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Resumen.

Se aplican las reglas de cuantizaci6n de la teoria m, desarrolladas en documentos
inmediatamente precedentes, a las soluciones analiticas de la ecuaci6n de Schroedinger. En
cada uno de los casos, la soluci6n deviene una soluci6n correspondiente a la mecanica cmintica
<;ovariante generalizada, es decir, la mecanica cmintica unificada con la relatividad general.
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3. Ejemplos gráficos y aplicación a química cuántica. 

 

3.1 Ejemplos de funciones de onda en la teoría m. 

 

En primer lugar, presentamos algunas gráficas de soluciones analíticas de la ecuación de  

Schroedinger. Un sistema básico utilizado a menudo para describir efectos cuánticos es el 

oscilador armónico. Exhibe niveles de energía 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 energía de punto cero E = 
�

�
 ħω para el nivel cántico más bajo n = 0. Las eigen-

funciones del oscilador armónico se representan en la Fig. 1 para los estados más bajos. Son 

funciones pares e impares alrededor del centro r = 0. En el caso de la teoría m, la coordenada 

radial se reemplaza con 

Esto conduce a bordes agudos y estiramientos en los eigen-estados en r = 0, como puede 

observarse en la Fig.2. La simetría o antisimetría permanecen intactas. 

      El oscilador inarmónico es mucho más complicado en su manejo, pero se conoce una 

solución analítica para la ecuación de Schroedinger, ver la Nota 436(2). Hay un factor de 

asimetría x ∝ 1/ω en energías 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 transformación 

(38) al espacio m, aparece un efecto similar al del oscilador armónico: las funciones muestran 

amplios saltos o bordes agudos en el origen (Fig.4). Esto es una consecuencia de la función 

m que resulta efectiva cerca del origen. 

 

3.2 Teoría m en Química Cuántica. 

 

Desarrollamos un ejemplo de los efectos del espacio m que impactan en la Química Cuántica. 

El código computacional utilizado se basa en un método ab initio, la Aproximación de 

Densidad Local (LDA), y resuelve ya sea la ecuación de Schroedinger (caso no relativista) o 

la ecuación de Dirac (caso relativista) o la ecuación de Dirac al cuadrado (denominada como 



cálculo escalar-relativista)1. Pueden llevarse a cabo cálculos con espín polarizado con los dos 

primeros casos. 

      En el método LDA, las ecuaciones para el sistema del electrón-N se reducen a ecuaciones 

de 1-electrón efectivo para cada electrón (es decir, ocupación electrónica). El potencial 

efectivo a utilizarse es (en unidades atómicas) 

 Uef (r) = Unuc(r) + Uel (r) + Uxc (r)                                                                         (39) 

con un potencial de núcleo 

 Unuc(r) = − Z/r ,                                                                                                      (40) 

un potencial de electrón 

y el así-llamado potencial de intercambio de correlación 

 Uxc (r) = Uxc[ρ(r)] .                                                                                                (42) 

El problema principal es el manejo del intercambio y correlación del sistema de N-electrones 

(interacción entre electrones de acuerdo con el principio de exclusión de Pauli) de manera 

que una ecuación efectiva de 1 electrón queda por resolverse. Hay varios enfoques para 

resolver este problema, pero las diferencias no pueden verse en las gráficas de densidad de 

carga que proporcionamos como ejemplos más abajo. 

      Siguen las funciones de onda ψi como soluciones de, por ejemplo, la ecuación de  

Schroedinger y la densidad de carga es 

Debido a que la densidad de carga entra en el potencial, que a su vez determina las soluciones 

de la ecuación de Schroedinger, ambos cómputos deben de repetirse en forma iterativa hasta 

que se alcanza consistencia interna. Ya se había analizado un problema similar para las 

uniones de hidrógeno2, donde se consideró el potencial ECE completo, incluyendo la 

conexión de espín. Con el objeto de obtener estados resonantes, se propuso un ciclo similar 

de consistencia interna. 

Computamos la densidad de carga atómica de un átomo de Níquel como ejemplo. El átomo 

de níquel posee 18 electrones de núcleo y 10 electrones de valencia en la configuración 

3d84s2. Puede cambiarse la configuración, por ejemplo, para computar energías de ionización 

                                                           

1
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para el ion 3d84s1 o estados de espín ordenados que desempeñan un papel en el níquel sólido. 

La cantidad relevante en tales cálculos es la energía total. 

En nuestro ejemplo, representamos en primer término la densidad de carga total concentrada 

en conchas esféricas, 4πr2ρ, ver la Fig. 5. Esto es lo que puede muestrearse, por ejemplo, 

mediante experimentos XPS. Pueden observarse las tres conchas de los números cuánticos 

principales. Para una visión con mayor detalle, se muestra en la Fig. 6 la densidad de carga 

de valencia ρval por sí sola. Resulta bien visible la concha 3d, la cual se encuentra separada 

de los electrones s. Cuando se lleva a cabo la transformación 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 función m exponencial con parámetro R = 5 · 10−4a0. Debido 

a la escala logarítmica, las diferencias cerca del origen resultan claramente visibles. Como 

segunda modificación, hemos representado gráficamente la densidad modificada ρ(r)/m(r)1/2. 

Cerca de los puntos de la gráfica 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 

que da el número de electrones en el caso m(r) =1, se desvía de N = 28 (para el níquel 

atómico) sólo 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 cálculos de 

química cuántica, podría resultar suficiente el aplicar la teoría m a posteriori, como un efecto 

de perturbación, aun cuando la densidad se altera significativamente cerca del origen. La 

situación resulta diferente para la física nuclear, donde la estructura del núcleo se ve 

impactada – y posiblemente determinada por completo – por parte de la teoría m. 

 



 

Figura 1: Eigen-estados para el oscilador armónico. 

 

 

Figura 2: Eigen-estados para el oscilador armónico, teoría m. 

 

 

 



 

Figura 3: Eigen-estados para el oscilador inarmónico. 

 

 

 

Figura 4: Eigen-estados para el oscilador inarmónico, teoría m. 

 

 

 



 

Figura 5: Densidad de carga total de un átomo de Ni, esférica 4πr2ρ. 

 

 

 

 

 

Figure 6: Densidad de carga de valencia ρval de un átomo de Ni, efectos del espacio m. 
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