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Resumen.

Se aplican las reglas de cuantizacion de la feoria m, desarrolladas en documentos
inmediatamente precedentes, a las soluciones analiticas de la ecuacion de Schroedinger. En
cada uno de los casos, la solucion deviene una solucion correspondiente a la mecanica cuantica
covariante generalizada, es decir, la mecanica cuantica unificada con la relatividad general.
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1. Introduccion.

En los documentos inmediatamente precedentes en esta serie [ 1 -41], se desarrollaron
reglas de cuantizacion para la mecénica cuantica covariante generalizada (mecanica cuantica
unificada con la relatividad general). En la Seccion 2 de este documento, dichas reglas se
aplican a algunas conocidas soluciones analiticas de la ecuacion de Schroedinger, tales como
la del oscilador arménico. Se demuestra que el empleo en los calculos del espacio con simetria
esférica mas general resulta en corrimientos de las soluciones en el limite no relativista de la
ecuacion de Schroedinger. En la Seccion 3 se aplica el método en mecanica cuantica
computacional, con una técnica ab initio. El empleo de un espacio m produce efectos pequefios
pero significativos. Puede pensarse al espacio m como “el vacio”, y el efecto del vacio mejor
conocido es el corrimiento de Lamb. De manera que la teoria m puede utilizarse para eliminar
los conceptos no baconianos de la electrodinamica cuantica.

Este documento constituye una breve sinopsis de las Notas de Acompafamiento
UFT436, publicadas en el portal www.aias.us . La Nota 436(1) trata acerca del oscilador
armonico, la Nota 436(2) trata acerca del oscilador inarmoénico, la Nota 436(3) brinda una ley
general de efectos espectrales del espacio m, o vacio, y la Nota 436(4) presenta una solucién
mediante separacion de variables de la ecuacion de Schroedinger. La Nota 436(5) analiza los
valores esperados de la ecuacion de Schroedinger completa.

2. Efecto de la teoria m sobre las soluciones analiticas.

Consideremos el limite no relativista de la mecénica cuantica, gobernado por la
ecuacion de Schroedinger:
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donde y es la ecuacion de onda completa, U (7) es la energia potencial, # es la constante
reducida de Planck y m es la masa de la particula bajo consideracion. Tal como se muestra en
detalle en la Nota 436(4), la Ec. (1) puede resolverse escribiendo:
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produciendo asi dos ecuaciones:
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dando la solucion completa:
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donde E son los niveles de energia.

Las reglas de cuantizacion, incluidas en los documentos inmediatamente precedentes
modifican la funcion de onda como sigue:
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para producir la funcion de onda covariante generalizada, la funcion de onda en presencia del
vacio. De manera que la solucion general (5) deviene
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Algunos ejemplos de las conocidas funciones de onda analiticas en ausencia del vacio se
incluten como sigue.

1) Los niveles de energia de la particula libre son:
E=t%o

y la funcion de onda dependiente del tiempo es:

Rl = exg (),

2) Los niveles de energia del oscilador arménico son:
E= CV\ + ‘lz—y:\w

donde 7 es el nimero cuantico vibracional, y la funcion de onda dependiente del tiempo es:
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3) Los niveles de energia del oscilador inarmonico son:
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donde x constituye una medida de la inarmonicidad, y
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4) Los niveles de energia de la particula en una caja, con notacién bien conocida son:
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5) Los conocidos niveles de energia del atomo de hidrogeno son:
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de manera que su funcion de onda deoendiente del tiempo es:
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El valor esperado de la energia, a partir de la Ec. (4) es:
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Utilizando:
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se deduce que:

de manera que:

Si se normaliza correctamete la funcion de onda, entonces:
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Sin embargo, en el espacio m:
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de manera que:
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y el valor esperado de energia es:
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Por lo tanto, en la mecanica cuantica covariante generalizada del espacio m, los niveles de
energia sufren un corrimiento. La medida del corrimiento viene determinada por la funcién m
y la funcion de onda dependiente del tiempo.

Los niveles de energia de la ecuacion de Schroedinger (1) vienen dados en general
por el valor esperado calculado para la funcion de onda completa (). De manera que:
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de manera que la Ec. (28) se reduce a:
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y en el espacio m hay corrimientos y particiones producidas por la funcién m (#), Q. E. D.

Puede considerarse a la mecanica cuantica covariante generalizada como mecanica
cuantica en presencia del vacio. El corrimiento inducido por el vacio mejor conocido es el
corrimiento de Lamb, el cual require la consideracion del nimero cudntico de espin, pero en la
aproximacion no relativista puede utilizarse la ecuacion de Schroedinger. Finalmente, tal como
se muestra en la Nota 436(5), aparecen los mismos niveles de energia E tanto en la Ec. (3)
como en la (4), de manera que se deduce que
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En el mismo espacio m, la Ec. (32) deviene:
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De manera que los niveles de energia de la completa ecuacion de Schroedinger en el espacio
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3. Ejemplos graficos y aplicacion a quimica cuantica.

3.1 Ejemplos de funciones de onda en la teoria m.

En primer lugar, presentamos algunas graficas de soluciones analiticas de la ecuacion de
Schroedinger. Un sistema bésico utilizado a menudo para describir efectos cuanticos es el
oscilador armoénico. Exhibe niveles de energia y eigen-funciones temporales tales como se
observa en las Ecs. (11) y (12). Las eigen-funciones radiales son funciones complicadas de
polinomios de Hermite y dadas en la Nota 436(1). Una propiedad llamativa es la existencia

de una energia de punto cero E = > hw para el nivel cantico mas bajo » = 0. Las eigen-

funciones del oscilador armoénico se representan en la Fig. 1 para los estados mas bajos. Son
funciones pares e impares alrededor del centro » = 0. En el caso de la teoria m, la coordenada
radial se reemplaza con
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Esto conduce a bordes agudos y estiramientos en los eigen-estados en » = 0, como puede
observarse en la Fig.2. La simetria o antisimetria permanecen intactas.

El oscilador inarmoénico es mucho mas complicado en su manejo, pero se conoce una
solucion analitica para la ecuacion de Schroedinger, ver la Nota 436(2). Hay un factor de
asimetria x < 1/w en energias y eigen-funciones. El potencial asimétrico de este tipo de
oscilador conduce a eigen-estados asimétricos, como se observa en la Fig. 3. Los eigen-
estados dependen de polinomios de Laguerre generalizados, Utilizando la transformacion
(38) al espacio m, aparece un efecto similar al del oscilador armonico: las funciones muestran
amplios saltos o bordes agudos en el origen (Fig.4). Esto es una consecuencia de la funcion
m que resulta efectiva cerca del origen.

3.2 Teoria m en Quimica Cuantica.

Desarrollamos un ejemplo de los efectos del espacio m que impactan en la Quimica Cuantica.
El cédigo computacional utilizado se basa en un método ab initio, la Aproximacion de
Densidad Local (LDA), y resuelve ya sea la ecuacion de Schroedinger (caso no relativista) o
la ecuacion de Dirac (caso relativista) o la ecuacion de Dirac al cuadrado (denominada como



célculo escalar-relativista)'. Pueden llevarse a cabo calculos con espin polarizado con los dos
primeros casos.

En el método LDA, las ecuaciones para el sistema del electron-N se reducen a ecuaciones
de Il-electron efectivo para cada electron (es decir, ocupacion electronica). El potencial
efectivo a utilizarse es (en unidades atomicas)

Uet (r) = Unuc(r) + ULl (r) + Uxc (r) (39)
con un potencial de nicleo
Unuc(r) = - Z/l” s (40)

un potencial de electron
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= rl’
y el asi-llamado potencial de intercambio de correlacion
Use (r) = Uxc[p(r)] . (42)

El problema principal es el manejo del intercambio y correlacion del sistema de N-electrones
(interaccion entre electrones de acuerdo con el principio de exclusion de Pauli) de manera
que una ecuacion efectiva de 1 electron queda por resolverse. Hay varios enfoques para
resolver este problema, pero las diferencias no pueden verse en las graficas de densidad de
carga que proporcionamos como ejemplos mas abajo.

Siguen las funciones de onda w; como soluciones de, por ejemplo, la ecuacion de
Schroedinger y la densidad de carga es

p(r) =" _ |l (43)

Debido a que la densidad de carga entra en el potencial, que a su vez determina las soluciones
de la ecuacion de Schroedinger, ambos computos deben de repetirse en forma iterativa hasta
que se alcanza consistencia interna. Ya se habia analizado un problema similar para las
uniones de hidrogeno?, donde se consideré el potencial ECE completo, incluyendo la
conexion de espin. Con el objeto de obtener estados resonantes, se propuso un ciclo similar
de consistencia interna.

Computamos la densidad de carga atémica de un atomo de Niquel como ejemplo. El 4&tomo
de niquel posee 18 electrones de nucleo y 10 electrones de valencia en la configuracion
3d®4s?. Puede cambiarse la configuracion, por ejemplo, para computar energias de ionizacion

L H. Gollisch y L. Fritsche; "Relativistic One-Particle Equation for Electron States of Heavy Metals”, phys. stat. sol.
(b)86, 145 (1978).

2 Myron Evans, Douglas Lindstrom, Horst Eckardt; "ECE Theory of Hydrogen Bonding”,International Conference on
Water, Hydrogen Bonding Nanomaterials and Nanomedicine;Banja Luka, September 4, 2010



para el ion 3d®4s' o estados de espin ordenados que desempefian un papel en el niquel sélido.
La cantidad relevante en tales calculos es la energia total.

En nuestro ejemplo, representamos en primer término la densidad de carga total concentrada
en conchas esféricas, 47r°p, ver la Fig. 5. Esto es lo que puede muestrearse, por ejemplo,
mediante experimentos XPS. Pueden observarse las tres conchas de los nimeros cuanticos
principales. Para una visiéon con mayor detalle, se muestra en la Fig. 6 la densidad de carga
de valencia pya por si sola. Resulta bien visible la concha 3d, la cual se encuentra separada
de los electrones s. Cuando se lleva a cabo la transformacion de coordenadas radiales (38),
la densidad de carga cerca del origen se corre a radios mayores. Este efecto puede observarse
en la Fig. 6, donde utilizamos la funcién m exponencial con pardmetro R =5 - 10 %ao. Debido
a la escala logaritmica, las diferencias cerca del origen resultan claramente visibles. Como
segunda modificacion, hemos representado graficamente la densidad modificada p(r)/m(r)".
Cerca de los puntos de la grafica radiales inferiores, la densidad se ve aumentada por un
factor de 2. La pregunta es si esto posee un efecto notable sobre la carga total, que es la
integral sobre la densidad de carga. La integral

" plr)
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que da el nimero de electrones en el caso m(r) =1, se desvia de N = 28 (para el niquel
atomico) solo en el quinto sitio decimal. Las diferencias no resultan visibles si se considera
la densidad de carga de las conchas esféricas de la Fig. 5. Esto muestra que, para célculos de
quimica cudntica, podria resultar suficiente el aplicar la teoria m a posteriori, como un efecto
de perturbacion, aun cuando la densidad se altera significativamente cerca del origen. La
situacion resulta diferente para la fisica nuclear, donde la estructura del nucleo se ve
impactada — y posiblemente determinada por completo — por parte de la teoria m.
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Figura 2: Eigen-estados para el oscilador armoénico, teoria m.
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Figura 3: Eigen-estados para el oscilador inarmonico.

Figura 4: Eigen-estados para el oscilador inarmoénico, teoria m.
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Figura 5: Densidad de carga total de un dtomo de Ni, esférica 47+2p.
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Figure 6: Densidad de carga de valencia p.« de un dtomo de Ni, efectos del espacio m.
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