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Resumen.

La ecuacion de fuerza de la mecani@atica relativista se deduce a partir de
la teoria de campo unificado covariante generadizBCE, y de diversos términos
definidos en el hamiltoniano relativista. Sabembsra que el origen correcto de la
mecanica cuantica relativista es la ecuacion dehiém, la primera ecuacion del
fermidn para una particula individual debido a guede deducirse sin el empleo de
energia negativa. Habiendo deducido y definidaetitioniano en una ecuacién similar
a la de Schroedinger, sigue la ecuacion de fuelativista. Se llevan a cabo calculos
computacionales de los primeros eigenvalores declaacion de fuerza cuantica
relativista.
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1. Introduccion.

En recientes documentos da serie [1-10] se han reducido dos clases de
novedosas ecuaciones de fuerza de la mecanicdcauarpartir de la estructura de la teoria
del campo unificado covariante generalizada. Lan@ra es la ecuacion cuantica de
Hamilton, en tanto que la segunda, una ecuacidonatea de mayor utilidad fue deducida en
el documento precedente UFT 176 a partir de lack@nale Schroedinger, ella misma una
condicion limite de la ecuacion ECE del fermion wieda en el documento UFT 172 y
siguientes a partir de la geometria de Cartan [1d]dinamica de Hamilton [12] nos da la
ecuacion de fuerza del segundo tipo, a partir decteacion del Schroedinger utilizando la
independencia de las variables candnicas de laiécude Hamilton. La ecuacion de fuerza
cuantica no relativista del segundo tipo utiliza flanciones de onda y los eigenvalores de la
ecuacion de Schroedinger para deducir en formatdirms eigenvalores de fuerza, por
primera vez en la mecanica cuantica. Es bien sajpidda quimica cuantica computacional
proporciona las funciones de onda necesarias,0asd ¢os eigenvalores, para una variedad
de sistemas: atomos, moléculas, semiconductorggnohd estructuras, bionanoestructuras,
ADN auto estructurado y demas. En el documento WA se dieron ejemplos sencillos de
eigenvalores de fuerza a partir de soluciones agsaetes como la del oscilador arménico y
del atomo de hidrogeno. Para el caso del oscilagnénico se encontré que cada eigenvalor
de fuerza era igual que el valor clasico, inclugertieigenvalor de fuerza para él. Cero, el
cual indica la presencia en el vacio de una fudezgonocida hasta el momento, de utilidad
para la investigacion en nueva energia. Para ehctde hidrégeno, se encontré que el
eigenvalor de fuerza para el orbital 1s es iguakwm, brindando la primera explicacion
correcta de la estabilidad del orbital 1s. Se emaoyn patrones caracteristicos de
eigenvalores de fuerza para otros orbitales deh@tde hidrogeno, patrones que pueden
extenderse a todos los aspectos de la mecanicdicaugrara brindar una ciencia de
materiales completamente nueva, un nuevo tipoaléatde campo cuantica, y un nuevo tipo
de Optica cuantica.

En la Seccidn 2 este trabajo $iede a la ecuacion de fuerza cudntica relativista
la cual se deduce a partir de la ecuacion del terme la teoria ECE sin el empleo de energia
negativa. La ecuacion del fermidén se expresa coasetuaciones simultdneas las cuales
también pueden deducirse [13] a partir de la tmansdcion de Lorentz del espinotensor de
Pauli. Estas ecuaciones estan sujetas a una Hiemddransformacion matematica que da
los diversos términos en el hamiltoniano relatavisttravés de una aproximacion similar a la
de Schroedinger [14, 15]. Estos incluyen el térndaanasa, el término de Orbita de espin, el
término de Darwin y una correccion relativista @intino de energia cinética del operador
hamiltoniano de la ecuacion de Schroedinger.

En la Seccion 3 se obtienen patculo computacional algunos de los
eigenvalores de fuerza de la mecanica cuanticévista, por primera vez a partir de la
ecuacion de fuerza del segundo tipo extendida reléividad restringida. Estos incluyen
eigenvalores de fuerza para la interaccion orldtalespin, el cual es responsable de la
importante estructura fina en espectroscopia atgimolecular.



2. Deduccion a partir de la ecuacion del fermion.

Consideremos la ecuacionfelehion del documento UFT 172 y siguientes en

el formato:
(F—co.p) @f = m 2ot (1)
(E+co.p) o =mc?f (2)

DondeE es la energia total, considerada como un eigenvgldondep es el operador
definido por el axioma de Schroedinger, el cuaktituye la base de la mecéanica cuantica:

py=-ihVy (3)
dondeh es la constante reducida de Planak gs una funcion de onda. Aquigs el vector
de Pauli constituido a partir de marices de Pauks la masa; es la velocidad de la luz en
el vacio, yo' y @® son los espinotensores de derecha e izquierdaule ue en la teoria
ECE se deducen a partir de elementos de la tétradia geometria de Cartan. En presencia
de una energia potencial, expresada como:

V=ep (4)
donde @ es el potencial escalar y - e es la carga defréledas Ecs. (1) y (2) devienen:
(E-V-co.p)oR=mc? ¢t (5)
(E-V+co.p)el=mc? o~ . (6)
Como en el documento UFT 173 se efectian las ttanationes matemaéticas:

¢ = @5 + @5 (7)
o' = of — ¢§ (8)
gue transforman las Ecs. (5) y (6) en:

(E-V-mc?) @ =co.p @5 (9)
(E-V+mc?)pt=co.p ¥ . (10)
La energia relacionada con la energia en reposogl@ia cinética relativa, se define como:
€e=T=E-mc? (11)

de manera que las Ecs. (9) y (10) devienen:
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co.pes=(€-V)e§

co.pef=(€-V+2mc?) @k

A partir de la Ec. (13),

co.p R

E-V+2mc? Ps

o5 =

de manera que en la Ec. (12):

co.p )
€E-V+2mc?

€ @5 =V o5 +c?a.p (

(12)

(13)

(14)

(15)

en donde el operadar.p opera sobre el término completo dentro del paséniutilizando

el Teorema de Leibniz.

En la aproximacion:

e-V
2mc?

eE-V
2 m c?

(1+ )t~ 1—( )

el término dentro del paréntesis deviene:

%4
C2

1 €-

R - R + —_ »n —_ 5 R

€ s =V s +2 o.p((1 (2,” ) 6.9 ¢f
de manera que la Ec. (15) deviene la ecuaciérpdeStthroedinger:

ﬁz
€Y=V +o— -

o.p _
4m?2c? ((E_ V)o-pllj)

la cual puede expandirse a:

A2
Y=V +o—) -

2m

c.ﬁ(Eo.ﬁ¢)+4m2c2

4m?2c?
En la aproximacion:
v <<C

la energig , la energia cinética relativistase aproxima mediante:

c.p(Ve.py);b=0f .

(16)

17)

(18)

(19)

(20)



pZ
T:E—mcz—"% (21)

de manera que empleando esta aproximacion encel t&rmino del lado derecho de la Ec.
(19) da:

2 A4
~ P ~ _ D
®Pom P Tom (22)

y la Ec. (19) deviene:

a4

PN SN | S o
Etp_(\/+2m)¢ 8m3C2L|J +4m2C2°-'p(VG'pL|J) (23)
donde hemos utilizado:
c.po.p=p> . (24)

La ecuacion de Schroedinger es la apracion no relativista:

A2

v+
EY=(V+ )y : (25)

El tercer término del lado derecho de la Ec. (23¢ldérmino de la masa, omitido en algunas
aproximaciones [13]. El cuarto término es:

c.p(Vo.py)= c.VWe.py) . (26)

4m?2c? 4m?2c?
El lado derecho se desarrolla mediante el Teoremaeibniz:
c.VWVe.py)=06.VVe.py +V(@©.V)(c.Dy) . (27)

La fuerza del campo eléctriéose define como

E=-VQ (28)
de manera que:

c.VVie.pyYy=—¢eoc.Ec.pVy . (29)
Mediante algebra de Pauli:

c.Eoco.p=E.p+ic.Exp . (30)

Por lo tanto:



Hy=€ey , (31)

A Nk p* eh Exp h’ VV)V h’ VVZ . (32
=e - - ) - -
¢ 2m  8m3c?2  4m?2c¢? g.-ExXP 4m?2c? ( ) 4m?2c? (32)
Por lo tanto la Ec. (31) deviene laasion de tipo Schroedinger:
Hy=€ey , (33)
donde el hamiltoniano es:
A=v h’ 1+—~ v2+h4v4 eh Exp h’ VV)V . (34
- 2m ( 2m?2c? ) 8m3c2  4mZc2 g.-EXP 4m?2c? ( )V (34

El cuarto término es el término de la 6rbita deiregwn el factor de Thomas correcto, el
quinto término es el término de Darwin, mientra® @l sexto término es una correccion
relativista del operador de la energia cinéticadeuacion de Schroedinger. En un potencial
de Coulomb en coordenadas radiales:

e
== 35
¢ 47T€0T ( )
la fuerza de campo eléctrico es:
et r a6
"~ 4meqy 13 (36)

dondeg, es la permitividad del vacio en unidades S. Ini2mera que el hamiltoniano de la
oOrbita de espin es:

. e?h -
HSO

= c. 37
16megm?2c?r3 (37)

dondelL es el operador del momento angular orbital. El operador del momento orbital de
espin se define como:

S=—ho (38)

N | =

donde @ es también un operador vectorial. Por lo tanto:

. e?

Hgo =

—WS.L=E(7")S.L (39)

y el operador hamiltoniano completo en esta apragiém a la ecuacién del fermién es:
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h? htv4 h?

~ 2 ~
-\ - — + + + -
A=V-——(1 )V Aso = 7—5 (VV)V . (40)

2m?2c? 8m3c?

Finalmente, la ecuacién de fuerza delisdg tipo se obtiene como:

(A-€)Vy=Fy (41)

en coordenadas esféricas polares. En los paquetesdigos contemporaneos en quimica
cuantica computacional, se utiliza un hamiltonideoeste tipo como punto de arranque, de
manera que la ecuacion de fuerza (41) puede ingmen paquetes de codigo y dar una
cantidad ilimitada de nueva informacion.

Aplicamos ahora la ecuacién de fuerza @idrégeno atémico con el hamiltoniano
simplificado [14]:

2

o, _
H=——V°+V+H . 42
2m S0 (42)

La funcién de onda del estadalm; > del H es:
Inlmy; >Ry (r ) Vi, (6, @) (43)

la cual es un producto de bien conocidas composent®onicas radiales y esféricas. El
promedio radial del hamiltoniano del orbital deiadf4] es:

hcEy =h? [[7E(r) Ry (r )ridr (44)
y da la energia media de interaccion de un eleendmn dado orbital con su propio espin.

En un atomo tipo hidrégeno con nimero atonzicta energia potencial de Coulomb es:

_Ze” 45
a 477.'607' ( )
Para el H:
Z=1, (46)
y para H:
= e’ 47
(= 8meom2c2r3 (47)
Por lo tanto:



1 1

<=2, =
73 7 azn3l(l+%)(1+1) (48)
donde el radio de Bohr es
_4mh?e
ap = me4_ (49)
Por lo tanto para un electron en H con nUmerostmoEm vy |:
Reot?
= 50
Snt n3l(l+%)(1+1) (50)
donde la constante de estructura fina es:
82
= =0.007297351 (51)
4mhceg
y
heR,, =~ = 2. 170908 x 18° J 52
C°°_8602h2_ . X . (52)
En general:
Reoat?Z*
= 53
Snt n31(1+%)(1+1) (®3)

de manera que la interaccién orbital de espin egopcional az* y en atomos grandes se
torna muy importante.

La correccion de primer orden de stago [nls ;jm; > a partir de la teoria de
perturbacion es:

Esp =<nls;jm; |Hgo | nls;jm; > (54)

de manera que:

(H-—E+Eg)Vy=F{ . (55)
Tenemos:

- - _ 1 .
L_S|n|s;ij>:E(j2—lz—sz)InIS;ij> (56)
porque:



-~

j2=IL + 812 =12+ 382 + 213 57)
De manera que:
Eso =% h? (jG +1) = 10 +1) = (s +1))< nls;jm; [ £ (r) | nls;jm; >

= he gy (i +1) — 10+1) = s +1)

n31(l+%)(1+1)

Por lo tanto los eigenvalores de fuerza se eval(aartir de las Ecs. (55) y (58) utilizando las
funciones de ondap de H en primera aproximacion Esto es porque lacpar de orbital de
espin en el H es muy pequefa. Por ejemplo pataai@n 2 p:

n=2 ,=I (59)

las separaciones por nivel de energia y los nunterasmda de transicion son del orden

Re ~ 10° cmi* (60)

La magnitud de la constante de interaccion orbigagspin ea?R.,/24 , es decirR.,/ 4.51 x
10° fracciones de un nimero de onda. De manera giiEanto las funciones de ondadel

H constituye una muy buena aproximacion. Los estpgomitidos de momento angular para
un sistema constituido de dos fuentes de momemgolarnvienen dados por la bien conocida
[14, 15] serie de Clebsch Gordan:

j=iit it —1, =2,

(61)
m]-=mj1+m]-2
de manera que para un electron 2p:
.3 1 o
=2 Y 3 (62)
y en la Ec. (58):
o =1 .3 1 1 63
“—’-’J-Zyzls—z (63)

de manera quE puede calcularse a partir de la Ec. (55).



3. Evaluacion computacional de eigenvalores dezéuer

En la seccién anterior se ha evaluado la divis@&mspin y érbita de eigenvalores de fuerza.
A continuacion incluimos los valores analiticos respondientes para el hidrogeno,
obtenidos mediante algebra computacional. Posteeiore a esto, presentamos la division de
eigenvalores de fuerza mediante un campo magnético.

3.1 Divisién de espin y Orbita.

Para el hidrogeno, se ha incluido en la Ec. (4Bnyas ecuaciones siguientes el operador
hamiltoniano despreciando todos los efectos rétitos excepto el acoplamiento de espin y
orbita. Deben utilizarse los ndmeros cuanticostivéséas j y my. Para estados no hay
divisién de espin y 6rbita debido a que el momemtgular es igual a cero. Utilizando las
funciones de onda analiticas dadas en la referdhdia se obtienen los eigenvalores de
fuerzaF incluidos en la Tabla 1 a partir de la Ec. (5%ndea es el radio de Bohrmes la
masa del electron. La energia, debe de sustituirse por la Ec. (58) para que teesul
complete. Los valores de fuerza en la Tabla 1asfadan de acuerdo con el nUmero cuantico
no relativistal; la division de espin relativista se introducdizgndo los términog =1+ s

en la ecuacion parfay,. Se han representado graficamente en las FigsPlie®le observarse
gue la division es simétrica fuera de la regiontreénHay polos donde la funcidon de onda
cruza el valor cero, lo cual conduce a valoresdsdeF -y tal como ya se comento6 en el
documento UFT 177.

=
10 h? 0
ma?
2 0 h? 0
8ma?
2 1 h? (mr3 — 2amr?)Eg, + rh? — 2ah?
8ma? 2amr3
3 0 h? 0
18ma?
3 1 h? (mr* — 12amr3 + 18a?mr?)E,, + 4r?h? — 36arh? + 54a%h?
18ma? 3amr* — 18a?mr3
3 2 h? (mr3 — 6amr?)Eg, + 2rh? — 12ah?
18ma? 3amr3

Tabla 1. Eigenvalores de fuerza y energia para eta@no de hidrégeno con una energia de
division de espin-érbita E,

10



3.2 Divisidon magnética.

Las lineas espectrales degeneradas sufren undddivisediante un campo magnético
externo, tal como se sabe a partir de los efecemman y Paschen-Back. El operador
hamiltoniano en una aproximacion no relativistg Mi8ne en este caso dado por:

N a2
A= +v-"6.B. (64)

Suponiendo solo una componente Bdeonduce entonces a

B, 0

6 -B= [0 _BZ], (65)
de manera que obtenemos dos valoresipara

~ h? 92 eh

Hy=————+V-_—By (66)
~ h? 92 eh

Ho=-——+V+_—B;. (67)

Suponiendo un campo magnético débil, puede tomargencion de onda del atomo de
hidrogeno en el estado no distorsionado para evédsaeigenvalores de fuerfa y F. a
partir de

(A, —E) 2 =F,y, (68)

(A.-E)£=F_y, (69)

Los resultados se muestran en la Tabla 2, dondessohan tomado los valores positives de
Bz. Se obtiend-- mediante un cambio de signo Bg Si se establed®; = 0 se obtienen los
valores de fuerza para el atomo no distorsionalocdmo ya se calculé en el documento
UFT 177.

En las Figs. 4-9 se muestran los eigenvalores elzduypara H en una escala ampliada a fin
de poder volver visibles los efectos. Se represgrithicamente la densidad de probabilidad
ponderada radialmente - r2 con fines comparativost, y F. muestran una division
simétrica de l& original (conBz= 0). Mas alla de cierto punto nodal, la divisioncereasi
cuadraticamente con la coordenada radial. Tamlaéhivéde el estads = 0, donde no hay
una F sin la presencia de un campo magnético. Cerca ode rddios polares, el
comportamiento es similar a la division de espinitar
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|
10 K2 heBz

" ma? 2am

2 0 h? h(er3B; — 4aer?B; — 4rh + 8ah)
 8ma? 4amr?

2 1 h? h(r — 2a)(er?B; — 2h)
" 8ma? 4amr3

30 h?  h(2er*Bz — 30aer®By + 81a%er?B; — 20r2h + 228arh — 486a%h)

~ 18ma? 6amr?(2r? — 18ar + 27a?)
3 1 h? h(er*B; — 12aer3Byz + 18a%er?By, — 8r?h + 72arh — 108a%h)
18ma? 6amr?(r — 6a)
3 2 h? h(r — 6a)(er?B; — 4h)
18maZ 6amr3

Tabla 2. Eigenvalores de energia y fuerza para etamo de hidrégeno a partir de un campo
magnético B.

2 T T T T N
psi
F(2p 1/2) ——
F(2p 3/2) ——
15 - -
1 k u
w
.a"
o
0.5 -
0 L e
_05 1 1 1 1
0 b5 10 15 20 25

rjau]
Fig. 1. Division de espin-érbita del eigenvalorfderza para H 2p.
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psi, F

_2 1 1 1 1

0 5 10 15 20

rjau]
Fig. 2. Division de espin-érbita del eigenvalorfderza para H 3p.

2 T T T

25

I psi
F(3d_3/2) ——
F(3d 5/2) ——

psi, F

_05 1 1 1 1

0 5 10 15 20

raul]
Fig. 3. Division de espin-érbita del eigenvalorfderza para H 3d.
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psi*r'2, F

-10

-20

-30

40

40

30

20

10

psi'r'2, F
o

-10

-20

0 5 10 15 20
rjau]
Fig. 4. Division del campo magnético del eigenvalerfuerza para H 1s.
I I I psi‘rt2
F
L F+ 4
F-
0 5 10 15 20

rjaul]

Fig. 5. Division del campo magnético del eigenvalerfuerza para H 2s.
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B
o
-10

-20

-30

40

psifr'2 ——

F+ —— |
F- —

5 10

rlau]

15 20

Fig. 6. Division del campo magnético del eigenvalerfuerza para H 2p.

40
30
20
10
b
€ o
B
o
-10

-20
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40

5 10

rjau]

15 20

Fig. 7. Division del campo magnético del eigenvalerfuerza para H 3s.
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psi*r'2, F

40 ' . .
0 5 10 15 20
rlau]
Fig. 8. Division del campo magnético del eigenvalerfuerza para H 3p.
40 . . . -
psi‘rt2
F
30 | F+ 4
F-
20 .
10 -
(T
g o
s
[
A0 + =
20 + 4
30 b |
_40 1 1 1
0 5 10 15 20

Fig. 9. Division del campo magnético del eigenvalerfuerza para H 3d.

rjaul]
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