salvo que se especifique lo
contrario.-

Una manera natural de introducir la interaccidén hiperfina entre un ndcleo y un
electrén (simetrfa esférica) consiste en considerar el 1imite no relativista de
la ecuacidn de Dirac (9) para un electrén moviéndose en presencia de un campo -
eléctrico y magnético cuya fuente es el nicleo.-

La ecuacidén de Dirac independiente del tiempo para un electrén de carga ~e en -
presencia de un campo eléctrico derivado de un potencial escalar V y un campo
magnético derivado de un potencizl vectorial T es

_(c&""f’+‘5mc2 - eV)'\P= EW (1.1)

—_—
Donde A y b son las matrices de Dirac

© g p -
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Dondeif’ representa las matrices de spin de Pauli y , I la matriz unidad bidi -
mensional.-

En la ecuacién (1.1) *\'_\"-_?'+‘LT can v impulga dal electrdn , e es la

c

carga del electrdn (supuesta positiva ya que el signo negativo de la carga ha -
sido incorporade explicitaﬁonte a l.1), m representa su masa en reposo y ¢ es la
velocidad de la luz.-’gf es la funcién de onda spinor de cuatro componentes.-
En el método de Pauli para la reduccién de (1.1) al limite no relativista, se -
utiliza el hscha da gua el spinor pusde desocompensree en sus componentes fuer

tes g y débiles £ (\v' i} (g) | (1.2)

¥y en términod de (1.2) la (1.1) puede escrihirse como dos eansciones spinoriales
de dos oomponentaannutuam?nte acopladas

f = §ITIC_ K ( W.V)?'IT g (1.3.3)
[W+ ° v-_1_‘§TTT-’ K ( w.v)'q'"ﬂ"] g =0 (1.3.B)
2m >
Donde W= E-mc

K ( W V) = [1 Fm—————
2
2me
Las ecuaciones (1l.3.a) y (1.3.b) son completamente squivalentcs a la {l.i}.-
En el caso estacionario en que K(W.V) es una simple Tuncidn (10) la scuaziba -
(1.3.b) puede ser escrita como

W+ eV J-l

—_— — — — i“‘ — ——  — 1
W+ eV- --515 K(w v)(g 7 )(T ) +--'J.:§§.-§ KQ( WV VWE M) |a -0
4m° ¢ (-
1.4)

N

= 3

Donde usamos % K( WV) = =i B VK(# V) + K(¥ V)T
Blinder (11) ha estudiado el comportamiento de K(W V) con el fin de obtener los
operadgres de interz:cidén hiperfina en simetria esférica.- Dicho autor elige -
V. -2 s donde es la carga del nicleo y r la distancia nlicleo-electrédn; y

obtiene'en el limite no rclativista W<<2 m c@
X*(v V) __ = KWV) =(l+r /r)-1 2 92 ~ -13
NR W o con r = ———7p5- = 2¢1,41.10 cm
==—g ——»0 1. 2mce
2me? (1.5)

Donde el subindice NR indica 1limite no relativista.
Debe notarse que este método ya habia sidc utilizado en la deduccidén de la -
interaccién hiperfina por Breit (12).-Con la forma de K(WV) dada por (1.5) =2s*s

funcibn se comporta asintéticamente como: X (W V)NR T . O

T———=20

X NV =

X ()_w )NR 1
T :>r°

(1.6)
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A partir de la forma explfcita de (1.4) introduciendo A = en™ 3

T
-l —
con div A = 0 ,Blinder obtiene para iog térainos en que aparece I (spin nuclear)

- —=p -y — I
s KWV) AP+ PA =2y p _:%—X (1.7a)
5 ; S QU rot A = 2‘};”,\, - r} + 1.5 (T-2)(S r)]ry‘O (1.7v)

KZ(W v)q'(vvm) --—/-"--(f.xp) - 93}»};1{ (w V,NR Is-(grzgg“\"
4 m c
(1.7¢)
donde hemos usado (?;)(0’?) =a’b+ iQ'(-a'.b ?/2 = S
En las cuales X es el factor giromagnético nuclear,)“" es 2} magnetdén rnulleas

el magnetén de Bohr; es el momentc angular orbital, S momento crriiar

de spin electrénico, y"Eha -V V es el campo eléctrico.d M)
En las expresiones (1.7a),(1.7b) hemos utilizado las expresiones (1.5) y ea --
ese sentido aparece en ellas el subindic: 140 , o sea que en ellas el origen
est4 exclufdo explicitamente.- En ese senitido la funcidén K(W V) asegura la con-
vergencia de esos operadores que ~. 3:r 2valuados en el origen podrian llevar
a expresiones indefinidas para estados Se-
El término (1.7a) da cuentz fisicarenic de la interac:ién magnética entra el
momento magrético orbital del cle=trdn coriginado por su movimienin, cun vl mo-
mento dipolar magnético del nlcleo supuestc pmtual..—
El (1.7b) representa la interaccibn entre dos dipolos magnéticos puntuaics -
( el momento intrinseco de spin electrérico con 21 momento nuclear).-
En lo que respecta a (1.70), obs31vess cae el »rimer itérmino del niembro de la
derecha origina la interaccidn de spin~6rbita y en cuanto al segunrdco término
debe tenerse en cuenta que, 2°

Ez(w V) - T dr = | K' (W v)NR dr = K(o®) - ¥K(8) =1 -0

-
¥y entonces K’(W V)NR l’g (r) = 411'8(1-) r2
Con lo cual el ssgundo término de (1.7c) queda:

-— - —

N 2X)au}xxz(w Vi -r—Z- T5- (.(.._%__1.' -

S = |T%_. (1r)(Sr) /
\ - Mo LATo .
=+2‘d),~)«.4 \5( r ) LI S r2 (1.8)
El cual operador debe ser oevaluado con la funcidn g segin la (1.4), ¥y ¢n hal
sentido la funcién g se supone que en el limite no relativista coincide con
la funcidn de Schroedinger solucién del problema N.R.~ Como ademis %as dGnicas
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funciones de Schroedinger distintas de cero en el origen son las funciornes
de tipo S (esféricament: simétricas) y son las Unicas que daran una cont-i-
bucidén no nula de (1.8) dicho operador se escribe promediado sobre toclc. -

los &ngulos P R i — —
LIS - L--?-ﬁ-f)lzmg =2/31S

con lo que (1.8) toma la forma

- —r =
2% pu A 8T/3 S(H TS (1.9)
que constituye el llamado término de contacto (13) y junto a (1.7a) y {1.7D)
constituyen los operadores que dan cuenta de la interaccidén hiperfirz .-
Tst: breve resimen del método de deduccidén de la interaccién en simeirlz -~
esférica es Util pues permite obs¢rvar sus limitaciones que enumerarc..us 2
continuacidn.,

i) Este método pone especial énfasis sobre las propizdades de K(W V) asegu~
rando la convergencia de operadores que de otra manera serian divergentes
en el origen cuando las fuentes de campo son puntuales.~ For esto razin
el término de contacto no es obtenido de la (1.7b); como sucede er olros
mitodos de deduccién (14,15) que no parten de la ecuacién de Dirc:e y ello
es debido a que en (1.7b) el punto r=0 resulta exclufdo.-

Resulta claro ademas la dependencia en el campo eléctrico del operador
de contacto via la funcién K(W V); y una de las preguntas que intentawos
responder en este trabajo es la siguiente: Qué sucede con esa dependen—
cia cuando el electrdn no apareado an un complejo estd sujeto a uu campo
eléctrico no originado por un Unico micleo? Aparecen nuevas coliribuc)e-
nes d@bido a este nuevo efecto?

Debe recalcarse también que X(W V) incluye todas las posibles correccio-—
nes relativistas.-

ii) Si K(W V) #1 en (1.4) la contribucién de las componentes débiles de: -
spinor de Dirac, no puede despreciarse ni en la normalizacién ni =22 13
evaluacidén de los operadores impares de la teoria de Dirac (16).«

iii) Si X(W V) £ 1 la ecuacién (1.4) ya no es una ecuacién de autovalores -
como lo ha sefialado Ldwdin (10).-

iv) El hamiltoniano hiperfino resultante no ¢s hermitiano debido a la presen
cia de un término proporcional a i‘E:;K,el cual es nulo en simeiria esf
rica, pero puede ser distinto d¢ cero bajo otras circunstancias.-

Sstas tres dltimas dificultades son propias de la aproximacién de Blindex y

son similares a las presentadas por el método de Pauli de reduccidn al limite

no relativista.-

Podriamos prezuntarnos en este instante porqué razdén no se calcula directes-

mente sobre la ecuacidén de Dirac la perturbacién hiperfina dada ror e! tér-

mino eco A ; esto ha sido hecho en primer orden de perturbacicnecs danlo -
contribuciones finitas (18,19) pero presenta la dificultad de que en segundo
orden la contribucién es diverggnte.-



ITI- 5L HAMILTONI .NO DT INTERICCION HIPERFIN.A

TAES DIT-RINT S TROXIMACION:S AL PROBL_M.\
DE VARIOS ATOMOS

a) ZL LITCDO DE BLINDZR.~

a.a La interaccién hiperfina dipolar y orbital.-
En esta seccidn nos interesa oxtender el método descripto en la seanil. I
para un sistema de varios 4tomos (Bj. Teoria de Campo Ligante), para !
cual podemos partir de la zcuacidén (1.3b) y usar potenciales puntun'cc

2 e Z 3
e, L. (2 a3
Te L Ty .
T T.T
I 2]
- c ¢ L L - —> \
A =}*~ Xc“"g““‘ +Z 8!. N + % M, 2 T (2 22)
I‘c 1'L

Con r, ¥y 11, la distancia electrén-nicleo central y electrdén~niclec 1i;..*.
respactivamente;donde hemos distinguido con el subindice ¢ y I: al &4cxn
central y a los ligantes por simple comodidad.-

Como s@ verd en b) dc esta seccibén II, esta distincidén no es esenci»! aun-
que la utilizacidn del &tomo central como origen de coordenadas impiica
la czleccidn de una medida como se discutird en b seccidén II.-

in la (2 a 2) hemos agregado un campo magnético exterior uniforme.

Con estas definiciones de los potenciales y a partir de la ecuacién (1 .A)
pucde encontrarse

1 . == — —
Mh f = K(v V) S}lz}th ~X¢_ I.;%s- +2(_ XL EL:L%_'\ + (2.2.3.2)

+ 2}1_);;\\&6(3 v)(?cV)(l/rc) +§L XL(S INILV)(1/ry) - (2.2 3.D)

_‘gcs 1.V (l/rc) -zL KLS I, 9 (l/rL)] (2a.3c)
Donde hemos utilizado la identidad vectorial

T (¥ -B/r)=T.B.92(1/x) + (V) (B V)(1/x)

¥ el hecho de ser sl rotor un operador diferencial invariante ante tras-
laciones; se observa ademds que (2.a3) es la contribucién aniloga a la
(1.72) y (1.7b).~ Y hemos dejado de lado la interaccién Zeeman con el cam~
po magnético extsrior.-—

En adicién a (2.a.3) se obtiens. ‘

ie I € —> - .
Wk? = - %'5'32 )\LKZ(W V) QU Vea {4+ E#Z?' KZ(W V) K S (VV. a) \| (224"
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El primer t3rmino de (2.a4) no es hermitiano, pero es nulo en simct -
esférica, y np nos ocuparemos momentaneamente de Su contribucidédn, ya .o
este término no tiene fisicamente ningin sentido.- Solamente analiza:c
mos al tdrmino de esta seccidn el porqué de su aparicidn, osuprdndons:
momentaneamente d¢ los tSrminos rasstantes.- Con el potencial (2.:13) by
la funcién K(7V) es redefinida de la forma

- =1
T T
K(W V) =[1 + W o ¥ °% & oL y (2.a5)
2mec Te (o rL
T T
oc oL . 2
K(W V)NR=!‘1+ - +ZL - ] con ¥{{2 mec
P C L
2
r ZC 92 . T ZL ©
= e em—a—— H W e ——
o¢ 2 m 02 oL 2 m c2

Y su comportamiento estia dado por:

1 para T, >> T Y rL77 T

Y
K(w v)NR

O para I‘g--’ O como I‘c/roc (2.2 6)

Y para r -—» O como rL/r

L oL

Con este comportamiento se obtiene la convergencia de operadores que
de otra manera serfan singulares o indeterminados en los puntos r =0
y r, =0, tal es el caso de (2a.3a) y (2a.3b) y (2a.3c).-

En cuanto a estos d0s Ultimos debe tenarse en cuenta que el operador

SR
(SV)(IiV )(l/ri)] r 0 puede obtenerse directamente por difcren-
- i

ciaciédn:

: i r_/O para todo valor de i.-
5 i
Los puntos r =0 y r =0 estin exclufdos por la presencia de K(W V) y por
lo tanto
—_— = 2
X(wv) s I 9 (1/r,)=0 para todo i
i i
De tal forma

I "'_v’ — > >
M)l{ =2 }L “y % Xc l(lc ?31;: . 3(Ig rc;( S rg)

. é\g _:§2_1L . X iii’;(?@ l

L L
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Y en lo referente a este operador la generalizacidn a sistemas polialtémicca
correspsnde a lasimple suma de la interaccidn entre el electrén y cula
de los nicleos.-
En lo rcferente al término de contacto esta generalizacidn no es teivial
exize un analisis d=tallado, dado que esta contribucidn debe sor goinciadl-
por el término hermitiano de]&k
a.b La interaccidn hiverfina de contacto.-

Para obtencr dicha interaccidén partimcs del t’rmino hermitiano d-:

que pucde sscribirse usando (2.al) y (2.a2)

ue o T351 2_ (vl
S (1 V), [s (v V. A)J - 2 pp Xv-"'LS o 7o - (Br )Tz
m c J
L oc I g g
> =355 1 (ST v ) = (I = )(Sx) | o+
LT )
<7 'croc e — — =]
s BRERER l(S Ic)(rch) - (Icrb)(s rc)J *
i r T
. c L
< tib TLi | == - > - -, = —
t LTy [ (s IL)( rLrL') - (ILr (s rL) (2.a8)
Ly rL3

Txaminaremos =1 comportamiento de los el:mentos de matriz de este operzior
para cuya evaluacidén utilizaremos una funcidén de onda orbitcl mo’ocula:gb%}
construida por combinacidén lineal de funciones de onda atdémicas no relavi-
vistas; en analogia a la aproximacidén de Blinder descripta en la secsiza I.
(Zsta seccidn 2b nos permitird observar que la utilizacién de funcioues
atémic2e no relativistas no esti completamente justificada.)

Con ¢i prepisito dg afe-ctuar 1g evaluacidédn citada dividimes las integraies
en rogiones donde la funcidn KE(N V) toma ciertos valores “ijos.-
Iscribimos: : -
i X r(Ce

‘zf‘fw)\Y 2w v) O )T‘Mo dz--2py~\ Lk(to K2(JV)OI(:,'MOC12+

+ ¢ (;o (wv)QP-Z\SMO a‘t+ LHJ’MO K2(WV) Opq’r/Mo A%+ (2.29)
2= ‘

v €
g }.U, 2, .. 7
+ f{fj wo K (wv)L)pQ}fMo d?o]

repr:senta la distancia entre el nuicleo central y 21 ndcleo dsl l'gm‘-;v
L.-Donde l.s regiones comprendidas dentro de los limites de cads iategr:zl
son tales que 2n ellas (NV) pu:da ser aproximada por una furncién mis -
simple que 12 (2.2.7)
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i) Regidn O —ic ; donde r (4/£/<</9L/

Dentro de esta reglénK2 rc
w = ———————— —
() -
(r +r )
E_ (+] ocC
. £, > o
r r r T,
c_ |V
K°(W V) —3% dr_ = | ——=f--—ar_=l1 - &-3-- (;-:;-52 ar =1
r (r +r )< . Cc
(o) C c oOc¢C
o 0
Asi, en esta regidn:
2, . I‘oc N 2 s
K (i V)NR -;5-- = 4u.1~C (rc) (2.a.10)
c

¥y hemos usado como variables de integracidén r para recordar que el Cade
de coordensdas estd ublcado sobre el nicleo central.-

Tubemos calcular ahoras ( & =T/t )
£ c ¢ e
o ¥ e )

}J 2 _..SE'._[ SI - (s%? )(?QC)JQV Mo ab= I (2.a.11)

: Mo 4
r

Jo ..

Si desarrollamosl¥'M en un conjunto completo de autofunciones del ion

central (20)

C*(Mo nZa( nl m)% (r )@1 (9.0, (2.2.12)

' |
la cual ademas eser multiplicada por la funcién de spin electrénico y

las funciones de spin nuclear, que dejamos de lado, funciones que supcne -
mos autofunciones de Sz, 12, m y m_ 3}
s

Ec I
4 Toc
Ia = Zi 2(nlm)a(nl'm') X¥ (r ) ----—-—-2 ,1,(r ) dr x
hlyn (I‘ +T C)

wl'm! 0

Y c
xg®1‘"(9 0 )@, 0 )ls I-(5D( ’I\)de

pero dadas las formas usuales de las funciones no relativistas X;(Q(r )
para 1 10 teniendo en cuenta (2.2.10)

/"C -
¥ \

é(rc) knl (rc) Xn'l'(rc)drc= 4T n'l'(rc=0} " -0

Jd

o 10 (2.2
1'49

\

Anl ( rc=O )K
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En 12 regidn ave estamos cOnsiderando r = RL Yy T

~9-
tenemos
I -41\'23 (noo::)a.(noo))(l (o)X () @ @ SI-(E’I:;)(_I:;:)]dw=
31\73- S I Lal(n o o)a(n' o o) X (o)x ‘o o)] =
An' 1 2
(rc-O)J (2.2.24)

8w
= —3—— S I WMO

Debe notaree qu= en las integrales amteriores del tipo

(2 \‘ T
an(rc) A 5 (rc) dr
(r +t )
o) r ec
ara que el faotor =20 pueda sor considerado como S\—') es necesarko
(rc+roc)

qQue 1l» furcida &z onda X (r ) tenga una variacidn muy pequeiia en la zona
Aonds este factor es sensiblémente no nulo, o sea en una zona del orden d=

Ly 10713~ 10-11 cm, y 2sta condicidén se¢ cumple para funciones usualo>c no
rclativistags.-

Juezg coatriliacicr~s =2dicionales en osta regidn son dz=i.s por

- (€a -
A r - -
z\‘\r"‘\%o Kzrz -ig-——ls IL (rc/r\L) (I.r )(ST ))—Y AaZ (2.2.15)
Ir) c L

L T L
v VL2 oL 2 AN TAVSA Pb{ y
% QCB W g2 1 (8 1 )(x, )T o) sT) a6 (2.2.16)

e r c L ¢
2 I‘c L
< (%
(\L\-( 2 T L‘ - P AA 1 _7
o K" —mzoze - D & (2,2.27)
Ly | %0 2 2 (s IL)(rLrL.) (1 1‘ )(S rL. (2,217
8 I‘L l‘L'

A

uZ

L

For otra parte los oper.dores que se encuentran entrc corchetes tal cual
han sido 2scritos opcran sobre partes angulares, nuclear y de spin de la
funcién de¢ onda, si :n esta zona tenemos ¢n cuents el desarrolio (2.a.12)
bajo la suposicidn de Gue en ella las funciones X (r ) son lent-m2ate
variables 2 iguales a Xno(rc=0) la (2.a.15) quedargo

=

¥
a (noo) a (n'oo)&no(g) &n'o(o)x

249,
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£¢ =10~

2
S
oc ¢

x 5 3 dr_x O(ancula.r, ,I)dw
c
l:‘L (rc+ roc)

y como la integral radial es la que determina ¢l orden de magnitud éste
puede Zcr =2cctita como

’ 2 3
f_og__ __x2 _ dx < ro<:) / €.
R A (x + 1)2 R, \ T o

-13 ~11

sir N107 “cm 6(-‘;, 19 ““cm , RL"SIO-ch la contribucién de (2.a.15)
s dgf orden de 10“46 veces menor que la contribucién de Ia y puede des-
preociarse.~

De una maasra similar puede obtencrse la misma conclusidén respecto de la
contribucidbn 42 (?.':.16) vy (2.2.17) en esta regidn.-

_.9 i

ii) Regi«fn -——(RL L) donde roc,roL(L /Cc/éL RL -

EnXxesta regién intermedia entre el iom csntral y cada ligante, segin lo
visto en (2.z.5), 2
K ' -
(7 Vg 1

La cci.:i™mellu provenients de (2.a.1l) es
LL & & roc rpa— —_— A s A {N
*Mo — ts I1-s rc)(lorc) 153, av =
Te - J.
€ A oo
- f a {nlm) a (nlm) X1 n'l' (r )\ 5—dr_ X
hl-;/’i .
n’l"V\' ¢
‘ - <
°
x @lm (© ‘{)) Op(a.ngular, S’I’)®1‘m’ aw E. 2 e
QL'EC
1‘oc 1
con —5- drc = T \ RL' \ ( 10
& Te o

2 -2
Y la contribucién de este término serid d=1 orden 10 veces la contribu-
cién de Ia ¥ pusde desprcoiarse a cogdicién de que

[ % (5 By L ¥ 7R (0) X g (OF

Condicién que se cumple aproximadamente dadas las formss ysualee de las
funciones de onda(20).-
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&
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Cemo contribuciones adicionales a esta regidén estardn las originadas pov
(2.2.15), {2.a.16) y (2.a.17), con K2 =1 y para estudiarla d.bemcs *erer

en cusnta gue —»
e R -t (fig. 1)
Yy como en esta zona

] /R /> /x
: podemes utilizar el desarrollo de

. . 7?—?“:7 e
_._BJ y arménicos esféricas (21).-
T\ .
mk -mk
....-9.--__) S r™E@) v, (5 Q) (2.a.18)
.. n+l k x L
2Kel [ n

LI
L

iniizedus soh dados en la figura 1.-

2 ontribucién del primer coerador del corchecte

-
v
e

> c
¢e {2.2.18) y (2.2.12) resultas

R T NP,

. ] AL el v Taea

‘w oc s E;)(;: ?;)’]:UMO at-

L Mo 3
& Ye
— N 3
Z 2 a*(nh:)?.(n’l'm') 2\A_K 24 T - x
nlm V 2k +1)(2k,+1)(7k +1)
: nttw' — \‘.f\"ziig:ékkl e 3
> T T
= r) e e —._-’ e 2 -
X ‘n.l("c' - 3 (RL rc) +3 'yn'l'(rc)rc d'c *
o .

L - . m -m?>
y Z ® ®9)0, (04) fl‘& (9 Q)ka‘{(eL@‘_)rkz(ol())Ykz“ @)

m'

nan
L2

" - -

.Y":.) (eq}) Y. "3 (D @) dv x| funciones de spin y nuclear S  IJ(2.a.19)
by Xy L] '

Comusids rand» La integral radial en (2.a2.19)

Il l — -—’-_’

' xt. (r) Toc Yo (RL I‘c) rlcf

\ nl ¢ r 3 k+3

) o 8

2
Xn'l' (rc)rc drc (
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R -€C
\ %€, o el
<: / Lnl(rc) xn'l' (rc)/max roc ;:;- drc = Foe k+3 -
- g,
‘ - f']m-L . f K+2 -
- /x* oc 1l - ° _ 88 1l - c
““nl (rc) Klrz'l((:rtzv.)/mx k+2 ( RL ke2 ) kol gl k+3 )

g b

(2.a.20)

dalo gue £c<$RL ol miximg de esta expresién corresponde a klok2+k3-o(-0

Toe
en cuyo caso (2.a.20) es del oxden ( al xn'l')nax ~—=—e } 0 S0a que la
contriivicién de (2.a2.19) seri del orden de 10~5 veces la contribucién do I a
Si sur-:nema uwe /X -
X s que / » xn'l'/max es del orden de /xnﬂ(O) xn'o(o) /
D> A nanera totalmente andloga a $sta pusde domestrarse que las resten-
tai couiribuclones (2.a.16) y (2.2.17) en esta zana son del mismo orden y
ruesden despreciarse.—

iii) Regidn (R-L) - { +&) con r & G 4LE, pare o apd0 Ligante L.-
I:nir> de est:Lre idn tan:gnanguovanaage; Ei RL

Kz(a;V) v_ L
(rﬁ+gqb)

, AW en 12 agidn £

Dado ..ae el llamade Atema central ng tiene una diferencia substancial con
loe . jantes on lo que se rafiere a eleccidén de origen de coor#tenadas, -
(3¢. 2.a2.3 es completam:nte sim8trica en ¢ y L ), una estimacién de las
contrivuciones en esta regién puede hacerse siguiendo el tratamiento dado
>n i),~ As{ podri observarse que la tnica couinibucidn sigaifiocativa pro--
viere del términe -
L! — P S el g

%. 4, 3.3 (8 L )(ry =) - €8 7)) =y, ]
L L
Co.ras L = L' dando 1la interaceién hiperfina dc contacto sobre el liganic
T, ~a la vecindzd del cual Kz(W V) ticne una forma anfloga a la l.<2 [or
(2 @.10) rosultando en use caso la contribucién

2 _9%1:" L}‘ur/wﬂio(rﬁq)/z s I_:L' (2.a.20)

p>r: =1l L considerado.—
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v) Regidn (R + E—) -—0%; aqui Kz(w V) =l y la estimacién de la corntri-
ucidn (desprec1ab&e) on osta regién es similar a la hecha para la regiSn(}J

Algunos comentarios referentes al mitodo descripto .-

B e3ta seccién hemos podido observar que caso de sistemas poliatémicos

1o interaccidn hiperfina puede escridirse como suma de las interaccion=s
irdividuales del electrdn eon cada uno de los nicleos(Zes. (2.a.7),(2.a.14;
{%,2.2C0); si uno olvida la presencia del tSérmino no hermitiano.- El origen
lc sste término e¢s debido a que, como observaremos en la préxima seccidn,
1~ anroximacién al 1limitec no relativista no ha sido efectuada consistenve-
nents.~

1 propbésito de la prdéxime seccién es eliminar los términos no 1 rmitia--
:ica 221 Hamiltoniano y observar si eofectuando la transformacidn coasisten—

senoit: 3. obtiene un ASmine similar anflego al no hermitiaao (l;g; tér-

> o N —r
mine dc dc. 2.a.4), Y2 como @s conocido el término usual de tivo igrp
conmduc: u la corr=ccién 2 2

e

8 m2c2

/X (O)/2 para &tomos hidrogsnoides(22).

Z —
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i¥-b. - L. IROKXDN.CICY Di FOLLY~ 'OUTHUYS N(17).-

IT-t.» }, - La tr-asformacién F~" (Foldy-"outhuysen) para la particula libre.-

“l mctodo descripto en la seccién ll-a, cstd basado en el llamado método de
los dos componsntes, cuyo fundamento es el estudio de las soluciones de 1=
e¢cuacidn de Dirac para la particula libre.- -

En efocto, las soluciones de la ecuaciém (1.1) (oonﬂ'- ?(,‘;:0) y V =0)

<D +f‘5m c )\&( - E\v (2.%.1)
W - (8) para el electrén E)O

T

1
e: o aCas por (23)
\'! / - g".' = G (2.b.2>
f+
\\l/ = [e-].
2.b.
. (2.%.3)
Doadw ¢l sizno ¥ indica 12. dos posiciones d¢ spin.-
n el limite clati ¢
¢l limitc no r 1't1vista. W-% - ch U p2/2m < ch
con lo aque 1 0
3 1p :
e e ===T==>
+1in TR 1 lim NR o
v ~= por ¢llo quo las componentes g ¥ son llamadas fuertes pues ademds riusa

12 ¢cuacidn (1.3.2)

— iy =1
fo. . )WB g pues cn este caso K =(1 + —= —_—
lim HR

2me —» 2mc JNR

P = mv

v

f D -— 0 (—E-) & donde O(v/c) significa del orden de (v/c) y o
im IR

V<L ¢ f ———- » O
NR
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asi, si uno desprecia los componentes débilcs (f) vemos que s. comete un error
del orden (v/c)? en la normalizacién. Simultancamente si uno esti interesado
en la evalu2cidén del elemento de matriz de un operador paf”‘?”(#) 8l error
que se comcte ©s del mismo orden, y lo mismo sucede para operadorcs impares
nyn (*)._ . . ) . 2 )
De tal forma, si uno despreccia los términos de¢ orden (v/c) la tepris de dos
componsntes es exactamente equivalente a la tsorfa de Dirac.-
Sin embargo, si uno pretende encontrar corrcccioncs relativistas esta equiva-
lencia deja de ser vilida y en ese caso se prescntan todas las dificultadces
mencionadas en (1).- Otras dificultades que se presentan, ain en el menor or-
den, concernientcs a las propicdades de los operadorcs de la tecorfa de Dirac
en la teoria de dos componentes pueden encontrarse en ref.(17).-
Como consecuencia que debe recalcarse <n este caso las componcnies gy £ -
dejan de represcntar estados de encrgia definida puesto que al considerar
K#1 la ccuacién (1.4) deja de ser una ecuacibén de autovalores.-
Foldy y /outhuysen demuestran entre otras cosas que para una particula libre
dz Dirac :xiste una representacién en la cual para energias relativistas y
ro rclotivistas, los estados de cnergia positiva y negativa se describen por
funziones de dos componcntes.-—
Para 21lo obscrvan que la razén esencial de porqud son necesarias cuatro
componentes para describir un dado zstado dc energia.(z:O) on la teoria de
Dirac, ¢s quz ¢l Hamiltoniano (2.b.l) en esta represcntacidn conticnc ope-
radores impares (& D )e=

> tx. manera, si fucra posible c¢fectuar una transformacidn canénica que
nos ll.vc dcl hoamiltoniano de Dirac a otro equivalcnte pero libre do opera-
dores impzres, cntoncus seria posible represontar estados de energia posi-
tiva y negntiva por funciones de onda que tuviceran solo dos componcntes cn
cada caso si.ndo el otro par de componsntes identicamcnte nulas.-
Dicha transformazcidn cxistec y estd definida 2 partir de

w% qf. ih hEz:E:

(*) Denominzsc un opzrador par g aquel cuyos elcomentos de matriz no co-
ncctan a lus componcntes fuertes con las débiles y viceversa.

- - T -,
(Tjemplos psr;: 1:9Q ;/“)(pnridad); b ) cumplidéndose [/\), ‘5]=O
Un operador "Y' es impar si da. elemsntos de matriz que conectan las com-
ponentes d°biles y fuertes

(E3. Zf, P ;(..etc.)
Cumpliéndose i
B %»f’hw svnde |, Vg mgelicn seliconmstado
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.. =13
Si aplicamos a esta ecuacién e y donde S es un operador hermitiano, .- -
L}

resultas
M (\V ------- donds

1 eis“ e-iS_ L g IS __ggé__ () v (2v.0)

(]
’q[ is
- O

Con la condicién % opcrador par.-
F-% encontraron ol operador S indopendiente dcl tiempo dado por

S e = =i P [—---—— tg '52'}

2mc

| 3
y con ello K = (’)(pzc2 +gx:12c4~) -(\J/Ep/ opurador par (2.6.b)
SN

¥y vemos que las soluciones superiores que representan estados de cnergfa
positiva y 1lws inferiores cnergia nsgativas.
Tllas estin dadas por

&' = 31 +p) (__3__31:15_ 11 f"l“i__t‘_‘ig ]p' ") elp T (2.5.6)
o ,+ mc
P P

,
4

a, \E o

5 ,+mc
P P

iS -iS
(*) La operacidn e Ke 1 ecquivale 21 desarrollo

B = He -%»«(_A [}(,+
H *HT\.‘" KJ[(( 3)”% (2.%.5)

n conmutadores



Estas g' y £' repr2sontan efoctivamente spinores do dos componantes, pues cual-
quier spinor £2 de cuatro componontes pusde ponurse como la suma de dos spinc-
roe g ¥ £ que tongan componentes sole supariorus e inferioros de la siguientc

maneras
Q:g-rf con g:&(I«rP)ny-%(I-P)[Z
Obvservese ademds que las \» (p') do (2.9.6) y (2.%.7) es

u (p') = Sci;';ty(;) dr*  do tal forma
Y@ -2 e e |

E 3 - = —
con o) o L p’ “ K+ (Pmeop') eiP‘(‘h-r') )

Desde que Eno es una funcibn "8" de Dirac en su dependencia espacial la
transformacién F ¥ sobre la funcién de onda no es una transformacidén puntuzl,-
o681 vemos que U !sobre una vecindad del orden de la longitud de orda comrton
del electrén alrédedor del pinte.-
Una funcién de onda que en la "vieja" representacién (Dirac) correspondia a un
estado en el cual la particula estaba localizada en un punto definido, en la
nueva representacién (F-7) esa funcién corresponde a la partfcula "desparrameda"
sobre vna regibén finita.- Para entender esto basta observar que el operador r'
en la nueva representacidn es )
- . ~»
oS s = ifret app) p-(Txp)p
2B -

P 2 Ep (..p +m) p

pl

Si entorzce nos preguntamos cuil es el operador que en la nueva representazién

sca T —-
R' = v tendremoss

- -1S ~» iS -
R=¢e re =17TI+

iﬁz iP(:;)I-;-(B"x-;)D ot feczy
o > ey )

2 B E +n
p(p ) p

S5i uno calcula dR/dt, puede verse que este operador corresponde al operador ve-
locidad ~onvencional.-
Cn 2l esvudio del clectrdn libre en la teoria de Dirac, se encucntra que su
velocidad es descripta por dos términos, el primero corresponde a su velocidad
cojvencional, al cu2l se afiade un término que represonta un ripido movimiento
oscilatorio (Zitter bewcgung)(24) el cual asegura que una medida de una compo-
nente de la velocidad instantinea dard 12 velocidad de la luz.-
Los rosultndos antoriorcs mucstran que ¢s posible separar en dos partes el ope-
rador pocicid. R‘(en 1l vicjiz rcprcscntacl'.-én) representando una c¢specie de fo--
sicidn mudia d: 1: particula y otra parte R -~ T oscilando rdpidamentec z2lrcde-
dor de :ero, coa una amplitud del orden de la longitud de onda compton de 1=
particula.3icndo c¢ntonces ﬁ.el nuevo operador significativo de la posicién y
ect: operador ¢z ajuel que se identifica con la posicibn en la teoria no relati-
vistzo- W' zn un Punko dad0 estard constitiida Ror condeibhuciomes
de q’ Sohre. ..,



11-b.b ).-La transformacién F.W. para la particula en campos eléctricos y
magnéticos externos.-

Concideremos someramente lo que sucede con una particula en un campo elécirico
darivable de un potencial escalar V.-
Fara el caso de una particula librc los estados pueden clasificarse como dc euex
gia p051t1v1 s negativa que ellos correspondan a autovalores ¥ 1 para el opera-
cor ﬁ IBEt-‘2“-}—)-(3, el cual era una constantc de movimiento pues confnu\akacon

A
el BamlltEala no (2:.b.1).
En el caso actual en que el hamiltoniano es

%:C;(‘;-b hm c2-eV (2.1.8)

Bl operador mencionade ya no es uEa constante de movimzento, pucs

v
(Pmcz-rcatf’-ev, mcE+¢(pcl_- ieECO(V
P P

Ficicom:ntc esto significa qus si observamos el campo eléctrico como una per-
turbacién , uno p.ede decir que el campo cléectrico mezcla soluciones de la par-
ticula libre correspondiente a estados de energia positiva o negativa.-
Si el campo cléectrico es suficiontemente ddbil el hamiltoniano posee en orden
cero un conjunto completo de autofunciones con autovalores de energia clasifi-
cables en positivos o negativos.- ‘
Lo contrario sucede con campos fuertes ma que la separacién entre estados de
enesgiz nositivas y negativas no tiene un limite definido, y la utilidad de csa
descripcién se pierde completamonte.-
Fuede G:firirse mas cuantitativamente una interaccidn débil oxigiendo que los
términcs de la interaccién no tengan componentsos espaciales de Fourier compa-
rables con 0 mayores quz mc,; tal qud no sean posibles transiciones entre esta-
dos do particula libre con diferencias de momentos iguales o mayores que mc,
valor juato que corresponde a la cantidad de encrgia y momento requerida para
creaciin de pares.-—
B ¢s23 circunstancias sc tiene esvnclalmonte un problema no relativista y de
a3l gue en este deminio, una representacién por una teoria de dos componentes
pvede cer valiosa.-
Debido a la presencia de la interaccidén, ya no seri posidble hacer una transfor-
macién candnica Gnica, como la descripta en la seccién (2.b.a); para obtener
un hamiltoniano libre de opecradores impares; pero en su lugar puede hacerse
una secuencia de transformaciones, cada una de las cuales elimine del hamilto-
nianc los operadores impares em un orden mayor que el pardmetro de desarrollo
{1/mc).~ Los parimetros reales adimensionales del desarrollo son: ~B--V y
%}T— , ¥ de aqui se observa que los términos sucesivos del dggarrollo
W

decrecerdn ripidamente de magnitud a condicién de que los potenciales de in-
tevaccién no varien apreciablemente sobre una longitud de onda de compton de
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de la perticula (L/mc), y en el tiempo, sobre el perfodo utilizado por la luz
para atravergar la longitud de onda Compton.-

Este es equivalente a la rastriccién impuesta anteriormente sobrs las componen-
tes d= Fourier de la interaccidn.-

De esta formz2 ce ottiene en la nueva representacidén un nuevo Hamiltoniano par,
el cual e3 «ra seric Lnfiidita de potencias de 1/mc; dicha serie serd convergai~
te & couanl<l 6% ue la interaccidn sea débil en el sentido que especificemno:
ani: rocrent: .-

Za el caso az ura varticula de Dirac sujeta & interacciones, el hamiltoniaro
‘de la ~cuz2ciée (1.1) puede escribirse como

G- P o o +{T)+ | (2..10)

Donde f;)es un operador gg;_ggdo en este caso por ,:>= - e Vy Y es un opera-
dor imper dado por Y = C o1V .-

En forms similar a la descripta en (2.b.a) la transformacién canénica que se
considera 2s:

s, = - ——5 Y (2.b.11) y en general para cadh secuencias
2mc
i :

Sn == —=—3 Yn—l (2.9:12) donde Yn—l el orerador impar de

2me
maycr orden qua aparece en Hn 1 donde;

"‘ _ 4iSn -iSn

’Gn = ® %n_l e (2.1.13)
-~

. 4 n+l
2 dorme O =
de n t(n \/n+ Y donde Y (1/me)

Tormeords la~ formas explicitas de/}7 ¥ Y aplicando a (2.b.10) las prescrincic.es
i), (2-8.13) y utilizando el desarrollo (2.b.5) se obtiene:

ce Ve S pET) - — \(Er'r?).&«rﬁ v}] -
(o]

m
ot (}’\—}') \ ( _1-_)4 (2.b.14)

&n c
Te est.. wanera es posible desacoplar las componentes fusrtes y débiles de

3.
[
¥,

estad» c¢e z2nergia positiva : P =1, la ecuacién resultante para las couponentes
fuertes en el linite no relativista es

iS4
e !‘QJ 1 hzsta un dado orden de 1l/mc.- Si el electrdn se supone en un

W 2 2
o, 4 -(-cv+ 2 S (TE+AD) 4+ 2 2®
03%3.-\e»+2m +2mc(pA+Ap)+2mc2A+
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- o~ 2 b - - —
s ._E_E., q 700 A ~ 3_11_- f YV - g—é-— q. ( VVx P) - _2_?__« (V Vx .'x) -
2me 8 22 2 2 23
m ¢ 4 me 4m ¢
- __1..__'\}3-'( Te 22 )Y -%g (2.v.15)
8m3c2 . c 33 3
NR

Observéndose qua‘“z es hermitiano.~ Ademis el bamilsoniane (2.b.14) des-
cride la interacciéa entre el electrén y les campos de una manera mas compli-
cada que el hamiltoniane de Diraec (25) (2.b.10).-

Eeta conplicacién es debida al hecho de que la interacciédn no esila que corres
ponde a una carga puntual, sino aquella que corresponde a una particula con
una distridbucién de cargajycorriantes(momenio megnitico) y este efecto es de-
bido a que la transformaeidn F-¥ lleva a 13 introduccién del nuevo opsrtacor
posicién para la partfcula que pusde ser identificado con el operader posicifw
convcneional' -~ '

La modificacién en la forma de la imtoraccién para la partfcula pusde entonces
iratcrso a partir del hecho de que en la nueva representacidn, la interacciin
es expresada en términos de los petenciales y sus derivadas evaluadas en ostia
rueva posicién medid alrededor de la cual la partfoula se encuentra "borro-
neada" dertvo de una distancia finita S/mo.—

il-b.c ).- Lecs potenciales eléctricoa y magnéticoes.-

Cem» -5 sonocido (26) y puéde verse de la ecuacidén (2.b.15) el método F~W nc
es viiide si las fuentes de campos eléctricos y magniticos son cargas y dipo-
los puntuzler, dado que l1bs términos sucesivos del desarrollo se irdn haciende
rds y nas singulares en el origen, dando divergencias en la energia.-

Fara evitar esta dificultad y para colocarnos simulténeamente en una situacién
nés real an lo referente a las interacciones electrénicas en las regiones nu-
cleares,supondremos que las fuentes de campo son en realidad distribuciones
finitas de cargas y corrientes.-

in este caso, la comvergencia del desarrollo F-’/ depende de 1z "debilidad" de
los rotanciales.-

st eoundicién puede ser expresada comos

2l 2 /g/- «a (2.0.16)

mc m ¢
¥ su cunplimlento dspende de la forma de los potenciales elogidos.-
¥]1 votencial 27éctrico en un punto del campo de coordenadas r (x,y,z) origi-

red. por visics nicleos, cada uno de ellos considerado como una distribucidn
clidica ce cergas es (27)

V(X Y Z,\. '-2 ‘»L((x N2 Z) =§_ —é—ig':q—)- d\.“ (2.b.17)
[\ 93 =8 P.l
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&L) Debo notarse queé en adieidn al potancial (2.».17) (Qrsiribucidn volunisrics
de curgas) pedria afiadirse el efo8td-de una integral superficiul (27) equiya-
lente a 1na denaidad superfioianl de oargas éxtendida a la superiicie auclszar

dedz por; . )
/Z"K(?«) da X con E"((Po{) . i -a-gf(- - Vg _‘_()____ (170~
P

o ! \ OVa

En la ecuacitn (2,0,27) O (P«) es la densidad de carga de la zona de los nun~
tos fuentes, ?q: es la distancia entre el punto fuente y el punto del campo;
1> integral en (2.b.17) estd extendida al vslimen auclear er l:zs zoorden:ias
nucleares (P (). _

La figura 2 muestra algunas de las distancias definidas

b .
Yo - - T .

(’q ] Rq +€Q- r

Y I‘q=P°‘—l‘

fiq.2 = ot

De una manera zniloga el potencial iagnético vwectorial 4~ w1~ dietribucidn Qe

corrientes
\
o ~ (¥
: - _»
-‘Z-Li:‘) avl{ +4%EH xr ( 2.1.18)
\ o]
Va Cat

- —

A« )A_(cy 2) =§_
o o

Con A1V K O : agei 3: esvla donsidad volumétrica ds corriente; la integral

extendida al volumen nuclear sobre las coordenadas nuclearcs ("“ -~ Ea (2.0.18)

hemos agregado un campo magnitico uniforme exterior.-

La densidad de coniente:f’ depende de dos fendmenos: el efecto Ce Lgs momen-

tos magnéticos inttfnseccs?spin) de los nuclecnzs, y el momento r.aznélice or-

bital de los aucleones,.-

Nosolvros hemos <uniesto que lasju son funciones continu s y diCerenciables

a parlic de las cuales pueden obtenerse los campos, pero no harznm0s Ninz'inz

supos1rcy on respecto de la estructura nuclear o respecto al esjuen du zconla-

miento de los mowentos magnéticos de los nucleones dentro cel nucles.-

Debe solarse ademds ~u~ la sleccién del origen O(fig.2) del sist~mz d¢ cocrde-

nadas de la =cuacién (2.b.18) implica la eleccidén de una medida particular. -

[*) Aqui. podriz haberse agregade también una distribucidén supeirficial de co-
rrientes (27) -~ \
K
—a—(—i-?—fs-)-—- d a'o( pero su emisién no quit~ Zenevalidad
eq al desarrollo.-~

Oox
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gt~ no introduce ninghna diffeultad ya sea si uno sigue lu reoalmendacione«
ée Griffith(23) respeoto de la invariancia de medida de la feogfa do perturba--
civnes, o si se oalcula directamente resolviendo exactaments la ecuaciin
(2.5.10) salo introduce un factor de fase en la funcién de onda, pexo no afec-
1z la evaluacién dd las obeervabdles.-
Le: ecuaciones (2.5.17) y (2.%.18) son complae tamente generalel; pero si so
tiene en cuaenta el.hepho de que para un electrén suficientementa lejos dei ni-
cleo, estos potencialegs aparecen efeotivamente como prod\.}cidos por cargas
runtuales y dipolos, y par ello mis adelante utdlisaveman las-ewyprasinnes de
los rota'nc:lales escritos Yo ups masiaza algmidistinta.

e 2 A .“;é.gl aviy %’s—-‘x (2 19)

j.(.._“\“ -Py ¥ _fﬁ.._.._x (21b.2¢)

ag

A(x y z) ‘ )&J&

q e
conde z @ o8 la c#-lén dhtrtoa del ndcleo R,ﬁ o8 oi mwhot&n nuclear,\d
es al factor giromagnétiée del réoleo of ¥ Y:‘ rcprolenta ol spin ruclezr del
mi amo nlclead—~
Esia forma de eweridir lu pastenciales més permitird qopu‘ar Ion elementos dc
me.triz e ld onergfa elfctiioa y magaitica sn oonCribungodnl ‘cercanas a cada
a0cieo, londe la estructura juege un papel impowtante, y eq gantribuciones
lejanss s los nﬁoleds, donde esto no sucede.-

11-b-d ).- la interaceidn dipelar ma.cné‘tioa.-

I's evaluacidn de ias distintas oontribu‘tokes de1<' y de la energlﬂ W deba
nacerse a 1ravés de la ecuacidan (2.b.15) pﬁra la funcidém de onda ¢3 ; la cucl
es 1a travsfoimada F-W de g, esta dltima solucién de la ecuacién (2-b.10) con
los poienciales dados por (2.b.17) y (2.%.18).- .

Esta evaiuacién presenta varias difidultades.- In prineipio deberfamos conocer
la funcidn g, solucién exacta de la ecuacién de Dlrad(2.b 15), la cual no se
conocy exactamente.=

En sceundo lugar para vedolver (2.¥.13) en fosds exabts és hecesario hacer
suposiciones espec{ficas acerca d¢ las distribucionds do oargas y corrientes
que drn origén a los potenciales.-

oomo tna primera aproximacién, podrfamos tomar ¢, como la traneformﬁda r-v

de un orbital molecular (21) formados como una ogmb103016n 1ineal de fumcio-
nas de Tirac adbmicos.-

Por supussto que encontrar estos orbitales de Dirac (orbitales atémicos) im-
ptica las mismas dificultades que presenta la determinacién de §.-

La discusidén que se presenta a continuacién nos ayudard a ensontrar alguna
anroximacidén a estas funciones.-



-

Dgbe notarse que si se cumple (2.%.16), la funcién transformada P~ de q es on
nrimara aproximacién la misma funeién 9, ya que

g+ oxp -0+ 50 3))g ¥g
.Nosoltro-s ton:amaln ?&‘ Zc* é“ (Z.bou)

Dendo q’,‘ deotpa lu ec-pomatu m:-tn de la ooluﬁh 401 predlema apimice
y ¢ y o8 18 funcy dn drbatal molecular $ipe CuL.OiAim

Ante = todo debemos notar qie enh puntos .utietontohento alejadds de los nicleos
los potenciales (2.b.19) y (2.!.20) se comportan como si fusran los producidcs
por cargas eléctricas puntualas y dipolos magnéticos puntuales, tal que en di-

b . ,
cnas zonas qbﬂﬂ #oq pita r.‘.?'? N o

Ponde 2o @

:g_'la_t.’unci6n de Dirac solucién del pro’blema para V - y
X =X s -——Lﬂf ¥ donde A es u.na distancia del brdeti del radic auclear.:
- o.,jN - 3 4 *
Para Zg /137 (:‘( lvlias funciones d'e Dirac se comportan como las cucrrespendiente
fuanciones de Schroedinger para r X gra.ndes (9) y es

1717mA c} >~ O« (2.5.22)

doade L?o( denota las funciones de Schroedin_er no relativist:
Ev las 20728 cercanas al nucleo

B0 Sy o) (2v2y)

Donde %g\*es uni funcidn debllmente divergenta (9) para T =0, 13 cua]l pora ele
o
trones tipo {s tiene forma (9\ (22&1‘.(/3.0) siendo ay el Tadio A& )3 primers

érbita de Dohr y {1 - (aa/ 131) }%

Como en nuestro caso los potenciales no se conocen especificamsnte, nosotros

escribimos en ~nalogfa con (2.b.23) Q
(1>d= () _Ogro()

c-‘m% (r‘) 2vs satisfaga las condiciones

ox(ry) =~~——==~-31" para ref Z> N o zZ_e
(r,) ~—————m= > ?Z (r,) pire V= —-=-
‘3'( * \).,\ . T

Asy escribino:
% Z C (r )g (r ) (2.v.24)

pars novestira f‘u\\clo . 8e onda aprox:tmada, Yy examin.remos con zlla lag Qiversas
centribuciones a %N& 2cuacién (2.b.15).--
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1) BEr. le e-uacién (2.%,15) el término -eV describe la energfa potencial del
elentrén en el campo de los nicleos, utilizando la (2.b.17)

<G o3| (G |22 e o

+ So“:;-..a_h_é v a6’ % (2.v.25)

To
Donde la primera integral deniyo.de la llave es evaluada sobre las coordena-
das electrdnicas irtegrande sbbre una pequofa regidén incluyendo el nfcleo
¥ la segunda extendida al resto del espacio exeluyendo la regién antes men-~
cionada.-~
En la eouacidn (2.5.25) hemos despreciado un te:nino

J(i)uo\S é(?.(\ ‘}_..4_.6_ No 1

el cual hemos supuesto pequeﬂo,‘dado que este término da cuenta de las ccntri-
buciones multipolares del potenoial( exclufdo el término puntual) en zonas
a1e execluyen al nidcleo y al daminio que lo rodea.—

ii) P2/2m representa la energfa cindtica del electrén y en lo que sigue nc
nos ocuparemos de él.-

2
111) -9-?32—-5- VPy.-N2od_ i é(eq)

Corre.cisa similar a la dada en la seccién 1 y a diferencia de aquella este
término incluye directamente la distribucién de cargas en el nicleo.~

— -
iv) El término ¢ (V ?x-;) el cual lleva a la interaccién spin érbita (29)
Su contribucidén en las cercanfas del néecleo pusde ser discutida analogamente
al caso de la energfa potencial.-

o — — P —-"
v) -—--——-\p A+ Aplcon div A’= O utilizZando la ecuacién (2.b.18) pusde

ponerse en la formas

2};...,.,2 X —fii: + P,? E; + -————‘ﬂ —.K j __j_(e__ dv' -
2 MM e <B oy °(
20—

mc

o
x T
Aggj &cK representa el momento angular del electrén relativo al nicleo &,
¥ 1 es el momento angular respecto al origen del sistema de ocordeazdaa,-



Fsie téermino conduce a la interaccidén hiparfina debida al movimiento orbital del
electrén, en 12 misma form: que en las deducciones usuales.-
Sin emdbarge, 21 uu:sstro caso nosotros debemos evaluar la expresidn

N L S

Ty le 72cindzd del nﬁcleo\

= : ;.L * D
%)Mo =°<§#.<C‘d ‘QQ;( ) C,.LPG‘(O) %"Er.() (2.b.28)

¢rrresidén que resulta asf, debido a que para valores pequefios de r las fun-
cionrs de Snlkroedinger ‘Q,( (r.) son lentamente variables, tal que podemos conei--
derarlas como una constante igual a\Qe (0).-

Para in~estigar 3 forma en que la ecuacién (2.b.27) depende del potencial nu-
ciear, podemus wiilizar un método basado en el teorema de substitucidén(27) ()
Las int.grales sohre las coordenadas nucleares ( v.'x, "puntes fuentes") soun real
nen%n valores mndios, calculados por los métodos de la mecénica cudntice, de
-;pc.vn.dc_.—-esj;/Pq que operan sobre las funciones de onda nuclearzs.-

¥etlog operadcres son, como ya mencionamos, combinaciones de spines y monzatos
angulares &2, los nucleones, y puede verse_que estos son de "tivo T (2'_7} sen

»

- N \ . .
respecto z J.c\ y también con respecto a Iqxe o 7 esto nos perrite esuriviis

3 (Pay 1 O \
_.(f.;_qu ,},,N‘& (U \__“_5_\1; )vd(r A (2.b.29)

% Ne

Donic Yl kr,l, 5&! es un factor de proporcionalidad que depende paramétricamente
de lzs coordenadas slectrénicas, y cuyo valor debe ser calculado como un eleman
to de mairi~ .- 71 Indice Aw{ designa todo el conjunto de nimeros cuidnticos nu-~
clcarcs Jd2 los cueles depende o=

Las funciongs U « Son las funciones de onda nucleares.~ Si dichas U_w son cla-
sificzd=zs come  aatofunciones de 120( ¥y ]I°<Z podemos dejar indicados Yos elemen-

1oz de mateiz do Iq o

(#; Pads um orerador vectorial—Y‘de momento angular que cumple
[Yi,YJ,I =1ih Y}_ (i j k=xy 2 en rotac. cfclica);un operader vectorial

tipc T respecto =l operador ?es aquel que cumple:s
T 7. | =1 T T =
[ 1’ v] thT Y [‘iYiJ °

—

Y el vector Tl y “'f'; son tipo "¥" respecto de Y se cumple la siguientie relaciébn

entre sus elementos de matrizs
— — \
T Jem il T Nad 3 m 3> = A 33D g m IV N5t m g >

donde ol y o " desiznin otros nimeros cuidnticos provenientes ds un prriacy o

[o(_f] -0
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La eccuacidn (2.5.27) con el uso de (2.b.29) puede escribirse comc:

'g-’_t_‘é‘;g_!u< ‘hno\ URE RIS '%; 3*F \q>no7 T -

2 pPw B Roned w7
B -_-El-g‘ ghéno\?*( r"’()x P \bMo> I'( (2.5.30)

>? ?.’ -

™ LS

Tonde < ____'f__> e < UN _.._°.L...\ UN 2y ’R es un operador vectorial definide
L N e (a x *K

por '/Q\a\ - y]a\(l;‘)k-\)(._‘_'.‘?_ > -

[

Temando en cwentz la ecuacién (2.b.28) el segundo miembro de (2.b.30) puede ser
escrito como

< 2 IRHCHE /3~ R /) + cqwq(r_‘-O)Z(r,,)//Qf v/

1 o of
c(.’l.f.( Y — — .
1S ¢t @ (2, /Al Tpl) + Q@ (z A § (1) > (2:.3)
a(“# “ q’ 4 . q
. U U
Las funcionce QY Yy ‘-L‘“ cerca del nicleoo( (® & Ao¢) pueden ser descrrollatas en

serie de autofunciones del &tomoe¢(20) en forma andloga al caso tratado en la
seccién ll-a.~ .

De tai forma aparecerdn en esa zona solo funcionss Q-\ de tipo S , dado que cllas
son le; ﬂnica§ autofunciones del 4tomo & con valores no nulos cx o =0.-

El operador i xp-darid un valor medio, el cuzl puede ser interpret.:.do como la in-
tegrzl sobre todos los puntos fuentes de una cantidad proporcioral al mcmento an-
gular drl :leczordn ﬁlativo a cada uno de los puntos fuentes.-

Como este operszder 1.,( a}‘ operar sobre funciones S da una coatridbucidn nula,

el resuwltado de evaluax Xp sobre estas mismas funciones dari vna coatribucién
nula. — L2 contridtucidn de (2.b.27) es

. - S —
2},LH,M2!;(J czqw:(xq=o)% (;) R XP (Qd(1;(=0)$q(rq) d 7:}1_(_=
= Z)L/JM 1‘0( qf( /(.fa\(rq—-o)/e[() gi(r*) Exf‘g"((r«)dZ}Io‘=
- 2}(,..”1&0( ci /uta((rm=o)/2 T S%xl(r“)i’*%q(rq) aG . (2.1.32)

édonda es un=z con-=ta,te de proporcionzlidad.-Para valores ds l,( %O (L Jesigna

ajui 21 sutovaler gque desima a la parte angular de la funcidn \QoL) 0

o
LP"( (r“__a'o)\?“ =GX“'}" (rq—.O) = 0.y dc esta forma para funciones %,‘ (re) que davergcn
nis lentamente que 1/r113. contribucidn de este término es n'da.-
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i) Bl +E-mino 1 — —

é————TNtAzzr}AN« -SI.‘ Vi{(]/x;()-&

-~ (—S.V",)(IGLVO‘)(]./I;‘) + QPSS H (2.2.33)

donéz, como antes, S designa al oparador de spin eleéctrdénico y hemos utilizado
14 id:ntided

rot A = =R T Krotz X-——-

T

lz cual es vilida debido a que el operador rot es un operador diferencial inva-
riant2? ante traslaciones.-

Zs%e 2xpresifa e€s vilida para zonas lejanas de todas las fuentes.- 5

Como ammes cxciuijo los puntos r =0 y sus alrededores para todo & , V (l/r =0
y €l membro d2 la derecha de la ecuacién (2.b.33) se reduce a

- — — — -y
Zx S I.( (I.(.I‘“)(S .1‘,‘) '
2 )L/L + 3 (2.v.3
N o 3 5
rq rq
que es la ‘nizraccidh dipole-magnético- dipolo magnético.--
he nntarse gue este operador puede ser evaluado integrando sobra tods <) espa-
in, 2in cu.ndo en su deduccidn las fuentes han sido excluidas explicitiamente.--
n trdoz 1oc ulclzos, r =0 y sus inmediatas cercanias, podemoc utilizaw un desa-
T0llo similsr 21 de la ecuacidn (2.b..3) y como la scuacidén {2.b.24) Tepresenta
i operador tensorial de segundo rango, y como en el desarroilo de &u«osolc
aparecen, er esta zona (r_=0), funciones de tipo S, sllas no darin contribucion
ﬁ
en lex puntes Tueantes, si*%i (r*) diverge mas lentamente que T ° .-
Las Unicas fun~2oaes que podrian d-r a2 (2.b.34) una contribucidén no nula serfan
funcio.aes dc tipo d (u otras con %‘7 2), las cuales s. anular en r =% cl nenos
tan ripidaments cone n‘z.—

O
Fie m

1 2]

W

La contribucidn dal cperador dado por la ccuacidn (2.b.33) sz discuts en el apar
tado que sicuz A sontinuvacida.-

IT-b. e) El téwmino de contacto y otras contribuciones.-

¥n esta seccidn cvailuaremos la contribucién proveniente de §EE—E—<S .Tot. A
ar N . » . - —
ceeca de los nicleess, ¥ la contribuciédn del término _ _géﬁg_ T (-;—; x A)
—_— P 4m c
. e h - - - .j°< » A . ‘
1) o q‘.rof A = 2/‘4_2 < ——-——3"——— dVo( (2.b.35)

- Vox Q*
y cuanticatiente, utilizando el teorema de reszmplazo dado en la tecnidn anferior
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AR };"l;w u (Fa WKy (LU > (2:2:36)

( utilizardo nuevaments el hecho de qua cerca del ndocleo o las funciones
variar lehtameants, podemos sscribir en eostas regionest
< - —

_/‘ ,-E;lf:— W rot A)- 2»)» ZK Z C ° wa (r -O)Q (&-0) u 'IO(S

(Enng, " (2.39)
Jdonde
),L:.é._Sg\ (x5, )‘g (22T,
¢
& Z C 'ke“'g-c !

La ecuaciorn (2.‘0.36) debe ser comparada con la expresién de la interac:ila hipe
fina de centacto obtesnida con el formalismo comin de la funcidn 5 v orbitales
molzuonlares (BEj. sacciédn Il.a).- '3

311los diTieven solamente en el tSmmino a\“a on lugar de (BT/_'s) en s Jziue-
cion:s usuzlB8.-

ii)< \ __e_g__3—~ T, /‘/‘u

el ?2_(%3 \ —(}-(-e-‘-(—)é‘dv' x — J(?“) \‘\lP 7 (2. 37)

mcz oot Mo Qo‘5 o =N }40

Para la ecuacidn de las contribuciones de este operador utilizaios lcs poten-
cizles {2.b.19) y (2.b.20), recordando que esto nos permite efeciuar uza espe-
cie de “separacidn espacial' de los elementos de matriz, simidar a aquella dis
cutida anteriormente (ecuacidn 2.b.25).-
Ir la ecuacidén (2.b.37) podemos simplificar la doble suma de la siguien‘e mane
ra:

1) para KX = o' tendremos;

'\ -»
<8.) Mo -é-(-g:(—)quv' x \ J (?q) dv! % > =

* f_g e }: _—?qx—r.q\) * \
+g wo | 73 X’( -;-3--- l ’ dZ‘( (2.5.38
= o
O
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Pars 1a primera integral de (2.b.30) podemos utilizar el método do Cpsraaore:
equivalentes introducido en la ecuacién (2.%.29) y escribimoss

[ 9 (g -
<s i%_? ovi, = ;i; _j_q_:i."i)dv;‘> (ST xb

L TR ) - GIET R > (2.5.39)

En la irmediata carcania del nicleo X , l:s funciones de Schroedingsr dP@‘:son ler

“=men%te variablis y como 25
=2 C O §
e ot ]
@ ° < =

{ "

podemos escrivivt la (2.b.39) como

——

_ 3 _(2\;\(- q-\\()l(r =o)§£$‘r =) T K.:s:’(z.b.zfo)

, X .
bonde ]fi‘ A&7 una diddica deflnzda por

itx - _.-E.-_e E ((v V.. )( J - -__.——-'-- dz,(? 0.41,

d#“ 2 m ¢ vv.

Aqui j reprcsenta la dladlva unidad ,y (V vV R. es el producte iensevial dia-
dico de los vsctores WV‘Wx Yy Yy la 1ntegraclon se rezliza sobrvre lay coorderadas
electrénicas en la inmediata vecihdad del nicleo.-

La sesunda integral de la ecuaciédn (2 b. 38) puede transformarse para llegar a ¢

\(1 5 - (@ - TG > (2.5.42)
"°<

Desarrollando ¢ Mo en orbltales atémicos lejos del nicleo, esta exrresién llieva a
intogvales de tres tipos:

< We|Opa VW ) £l ?.(\Qal> ‘4 \Ov“\LQ v 7o

Debid» a la fuerte dependencia ( r\<) del operador de (2.b.42) debe tenerse en
cuenta solo la primera de las tres integrales, despreciando la contribucidn de
laz r2stlan*es (ver seccién II a).-

Su vzlor dspende de la eleceién que hagamos de la distanciy l{mite inferior de
dicias irtsrrales, dado qus se cxcluyen los nicleos y sus vecindades inmediatas.
Bs”: dependsrncia desaparece, como es obvio, cuando se toman en cusenta conjuntame
t: Y2 wcvasién (2.b.19) y (2.5.20), tal como debe ser.-

Si arbiirariamente tomamos Ao = h/mc ; la longitud de onda Comp$on del elec:.rén
(¥ 10 =1 =) como este lfmite inferior de integracién, 1la relaciién ertro la
contrlbuc16n de la acuacién (2.b.42) y la contribucién usual al término hiperfino
de contaclo calculado para funciones de Schroedinger tipo "S" con <] formalisme
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=30~

¢2 .a funcién é es
A W( ec. 2v.42) ¢ 2% 1 /(Ql/z max.
-8
A w( nfs de contac;'g 137 /(Q(( q>)/2

(2.bv.43)

'y ccmo para funciones tipo S /(g(/zax - /(D‘“(O)/2 , para elementos liviznos «on

2z &£ 13] es5w relacidén es peguena y la contribucidn de la ecuvacidn (2.5.42} pue
de ser despirecizda.-—
Un resultado similar puede encontrarse para funciones \Qo( que no sean de tipn S(,\\

2) Para ok ¥ ' para la :cuacidn (2.b.37) se obtienen términos cruzados.
Para ellos, recordemos que las "inmediaciones'" de un nicleo quedan fuera de la re
gidén en la cual deban tenerse en cuenta los efectos del tamafio finito de los otro
nicleos.~

oo
TSl gL (2

——me=—~ T — | Sp——=Z av'_+
o} ri& = Pu Q‘* A
' ITixr
b (QV) ? X o
————— = ' X)) ~emmem—e——— 2.b.
+) ‘(\,3 « dva\ x X 3 ( 44)
a ' -

Fl primer término de la (2.b.44) describe el efecto del campo el¢ctri~o del nicleo
o' sobre el electrén cuando se encuentra cerca del nicleo «( , y la segunda da
cuenta del efecto del campo magnético producido por el nicleo -c bajo las misias
circunstancias.-

Egyos t‘rminos pueden ser despreciados debido a la dependencia cidbica inversa en
/R:\-‘?La,'la distancia internuclear.-

Frdemos también despreciar la contribucién de los términos cruzados en regioaer
dzl ndcleo &, las cuales podrian ser obtenidas reemplazando las integrales sodv
las fuentes puntuales por lés correspondientes expresiones en los puntos fucnteo
Reuniendo ahora todas lis contribuciones obtenidas en esta seccidn para ei orers
‘dor 2quivalente de la interaccidn hipsrfina de contacto, obtecnemos la sizuinn‘e
ex:.residn:

—
—

8w —_ L .
/\/C)hfs contacto =2)‘)‘-—3—-’\ Q;\::t‘ Ca(“hz(.(l;(’O)%.(I;(*O) xIa(. Z.“q? (2.b.45,

= pll | PN
donds G, u -Q:I)L. + V; Vo
> d X of® o K

Este resultado es sorprendente, debido a que introduce una anisotropia cn el tér
mino hips~fino de contacto.-

(%) Una coniribucidén similar de la ccuacién (2.b.42) se origina detidc & Ja yTe-
sencia del canpo megnético externo, que no hemos tenido en cuenta, pero que resdl
ta ser tant:in despfeciable.-(30).~

Iste anisotropia no ¢s real. Dsto puede recordarse si desarroll:mosq)Mo en un
senjuntc completo de autofunciones del 4tomogy (ec. 2.3 .12secc.Ilz), en ls
v
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recindad irmediata del ncleo ol solo deberdn considerarse funciones del %izo '§°

a2 condicidn Jde que las integrales sobre las funciunes cfc\no diverjan mas rapi-

d2meate que lo especificado; y dJde aqui que. a través de estas Tunsicres 'S esfé-

ricamente o1m¢+rlcas, podemos promediar Z;:fﬂsobre los 4ngulcs ;dc tel fora que
1a d1ad1caC°‘ sera un miltiplo de la d:.édica unitaria 1o que nos peirmite escri-

bi- f*nalmenba

w’ = —-}._ 2 c =~ A\ ~ / . ./16
bfs coniacto Z/A)*N 3 QL( é‘d\fl\ q“ (.g(‘ )Lgp(-r o :,“(?.o( 3 (2.0 )

=< ot <«
L
con Z \ = u " * K AR Y

o a”

Debe notarse aquf qus la forma de (2.b.46) es anidloga al término usual de contac
to, difiriendo de Sste en el hecho de qu. 1: .pueden gser difcren’zs de le wni-
dad y entrse sf.- o e

1 omsacns - UA“}}F_’_ PRI (;:)_I;g'

comtacto

el cual cuzndo sec :svalia con un ¢Mo =ZC

LQ originaz:
o =<

";contacto 2}‘-—}10-“-§K ZC ,‘ow(r =0)Q (r =0) I S (243,47)

II--b. f) Discusién de los resultados obtenidos en la seccién II b.-

A Jo l2rgo de la seccién II b(a~c) hemos tratado el problcma del hamilton.ano de
in%eraccidén hiperfina con complcta generalidad, sin ninguna discusién respecto
de la ccorvergencia de las integrales consideradas.-

in esta seccidn examinarsmos mids detenid.monte zste problema y ademds compararc-
mos los ra2sulitados de nucestra teorfa con los resultados oxp.rimentzles ycen la
ecuacidn (Z.b.47), la cual sz ha utilizado hasta el presents para interpretar
datos cxperimentales.- .

Como hemos r:petido numerosas vocus a lo largo de los parrafos anteriores, lu con
verzgencia 4e las integrales depende de la forma cspecifica de los rotencialass nu
cleares.- Ec importante aqui toner una idea de cudn fuurte es esta devendencia
Y rerticuiatmente ver si cxistun distribuciones fisicamente razonahles de cargas
y corrientes que assguran la convergencia.-

Bethz ; S2iyeter (9) proponen un potencial muy simplc en su discusiéa del efecto
de la cctr.ctura nuclear sobre cl espectro electrénico.— sSllos suvonen un poten-
cial cculombiano fuera del nidcleo de radio J/\ y un pot.ncial constani: de la for
m 2 e [p\ . dentro del mismo.-

Esta aproximacién ¢s bastant: drdstica dado que implica suponer quz denircs del
nicleo el electrdn o cstd sujeto a ninguna fuerza cléctrica.-—
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Sir. embargs, 8i uno calcula el cambié e la énergfa vrodicila prr la diferencid
eutre el potencial constaate $ una fuente puntual con poicmeial cc.lombinsne &ntre
furciones de Dirac tipo (| S), para 2/137441 se obtiene uns cocvecsidn que es

tnt iable: - -
ntalmente despreciable A‘” - 3z x 10 5 om 1

note potencial constante en el interior del nicleo, cuyo efscto sobre la energia
total es despreciable, asegura sin embargo la convergencia de integrales que de
otra forma szrian uiverientes.-

Si adoptamos este potencial parz utilizar nuestra teoria , vemos que todos los
tZrminos de (2.b.37) en que aparece el campo eléctrico son nulos dentro del ndcieo
“n particular los parédmetros 'iggn todos nulos y ol término de -ontacto se ori
gina en la ecuacién (2.b.36) (vor parrafos siguientes).-

Otro modelo simple ds distribucién de cargas nuCleares es el de una distribucion:
esférica uniforme de carga dentro del ndcleo.-

Tsto nos da el potencial:

2 e Y 2

) =t -2 +%(—°‘S-\ -X (2.%.48)
rq(j\* jLu‘ 2 Jﬂza

La correccidén a la energia electrénica introducida por esta forma del potencial
es del mismo orden de magnitud que el valor calculado anteriormente.-

Este potencial también asegura la convergencia de las integrales cn las cuales
aparece el potencial o sus derivadas.-~

Asi aparece que la energia clectrdnica cs bastante insensible a la foema detallz-
da del potencial nuclear en el interior del ndcleo, por lo menos se concluye ecc
resul tado para potenciales que scan regulares en r, =0

Fésese oqui que la evaluacidn de la ; erturbacidn ha sido hecha con funciones de
Lircse crt2nidas para un potencizl coulombiano y ao se ha evaluado el potencial
convargente con las funciones de Dirac que serian la solucidn de la ecuacidn

v
o -

(2.v.8) con esos poteiciales
para un potencial nuclear no
las funciones Q<‘(1as cuales
8e que eli~s nerdn regulares

Asi un potencial coulombiano
“
para que p2 sea regular.-

; os posible argumentar aqui que las funciones o
singular en r_=0, serdn alin menos divergentos que
tienen una singularidad); y en particular puede ver-
para potenciales que cumplan %ieor V(r) =0 (19)

1 ¢ o —(1-
evemente modificado Var (1 3),5((1 es suficiente

Si consideramos entonces al nidcleo como una esfera car.ada uniform.mcnte y magne-
tizadz uniforremente, yondremos los siguientes potenciales:

. 2. 3 | (6( 2}
v o= =X - T 4:¢0L
of .f\°\ [. 2 2 [\°:\ X <
EYJ
— ‘Y
8 ,A“,Hq}-:-"\-g:‘ o €A o (2.1.49)
=
Iy Igr=
A n qu Y3 rq 7_{\“
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Iera investigar la fcrma de nuestras integrales nos limitaremos a cconsiderar un
scln nicleo, sin que esto implique una pérdida de gsneralidad, dado que come ho-
r.cs visto antes, para varios ndcleos solo tendremos vna sume de loy tirminos (-
»n nleleo, siendo daspreciables los términos cruzados.--
far: va ecrestrin Ls £2 encucntra que la relacidn enLr

fino de lo3 estados d¢ spin ¥ 34 debidos al termt
(1]

3 SL d esdchiamiento hipz»~
S(VVx A),ec-(2.9.40) y el

ot i~nido con el foimzlismo usual de la funcidn es
. 2/3 '
3W(sc, 2:2.40, w2 7 (2.5.59)
AW (nfs.a0.29.47) 250
1 .1
Computados uilizande le ecuacién (2.b.49) con A = 1,2 L /J 10 cm (31)
7 3'2 z el rfmero ndsico.~

‘el la ceatribucida dz la ecuacidén (2.b.40) puede en general dospreciarse.
El %frmine biperfine de contacto pusde obtencrse en este cuso cclomernts a veriirx
¢z la ecuacidén (Z2.9.36) de la forma:

A
- - - M
< 2 o5 zoi ;;_0: 21“/’» ¥ ?-—-S--E--/Lp (o)/ %.‘ % dZ‘:(:
N 2 a
. - _-b f\d.* 5
‘5 ar_._-—--/X \)(o)/ %’ % T dr (2.v.51)
l . .J \q Ly , « « .(
cen 3( (x, )@ (08) - g (50 =X (z0)
5 * wo «
ro& g‘rD dr ‘: __1}33‘. 8i utilizamos 20 de Dirac en lugar de% Yy 24137
cen ESC\ lisgamos a 8 5 (31)
MW, = 203555 \Q (5200 (2.5.52)

ove o6 cAectimzute el resultado cldsico de la ecuacidn (2.5.47).-

S¢ v~ s81i aue cstas aproximaciones dridsticas de potenciales nuclezzzs no afeclan

en frome nelable a la cnargia pero aseguran la convergencia d. nu-stras eXpres o-

128, ¥ €sios rcesultadcs muestran tambiln que dada la convergeneia la cstructiire

hin:ifinc es bastanle insensible a los potenciales elegidos.-

73t~ saccion nos sermite entonc:s concluir que los operadores <s imieraccién hi-
pe7fina en un sistema poliatdémico cs an rcalidad una simple suma de las inter
scelones separadas qan cada uno de los nifcleos; y el tdrmino nc hermitiane que
zparcc: en (2.a) se sciiala entonces como consecuencia matsmiiica de vl pusaie no

rigavrese al limte N2.-
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IT-c.- LA ATROXL:i'CION Di FROSCH Y FOLEY.-

Sresch y Peley (32) presentan un método para la deduccida ¢z lov up:radoves hipee.
Fii.cs, que pucde considerarse como una mezcla de los dos métodcs considz—ados 3d,
teriorTnenie.

21 efucty, 29ve método es una modificacién del mé*odo F.-W. , en la zual 1a fum
sién de trausformacidén S, es elegida de modo difereute al mitedo criginal.-
Bstos awtores teraan; para uvan zlectrdn, el hanilteniane.-

) 2 — =

h°=l‘)mc —eVsco(. W (2.7.1)
ryoutitizan la transformaczién

H = eisrl i ¢ 5n (2.c.2)

n “n-1 "

tomaando -1 /6 c .

S = Y 2.7, 3

n 2 n-1 (22,3

2mcec + 3V

Y lirardo el Temelicmo de la seccidén 0 3 , definiendo 1a fu.cidn k,

Kk = k 1 427 -
= "R ¥ 2
2 mec

es o puede eseribivrse comos ] i ﬂ X

D . ced)
n 2 Yn—l (2 cut
2mc

Seia “orm2 de essribir el opsrador de Frosch y Foley nos pormitizd en lo gue 91\»;.
0 3ocparacidén mas gstracha con los resultados de nuestro mito: .- ‘
Si se aplica las transformacionss (2.c.2) tres veces a H usando (2.c.4) y recet
d~rdo 2lgvnos rasuvltados de la seccién II b, resulta:
f; — —
S, = = e o T
2mc

(5]
i}
]
lr-'
Iv
:W
o~
()
|
X))
Q
2
=)
|
}P
i
{0
-
-
A
™
SR

n
]

- i--b--"z‘ ((1 ~x)lcx - 2B - k)gp;é .
2mec 2mc

3 —-— ==
k ('g -3]{)(1 - k)r}(o( “-)2 (g('“')] (2.¢.5)
4 m ¢
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Yy wve ohtione:s

H, =!‘:m ¢’os V+ 5—/;- k(8k3 -2t - 10 K+ 3k + 2)(x ) +

. _'.éfo K2 \3 - 2k - 4(1 - k)ﬂ( (3?),:&'?:‘3 X+

0

£

r S ij(k)th/m)p‘:j] + (1-k) YW T 1)L°(1-1<)(k+2k2+1)(3 w&

J
nr N (O .
L) h 2,¢.6)
Tk P (k)\&.\(-., VT (2,¢.6)

* Z(l-k)"iPm(k) Y \: (1/:r.)Pi
: : : -

1+
4
~

dor.de pj?3 s C& py £.2; 2. 3

.
1 T

prﬁ{x} es vn rolinca.c 2n k, de orden my con ij(:) =1
, -1 F.
P r(l/m)p( { es ' operader par do orden (1/m) J ¥y

b § E‘{l/m)Pli es u» ozerador impar de orden Pi en 1/u
~ J
Chsérvese gu» el kaumiltoniano (2.0.6) no 9s, nacesariaments; un cperador rar =i
el owrdza dese~do. L13 primeras dos 1fnzas representan los opcradoras paves rasta
el orden (l/m)2 s la tercera aquillos de orden suparior. Losm dog Gltimas rengla
ncs coniien~n loa operadores impares, y vemos que los de ordaen menol gue (l/m))
se eliiminan c¢l Lam.liouiano dnicaments si k = 1 Fero ver:umos a continuac:ién
que neo og pocirle tomar c¢sa aproximacidn zn forma consintemis para todos los o‘q
radores.--
decoraandc les proriedades de la funcién k (vur ecuaciones (1.6) y (2.a.€); vemos
cue K = 1 en los punios r o= O solo para operadores gue szan Tegulares ¢a ésto:
prains. Lsta aproximaciln no es vilida para operadores eingularee en r =0.-
Towando ij(k) =]l para los opgradores ragulares, tcremos:

v, 2 b ==z 1fe 2 == T
53 =pmc -e vV + S k (xT) + A me S (q\'),(o(,f.) +
+ t4cminoes de orden (l/m)3 F2.5.7)

y tericac «r cucnta las relaclones
@2 - ([ @TUET) =T - 1 T(T

\(«?f).(&?E)le 'Q_;_gl- 215 (€M

"\'\",“T-\'-'.=-i£-3—mtr {_ﬂ,E}-ihdivé,&-vv,

-—
5

l‘\)‘q L

c
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P

ccn r’= 1 narz cle~irones en estados de energfa positiva, y WeBE<-mc , se
Jlega 2
2 2 2 - kA o o —
irw+ev-1<--.13--\c---9-§ A2-°12’2k2d1v<‘.-—m~-§—k Exp »
L 2m 2m¢c 8m ¢
+ 2 k?*‘ot r... -2——-—‘-’ kz .L;)‘ (é‘!_‘:) - E"'?" .;> *"\z = O (2.008)
}Lo - 2wme ’ mC J 3

Los Gltimos tres tirmincs mon los operalderas qu: ros llovardn a representar\]a
interaccién hiperfiua. La ecusciin (2.c.8) lleva al mismo tipo de interacclisw
que encontramos en la seccién II &.-

=n este tratamiento, los orsradores no haermitianos tampoco aparecen.-

En cuanto a los operadores imparss, su eliminacidn se logra, enm el métodc do
“resch y Folay, solamente a costa de & roximacionses Lochas en forma inconeistente
por ejomplo s¢ pone para los operadores pares?

n
k't By, (k) -kt
k=1
es dscir, tomando, en el pclinomio, k = 1 ,¥y dejando la verdadera forma de k er

oira parte del mismo término.Fero si k # 1, los operadorss impares neo 82 elimi-
non.~ Tambidn aparece esia contradiocién en el ejempio dol tirmino

— 32

2
2 2
IS S R M X
2 2 2 2
B8m ¢ 8m e

s2 tomamos V = E—51"—~ , 72 Ve - ATz gé(r)

2

y 2B 2Pyl zTWr, k2 S(r)

. 2 2
om ¢

2 2 -2
3% ge “cira kle, rosui*e -~ WA rob (r); en cambio, ei se toma k ar (r - ro)

este tirmino se anula en todo el espacio.-

Esta contradiccién ces caractoristica de la inconsistoncia de tomar k = 1 en los
polinomios de la ocuacién (2,0.6) y en los operadores imparss, y al mismo tiemne
considorar la verdadera forma de la funcidn k solo para aquellos operadores gque
son singulares para I,=0, tal como el ejsmplo anterior.-

Las ineonsistiencias anotadas toman, en el trabajo original, la forma de supone
algunag veces, a V<& m ¢ y en otros sitios de la deduccidn, aproximar eV we
In etras palabras, el resultado de estos autores para le intsraccidén hiperfina
v etros operadoures es coincidente con ¢l obtenido en las secciones IT a y JI b
pare ¢sta obienido haciendo suposicionss ad hoc en forma inconsistento y cen-
{radictoria.~
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Ti.,~ RESUMIIT Y CONCLUSIONZS.-

Con el filn de descridir ia interacciédn magnética entre un electrén y varios pa-
cieea ( iatevacciin adpexTiva y ertrahinsertine) se a2z utiiizado en la bitlicsaa:
fia una simpls exiensidn de 1a evpr:sidn de ia intleraccidén del caso e sinotria
esrérica a2lradecaor de va soé6lo nizleo.-
Ua anaiisis detallazdo de) rétodo wtilizule ee e3ie U1lsimo caso muestra que l2 ex
tensidn no es obvia,.--
Alends se obseiva, gu- el llamddo térmiro de contacto depende del campo eléctraco
adimés del canpo wegndtico nuclear. 1s cual sugi=re que 20 presencia de verioa
nicleos, fuentes de campe eléctrico y magnaético, puedon aparscer ruevae cortribu-
ciones 2 la interaccidn, ao counsideradns unteriorasniz.~
™. mronésito de este trabajo ha 3ido reobtbtsner los opevadsres kiperfines eve re-
oazentan a la interaccidén en el caso poliatdmicce. y exzaminar Jas coud@iciomisa

b2jo las cuales pueden aparecer las nuevas contriduciones mencionadas.--
Tarz ello hemos partido de la ecuacién de Dirac, que d:scribe el movimienic de-
electrdén en forma gereral, en la cual los nicleos atémicos fueron tcmados ccmo
fueries de campoc magniticos y eldctricos.-
Dado ¢ue la resolucidn directa de la psrturbacién hiperfina sobre el hamiltcnianc
de lirac lleva a 2iverencias en segundo orden del cdloulo de perturbacioanss, y
tratanloze de esiudiac nliclcos de elementos livianoe (2.137<<1) ea gue los efaec-
tos welatvivistac son pegueilos, hsmos utilizado las expecsiones no relativistas
1e1l hamiltoniano que rasulta dz resducir la ecuacidn de Dirac a dicho limite no
relativista; para ello hemos utilizado tres métodos de reduccsiéns

a) el motode dz Rlirder

b} la transfornwcisdn da Foidy -Woutbuysen

¢) la treasformacien d: Frosch y Foley
L] primero (Blimder), e3id Wasade esenciatw:it» sn la teoria de Pauli de dos
componentes, y consiste en separar los cemponeates fvertes y débiles del spinor
de Dirac.~
Dicao m3todo presenta varias dificultades, entre las ouales se encuantra el he-
cLo de gernerar un hamiltoriano no hermitiano ailin en simetrfa esférica, al cual
de ag1egi otro tédrmino no hermitiano cuando el sistema poliatémico no tiene cen-
tro de simetrfa; conteniendo dicho término adicional operadores de tipo hiperfin:
Si uno elimina arbitrariamenis dicho término hiperfiro no hermitiano, es positle
demosirar (sescc. II.a) que la interaccién hiperfina pusde sscribirss come simplc
suma de las interaccionss del electrén con cada uno de los alicleos, y las posi-
bles contvibuciones de tipo eléctrico sobre el término de contacto, son de un ov
den de magnitud t-1 (10‘6-10"7 cm‘l) que puoden despreciarse frente a la enzrgia
tipica de 13 interaccidén hiperfina (10‘2- 10’3cm“1).—
Lo aparicion del tirmino no hermitiano nos lleva a plantear el seguudo métodu.
(F W), el cual m:diante una secuencia de transformaciones uritarias sobre oi ha
miltonianc, jermite dosacoplar las companaentes débiles y fuectes hasta wi ordea
4380 de (1/m); 1 hasiltoniano resultante es hermitiano.-
Yicho métoda mresenta la dificultad de originar operadores singulares en lo3s
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nocleos cuanio €stcs son considerados como cargas punluales y dipolow wagnéticos
punituales;osto dificultad se elimina si, con un criterio mis acorde ccn Ja reali.
ﬁad‘fiSica: suponemos qu3 los nicleos fuentss ds potencial 8~n distribuciones f£i
ar.tas d4¢ carzaz y de ccrrisntes.-~ )

De ¢sta formi este meiodo ros pemmite obbener las siguisnten conclusiones:

a) El términc de tipo hiperfino no hermitianc na . gparece en el hamilioniano y

tampoce 2s transformade en otzo operaddr aailogo harmitiano.

b) €1 tétwmico de contacto devende dal camrd-slicyrico originado por aquel nﬁcléo

soa &l cual se efectda la interaccidn, -siendo despreciable la contribuciédn so-
tre este tiarmine de los campos eléctricoa~originadcs por 1cs otros nvicleean,--

¢) Es asi posidle escribir la interaccifn Wiverfira del eleo*rdn cun lox ndcleou

twmo suma de las interaccioner con cada ulcleo, de acuscdo con lo ¢ue hu gido
costumbre hasta ahora -

d) la iateraccion dependq de Ja forma que *0me lz distiribucion de cargas y eo-

vrientes de los nucleones en cads nuclecy dpendencia gue apsrecs dajo la
forma de un factor muliiplicativo del oxden de 1la umded,el cuel afeota a
Ia3 oparadores bhiperfivesy " ysuales™ y que.depende ée Ia estruetura detallada

del micleo. -
-;gfta syposicion de¢ algunas forumas wimples y convergentes enm r =0 pora 1les ro-

‘Egnclales nucieares en las vecindadss inmediates de los mnomos condace a re -
cﬂﬂﬁgagg log rcsultados usualos,y ata cuanlo cetos potenciales son Ttasizate di-
p .fbs 2 los poienciales coulombianos puntuslas o de dipoios puntucles, la
j&eraciGn oan la energia es despreciable, y en ese sentide los operadores hi-
& erfiics rasultan ser catoncas poco sen@ibles a la forma detallada de los po-
Zonciales; a ncadieidn de que $stos sean oonvergentes en el orifen de czéa
auclec.~Eate Ultiwmge resultado es importante pues ¢l factor multirlicetivo antes
meacienade podrla tener inporxtancia en lia interpretacida de 1o3 resultados de
esivucturs hip:rfina y corrimienvu quimiso d2 la resonzucia nuelear en subs~
tancias psramagaeticas.-Sin emtargo, una‘cvaluasida eetricta ds su valor no
Pucde hacerse & meros de ccaocer perfectomente 1d cchruciura nusizar.-

Por uUltime Mhemos analizide @l méicdn ¢2 »cduscidn al 1liuitis N.R. de Frosckh
foler ,daco que aparenizrente coiijuga las wvontajas de ambos métodos, ya que
consiste en efecvar vaa transformacién F-W rodiiricada, siendo hecha la modi-
ficacién a través de la funciom X(W V) gque relaciona las conponentes fuertes y
débiles en ol metado do Mlinder(Pauli).~ Las vsniajae d» esie mStodo son salc
aparentea; dado que 1ino puede obtemer resultzdos coinecizentes con ¢l métode

de Blinder soio si 3e bLacen ciertas suporicionza sobrc La funcidén KW V), su-
posiciones que preden fo sor mutuencate sompatidles ¥ dar ovigsn 2 ceatrndiceio
Nes .~
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£} f~ctor 2 que 2parece vn todas las cxpresion:s do los operadores hiporfia.:
Acb: *tomares on realidad como 2.0023, te¢nisndo ca cueata cnrrvecciones radia-
§:v13 sobre al.factor giromagnitico del wlasctrén librs (Ref. 9)

“atrictamonte la funcién q) considerada en la seccién II a deborfa sex

cens*rufda como una combinicién linsal do spinores fuortes de Dirac (wouacil.
\'(Uoll\) pero dada 1a presencia de l: funcién K(W V) que asegura la convergen.
cia necesaria de lag integrales en les rtatos fucnte

v siondo que la singu
laridad dec las funcion:e de Dirac es muy debil para valores de 2z bajos,

Mo
prede ser aproximada direct ments comc una combimaciéa lineal de Sunciones
¢ sekroediage .-
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Il.- RESUMIN Y CONCLUSIONTS.-

Con el fin ds descritliy la interacciédn magnédtica entre un elcetrén ¥y varios ni-
clecs ( interaccidn hiperfina y ertrahiperfina) se ha utilizado en la bibliogra-
fia una simpl: extensidén de ia exnr:3ién de ia inleraccidn del caso de simetria
esférica alrededor de un solo micleo.--
Un aniliisis detallzdo de)l wétodo utilizadeo en esie Ultimo caso muestira que la ex-
tensién no es obviz,.-:
Alemis se observa, que ¢! llamzdo término de contacto depende del campo eléctirico
ademés del campo magndiico nuclear, lo cual sugiere que en presencia de verios
nicleos, fuentes de campo c¢léctrico y magnitico, puedon aparecer nuevas contriLuv-
ciones a la interaceién, no consideradas anteriormente.-
Fl nronésito de este trahajo ha sido reobtener los opeiradores hiperfines que re-
prezentan a la interaccidn en el caso poliatémico, y eraminar las condiciones
bzajo las cuales pueden aparecer las nuevas contribuciones mencionadas.-
Para ello hemos partido de la ecuacién de Dirac, gue d-scribe el movimiento del
electrdn en forma gensral, en la cual los nlcleos atémicoe fueron tomados como
fuentes de campos magndticos y eléetricos.-
Dado que la resolucién directa de la perturbacién hiperfina sobre el hamiltonvano
de DNirac lleva a diverzencias en segundo orden del célculo de perturbacicnes; ;-
tratanicse de ssiudiar ndclcos de elementos livianos {z.137<<1) ea que los efac-
to3s zelativistas son pegueiios, hemos utilizado las exprcsiores no relativistas
del hamiltoniano que rzsulta ds reducir la ecuacién da Dirac a dicho limite no
relativista; para ello hemos ucilizado tres métodos de reduceidéns

a) el mé€tode d2 Llinder

b) la tranctcernawcidn de Foldy-wbuthuysen

c) la transformscién de Frosch ¥ Woley
El primero (Blimder). e3ti basade eserncialmente en la teorfa de Paull de dos
componentes, y consiste en separar los ccmponentes fvertes ;- débiles del spinor
de Dirac.-
Dicho método presenta varias dificeltades, snutre las cuales se encuentra el he-
cho de gemerar un hamiltemiano nc¢ hermitiano atn en simetria esférica, al cual
3e agrega otro tédrmino no heriritiano cuando ¢l sistema poliatdémico no tiene cen-~
tro de simetrfa; conteniendo dicho término adicional operadores dc tipo hiperfine
Si uno elimina arbitrariamente dicho término hiperfino no hermitiano, es positle
demostrar (secc. II.a) guae la interaccidén hiperfina puede escribirse como simple
suma de las interaccionss del electrén con cada uno de los niicleos, y las posi-
bles contriduciones de tipo eléctrico sobre el término de contacto, son de un or.
den de magnitud tal (10’6-10'7 cm"l) que puceden despreciarse frente a la enerci{a
tipica de 1a interaccidén hiperfina (10~2- 10"3cm‘1).-
La aparician del t<rmino no hermitiano nos lleva a plantear el seguundo método
(F-W), el cual mediaate una secuencia de transformaciones unitarias sobrc sl ha-
miltoniano, permite desacoplar las componentes ddbiles y fuer*es hasta wi ordea
dado de (1/m); el haniltoniano resultante es hermitiano.-
Dicho métods oresenta la dificultad de orizinar overadores singulares en loas



adcleos cusnis €stcs son considerados como cargas puntuales y dipelos magnéticos

puntualesjesta dificultad se elimina si, con un critorio nds azorde con la reali-

daqd, fisica, suponemos qus los niicleos fuentss de potencial son distriduciocnes ¢i-

nitas de cargas y de cerrizntes.- .

De esta forma este méiodo nos rermite obbtenar las siguisntes conclusiones:

a) Fl téruino de ipo hiperfino no hermi‘iano na. .2parece en el hamjiltomiano y
tampoco es transfornado on otro operatwr andlogo hermitiaro.

b) El término de contacts depende del canmp®-eléetrico orviginado pcr aqu~l nicleo
con el cual sv efectda la interaecién,-e€iendo despreciable la contriducidn so-
bre asle teérmine ls los campos eléctricoa-originados por ics otrus nicleos. -

c) Ec asi posible escvibir 1la interaccién Riperfira del electrdn con los ndcieos
camo suma de 1as interscciones con cada wmicluc, de acuecdo con lo gus ha eido
castumbre hasta ahora_-

d) la inter2ccidn Jepeade de la ferma que tome la distribucidén de cargas y co-
rrientes de los aucleones en cada nicleay, depeadencis gue aparsce bajo 12
forma de 'n fTactor mtiplicativo del order de la unidsd,ecl cual afecta a
los operadores hiperfinos *usuales" y qua.depende Ge l1a estructura detallada
de) nicleo. -

e; ya supoeicion de 3algunas Formas simples J eonvergonites en T =0 para los po-
tgnc;ales nucleares en las vecindades inmediatas de lcs wo.smos condace a re -
ot»i&ngr los resul tados usuales,y 2da cuando estos potenciales so: bastante di-
}Qﬁg&%@ﬁ a los polencialass coulomtianos puntuzlss ¢ de 3diroioe puntuales, la

axt,erac16n en la erercia es daspreciable, ¥y on ese sentido los operadores hi-
yqerf1noe resultan ser entonces pocc sci@ibles a la forma detallada de los po--

nscleo.~Esre ultimo resultado c¢s jmportante puzs ¢l Cacter md tiplicativo antes

‘jr’,.—ruaenCJales, 3 condicién de que éstos sean convergentes en el origen de ccda

mencionade pedria tener importancia eir la interpretecida ¢g los resul tados de
¢structury biperféna y corrimiento quimico de la resonsncia nuclear er Subs-
taacias paramagnéticas,~-Sin embanygo, una evaluaciéa estiricta de su valor no
nuede hacerse a meros de conocer petfectamente la esitructura nucleer.-

f) Por Uliimo hemos analizado el métode de redvecidn al 1imits N.R. de Frosch Yy
rfcley 4dado gte aparentemente conjuga las ventajas de ambos mé todos, ya qus
consiste on efecivar wns transforracién ¥F-V modiricada, siendo hecha la modi~
ficanién a través d» ia funciéa K(W,V) ye relacicni las conponentes fuertes y
dédbiles <n ol méted» ce Blinder(Pauii).- Las vantajae do esie mitodo son edlo
apareantes, daao quc uno pusde obtenor resvltados coincidentes con el métode
de Blinder solo si se hacen ciertas suposicionss sodre la funcién K(W V), su-
pPosici8nes quc pueden mo sef mutuamonte compatidics y dar opimey a contradiceie

nes.,~




