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1. INTRODUCCION

Los niveles de energia de un Atomo real exhi-
ben la bien conocida separacién en su estructura fina de la
que no da cuenta la teoria no relativista de Schrddinger. -
Esta estructura fina es debida, parcialmente, a la variacidn
relativista de la masa con la velocidad y parcialmente al --
espin de 1os electrones. Los efectos de la variacidn de la -
masa pueden predecirse mediante la ecuacién de Schrsdinger -
relativista para particulas sin espin (ecuacién de Klein- -
Gordon) pero no proporcionan resultados correctos para la -
estructura fina, el efecto Zeeman y otros fendémenos que de-
penden del espin de los electrones. La ecuacién de Dirac, -
por otra parte, constituye la base de una teoria completa -
para particulas de espin 1/2 y debe, por consiguiente, dar
cuenta de los efectos que provocan todos estos fendémenos, co
mo se puede comprobar a partir de la (nica solucidn exacta -

conocida correspondiente al &tomo de hidrégeno.

La ecuacién de Dirac para un &tomo de muchos
electrones es, sin embargo, tan compleja que para intentar
resolverla es necesario hacer algunas aproximaciones que -—-—
permitan atacar el de otra forma inabordable problema. La -

saproximacién mids inmediata, debida a Pauli, se aplica en el
caso de particulas de relativamente baja energia y situadas
en un campo escalar moderadamente débil, y transforma la --

ecuacidn de Dirac de cuatro componentes en otra de dos, me-
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diante la eliminacidén de las llamadas "componentes pe-
quefias", pero la ecuacidn resultante es, todavia ina--

bordable.

La siguiente aproximacién, la mas impor
tante, consiste en suponer que cada electrébén del &tomo
estd en un campo de potencial esféricamente simétrico -
que representa el efecto del nicleo y, de algin modo, -
el efecto promedio de los demds electrones. Es lo que -

se conoce como aproximacién del campo central y mediante

la cual se puede simplificar la ecuacién de Pauli y sepa

rar las partes angular y radial,dando esta Gltima lugar

a una ecuacién de segundo orden que tiene la misma estruc
trura que la ecuacidn relativista de Schrédinger pero con

algunos términos més.

Reducida 1a ecuacién de Dirac a esta Gni
ca ecuacidén de segundo orden el problema surge entonces

en la determinacidn del campo tentral.

Existen dos métodos cllsicos para la de- -
terminacién del campo: el estadistico de Thomas(1) y Fer
mi (2) y el del campo autoconsistente debido a Hartree -
(3). Las ecuaciones de Hartree y las mds perfeccionadas
de Hartree-Fock (4) proporcionan la mejor solucidn para
cada estado atdémico fundamental, ;n forma de una funcién
separable, debido a que esta solucién es la que hace mi-

nima la energia total del sistema




Estas ecuaciones forman un sistema inte—-
gro-diferencial en el que aparece un término no local en
el potencial que complica extraordinariamente su calculo.

Es el llamado potencial de intercambio que tiene en cuen-

ta el caracter antisimétrico de la funciédn de onda de un
sistema de fermiones en el intercambio de las coordenadas
espaciales y de espin de cualquier par de particulas. Se
han propuesto diversas aproximaciones para el potencial -
de intercambio, de las cuales, la debida a Slater (5) es

la mads utilizada.

La complejidad que introduce en las ecua--
ciones de Hartree-Fock el potencial de intercambio ﬁuede
evitarse utilizando potenciales expresados en forma anali
tica, en los que, de algin modo, intervienen parémetros -
que se obtienen por diversos procedimientos. Se han pro--
puesto potenciales deducidos de soluciones aproximadas de
la ecuacibébn de Thomas-Fermi o expresiones analiticas cu-
yos coeficientes estin determinados mediante ajuste por -
minimos cuadrados de las energias calculadas a partir de
las ecuaciones de Hartree-Fock. Yunta et al. (6) han pro-
puesto un potencial analitico de tres parametros que se -
obtienen para cada Atomo mediante un procedimiento auto--

consistente, en un sentido prdéximo al de Hartree, y que ha

proporcionado resultados de las energias de enlace bastante

aproximados a los experimentales para los &tomos de namero

atémico inferior a 490.



Sin embargo, para atomos pesados los efec
tos relativistas no pueden ignorarse y los resultados -
que se obtienen con cualquiera de los métodos que se em

pleen se apartan mucho de los valores experimentales.

Los cdlculos preliminares realizados por
williams (7) para el Cu+, por Mayers (8) para el Hg, por
Cohen (9) para el Hg, V y W y por Herman-Skilman (10) pa
ra los Atomos de nimero atémico par, en los que, de una
u otra forma, ya se han tenido en cuenta los efectos rela
tivistas, han proporcionado aproximaciones tan notables -
que hacen atractivoel proseguir las investigaciones por

este camino.

En el presente trabajo se ha efectuado el
estudio sobre la integrabilidad de la ecuacidn de ondas
relativista, y se ha demostrado que su integracidén solo -

es posible por el método de perturbaciones que es, en este

caso, aplicable por ser pequeflas las correcciones relati-

vistas que intervienen.

Se han utilizado dos diferentes potenciales:

e primero, propuesto por Rodriguez Mayquez et al. (6), un
potencial expresado mediante una forma analitica de tres -
parédmetros, y el segundo, propuesto por Sanchez del Rio -
(11), un potencial con el término de cambio expresado, -

en forma local, mediante una expresién aproximada, y obte

Er
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nido a partir de la propia distribucién de carga de los

electrones de los corbitales de cada &tomo, que se hace -
autoconsistente a través de un proceso iterativo de céal-
culo mediante el que se consigue que el potencial produ-
cido por la propia distribucidén de carga de los orbitales
hallados coincida precisamente con el potencial utiliza-

do para calcular estos orbitales.

Los resultados obtenidos con estos calcu-
los demuestran que, a pesar de las importantes aproxima-
ciones efectuadas para abordar el problema, tanto los -
potenciales utilizados como los métodos de cdlculo segui
dos proporcionan, con alguna excepcibn, unos valores de
las energias de enlace correspondientes a los diferentes
orbitales de cada uno de los elementos del sistema pe- -
ribédico muy ajustados a los obtenidos experimentalmente
lo que, en (ltimo término, justifica la utilidad de los

mismos.



UNIDADES

Con excepcidn de las expresiones tedbricas
que aparecen en el capitulo 2, en el resto de los capitg
los y, desde luego, para la expresién de los resultados,
se ha utilizado el sistema de unidades atémicas definido

por el siguiente conjunto de unidades fundamentales:

- unidad de carga = carga del electron, e
- unidad de masa = masa del electrén, m,
- unidad de longitud = radio de la primera 6rbita de

Bohr para el Atomo de H.

h2

4 tm e2

y consecuentemente con ellas,

- unidad atémica de energia (u.a.)

doble de 1la energia
de ionizacidn del es-
tado normal del &tomo
de H,

cuya relacidn con las unidades espectroscdpicas habituales
es:

-1
1 u.a. = 219.470, 12 cm = 27,21 eV = 2 Ry

También aparece en los cllculos la velocidad de la luz, c,
que en este sistema de unidades se expresa como la inversa

de la "constante de estructura fina", a, y que tiene un valor

¢ = 137.037

Sl
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2. ECUACION DE ONDAS RELATIVISTA, APROXIMACION DE PAULI

Se expone en el presente capitulo, de for-
ma resumida, la deduccién de la ecuacidén de ondas relati-
vista de Pauli, con objeto de destacar el origen de sus -
limitaciones no obstante la rigurosidad de su desarrollo.
En la deduccidn se ha seguido a Bethe y Salpeter (1) y -
Rose (2), aunque el desarrollo se presenta dé una forma -

.

algo diferente y mas elaborado,'

En el caso de particulas de relativamente
baja energia, Exmc2, y situadas en campos escalares mo-
deradamente débiles, ep<«cme?, los factores que multipli
can a las componentes u3 y ugq de la ecuacidén de Dirac -

independiente del tiempo
[ E+ep=-pmc2 - 3. (cB + ek) ] u = o (2.1)

son mayores que los que multiplican a las componentes uj y
lip, por lo que éstas 0ltimas reciben el nombre de "compo-

nentes grandes" y aquéllas el de "componentes pequefias"

Si las componentes grandes se denotan por
Up Y por Up las componentes pequeflas, la ecuacién de Di-
rac se puede escribir en forma de un sistema de dos ecua

ciones

R —

"
!
1

T
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(E + ep - mc?) Up

It

0. (P + er) Ug

(2.2)

(E + ep + mc2) Uy = SP. (cp + eR) Uy

en donde

u 1
UA = ( 1 ) UB = (J3 )
up U4

y P son 1as matrices espin de Pauli, relacionadas -
con las matrices espin de Dirac, & , por
- P o
o = ( -p) (2-3)
0 [+

Las matrices ¢ estédn, a su vez definidas por las rela

ciones

% = - i % * (2.4)
J,» k, 1 combinacién ciclica de los subindices 1, 2 y 3

A partir de este sistema (é.z) se puede -
obtener ya una primera aproximacién si en su segunda --
ecuacién se hace E = mc2 y se desprecia el término e ¢,
de acuerdo con las hipdtesis de partida. Con estas hipd~
tesis, la segunda ecuacidn del sistema (2.2) proporciona
una expresidn aproximada que relaciona las componentes -
pequefias Ug con las componentes grandes; tal expresidn
es

up = L [ 3P (P + %A’) ] Up (2.5)
2me

[P
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sustituyendo esta expresidn en la primera de las ecuacio-
nes (2.2) se obtendria una Gnica ecuacién para las compo-
nentes grandes, pero el error que Se cometeria es muy su-
perior (Bethe y Salpeter (1), Slater (3) ) al que se ob-
tiene siguiendo un método diferente que conduce a una Gni
ca ecuaciédn diferencial de segundo orden conocida como --

ecuacidn de Pauli

La deduccidn de la ecuacidn de Pauli se - -~

.

realiza de la siguiente forma:

La componente A de la matriz au es

(Fu)y, = P ug

-
que teniendo en cuenta la aproximacién (2.5), con A = o y
las propiedades de las matrices espin de Pauli, se trans-

forma en

@w, = 1 [s+i(5x;p)]uA (2.6)
2mc
La utilizacidén de esta expresidén en la - -
ecuécién de Dirac requiere transformar esta (ltima en su
forma covariante. Para ello se multiplica la ecuacidén - -
(2.1) por la izquierda por la matriz i _8_ , éon lo que

o]
resulta

Ii _@_E+i_ﬂ_ew-iﬁ2mc-iﬁ;.($+ix) ] u=20 (2.7)
c c c

que utilizando las definiciones de los cuadrivectores im-

pulso y campo
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- i
P, = (p, ___E)
C

-
A = (A, ie)
y la deficién de las matrices y de Dirac
)";1 = (-iﬁ;, ﬁ )!

conduce a la ecuacidn transformada de (2.7) en forma co-

variante

[%rp(p

+ 22 )-imc Ju= 0
lad c u

que puede escribirse en una forma mis compacta utilizan-
do el operador

(2.8)

con lo que la ecuacién de Dirac resulta, definitivamente

[ Pu 7, -imc] w - o (2.9)
o

Es necesario, atn, deducir a partir de es-
ta ecuacidn de primer orden otra ecuacidn diferencial de
segundo orden en la que las matrices P solo aparecen en -
aquellos términos que se anulan en ausencia de un campo -

electromagnético.

Esto se consigue multiplicando la ecuacidn

(2.9) por la expresién 2 P x4 imc,
w B




,i
]

(LPx+ ime) (2P mw-imc) u =0
v U0 p:":u

[%(';‘ "")2+ % % (V" v, Ty gt Vo Pu 7o Ty m2c2]u =0

Esta expresidén puede simplificarse conside

rablemente si se utiliza la definicidn del tensor electro

magnético
Fap = -g—Aﬂ — Q_A.O' . ESN
Xa‘ axl;

y se tiene en cuenta las reglas de conmutacidn de las - -

matrices, ¥
Ya¥p + p Fa= 2 dap

pues, entonces,; el conmutador de na5/np resulta

["a"'ﬁ ]1= ‘.ﬂ_e F,

ic P

y la expresién transformada de la ecuacién de Dirac median
te todos los cambios anteriores conduce, definitivamente, a
la siguiente ecuacién diferencial

sm2c2) u=o0 (2.0

[z” + fie ZZVVF
# d 0 MV MU
Conviene ahora expresar esta ecuacién en forma
desarrollada, sustituyendo las componen tes del tensor --
electromagnético por las de los campos eléctrico, &, y mag
nético, J, correspondientes

NN
A

P

P




83 = Fj4
ﬂ% = L j, k, 1 combinacién ciclica de 1,2 3

y aplicando las propiedades de las matrices y
,3 Vk = 'iv'i

5 Ya = oy .

con 1o que si en la ecuacidén (2.10) se sustituye, ademés,

el operador P por su correspondiente

P—s-i N grad

se divide por -2m y se sustituye la energia total E por

E = E' + mc?

resulta la ecuacibn

h2eg2 i (eg"2 ieh AV + 1 (E'se9)2 ,

") A + §
2m 2m c mc 2mc2
(E'+eq) D€ (T ), iMle (5.8) ] u=o (2.11)
2me 2me

y es sobre esta ecuacidn cuadréatica, transformacidén exac-
ta de la ecuacibdn de Dirac, sobre la que se debe introdu-
cir la aproximacién (2.5) para disminuir el error que la

misma provoca. Si se introduce esta aproximacién en la --
ecuacidén (2.11) se obtiene una nueva ecuacién ya sdlo con

las componentes grandes U,, que, simplificada, resulta
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2 2
h” e +_l_(E'+e¢)2+(E'+e¢)+i
om omc? 2me 2me

My 8.—"; - My ;P (&XE) ]U/‘; =0

(2.12)
y que constituye la ecuacidn general de la aproximacién

de Pauli, en donde

es el magnetdn de Bohr.

Todavia se introduce otra aproximacién, 1la
m&s importante, sobre la ecuacién general de Pauli (2.12)
consistente en suponer que el campo eléctrico = es de ti-

po central,

& - r de

r dr

¢ dependiente (nicamente de la distancia radial, y mediante
la cual se simplifican notablemente sus términos mis com--

-

plicados &+Py &x p. En efecto, el término ;fj £.D
se transforma, teniendo en cuenta la definicidn 2me del -
operador D, en

rqh de a

2me dr or

Para la simplificacidn del segundo término
- Mo -;P (&5 *) . . e
- 6X P) , es necesario recurrir a las definiciones
2mc
d 1los operadores momento angular orbital

AL = Fxp
y momento angular de espin

13 = }ngP




mediante los cuales

_— 1“0 ;pu(sxs) = l"o 2-8.-( r d? -') -
ome 2me r ar * P -
I“o 2 - d
= —2mc ¢ ; §-L) H

. sustituyendo estos términos en (2.12), se obtiene la ecua

cidédn definitiva

‘h22 1 2
[__V_e¢——2(5'+e¢)+"°‘h 2'2.3."23.{)]0 _
2m 2mc 2mc dr dr r A
— 1
= E UA (2.13)

conocida como ecuacidn de Pauli para un campo central

Para efectuar sobre esta ecuacidn la sepa-
racién de variables angulares y radiales, es necesario
tener en cuenta los autovalores de los momentos angulares
orbital y de espin. E1 operador momento angular total se

define por

r_.‘
n
(K]
+
wi

de donde se deduce
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22 2 =2 .
como J° ,L Yy S conmutan entre si, se pueden encontrar
estados estaciorarios que gean estados propios simulté--
'.2 -.02 ‘2 . . - ->
neos de J© ,L“ y S y, por consiguiente de L . S. Para -
tales estados estacionarios se pueden sustituir los ope-

radores por sus autovalores

.{‘2 ———— 1 (1+1) *

J2 ———  j(i%) 3 §j=1% 3}
2 — . s (s#1) ;s =1}

con lo que los autovalores del operador 2 T . § resultan

ser
2T .8 ——+j(§+1) - 1(141) -s(s+1)

que introducidos -en la ecuacibén (2.13) permiten efectuar

la separacién de variables, lo que conduce a la ecuacidn

radial

2
P _QE L2 4 1(+)

> ) + E' + ep+

—_—

2m dr r dr r

2

1
+ — (E'+e¢)2 _ hu, dy ( d (1 ylr ()
2me 2mc dr dr -1




en la que

1
-1-1

para

para

mientras que para

J
J

1+ %

1 -3

52,

0 este término no aparece, debi

do a que el efectc de la interaccién espin - érbita no -

se manifiesta en los orbitales s.

Finalmente,

R (r)

P (r)

r

conduce a la ecuacién en P (r)

02 4°p _ hm de dP l _ 1 1(1+1) .
2m dr2 2mc  dr dr 2m r2

1 ) 2 h d !
—_ (E' + ep)” + Dfe  SPH54, ] P =
2me 2me  dr ( -1

el cambio de variables

+ ep +

(2.15)

en la que, consecuentemente con lo que se ha dicho en -

el parrafo anterior sobre la interaccidn espin - brbita,

los coeficientes que afectan al Gltimo término son




1 para 1 = 0 (términos s)
1+1 para j = 1+13
-1 para j = 1= 1«1

La integracién de la ecuacidn (2.15) y el es-
tudio de los resultados que se obtienen a partir de ella
con unos determinados potenciales constituye el fundamen

to del presente trabajo.

Existen otros caminos mas réapidos (4), (5), que
conducen a esta ecuacién pero en los que no se aprecian
las aproximaciones que ha sido necesario efectuar para --
conseguirla, aproximaciones que, como se veri mis adelan-
te, condicionan fuertemente su integracién por los méto--
dos numéricos conocidos. Es por este motivo por el que se
ha preferido presentar la deduccidén completa de la ecua--
cibén (2.15) siguiendo,aunque ligeramente modificado, el -

3

método de Pauli.

RS
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(2)

(3)

— T

(4)
(5)
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3.- DETERMINACION DEL POTENCIAL: MODELO ATOMICO DEL CAMPO
CENTRAL. METODO DEL CAMPO AUTOCONSISTENTE

La ecuacién de ondas presentada en (2.15)
es Gnicamente aplicable a &tomos de un {nico electrén. -
Su extensidn tedrica a &tomos de varios electrones es muy
complicada, y su tratamiento numérico inabordable por el

elevado nimero de variables que intervienen.

Se necesita, por consiguiente, utilizar --
aproximaciones que, compatibles con un visién tedérica ra-
zonable de los &tomos, simplifiquen las ecuaciones hasta
llegarlas a hacer resolubles numéricamente y cuyos resul-
tados concuerden suficientemente bien con los valores ex-

perimentales observados.

La aproximacién més utilizada, por su sim-
plicidad, consiste en suponer que, a causa del caracter -
dominante de la atraccién nuclear en un sistema atdmico -
de cualquier nimero de electrones, cada electrén se puede
considerar que esti sometido a un campo central, que, de
aiguna manera, tenga en cuent& el potencial nuclear y él
debido a la distribucién de carga producida por los demds

electrones: Es lo que se conoce como modelo atdmico del —-—

campo central.

Fué Hartree (1) el que partiendo de este mo

delo, propuso la forma de calcular el potencial al que po- '

R
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dia responder el campo central, procedimiento que, por
los motivos que se veran mAs adelante, denomind método

del campo autoconsistente.

En esencia el fundamento del método - -
consiste en determinar el potencial que interviene en -
la ecuacidén de ondas a la que deben de satisfacer cada
uno de los orbitales del atomo, de forma que el poten-
cial producido por la distribucidén electrostitica de -
la carga de los electrones, que se deduce de los orbi-
tales hallados, coincida, precisamente, con el poten--
cial utilizado para encontrar los orbitales. Es decir,
se trata de buscar una consistencia entre el potencial
que se utiliza para calcular los orbitales y el que se
obtiene a partir de ellos, y es por este motivo por -

el que ha recibido el nombre de campo autoconsistente.

En el modelo de Hartree se supone que la
funcién de onda del &tomo esti formada por un simple —-

producto de los orbitales

LA NG DI TN I PR $r(N)

en donde cada subindice representa un conjunto de los --
cuatro ntmeros cuénticos n, 1, m, y u , y cada ntmero --
entre paréntesis todas las coordenadas espaciales y de -

espin
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Obligando a que la energia total del

sistema

E = E, + E +  tieiierieseas + E

sea un minimo, se obtiene un sistema de ecuaciones dife-
renciales acopladas, constituido por tantas ecuaciones -
como orbitales tiene el Atomo, que se conoce como ecua—-

ciones de Hartree y que, en unidades atdémicas, se expre-

san
: 2 ?:(2) v.(2) -
IERANN £ . '#i/ 250 g | TR )
1 J 12

mis otras tantas ecuaciones para los demls orbitales. --
Aqui d4(2) = sz representa el elemento de volumen alrede
dor del punto 2. El1l primer término de esta ecuacién re--
presenta la energia cinética del electrén situado en el

punto ¥, , el segundo término su energia potencial de in

1
teraccidén ¢on el nlOcleo, y el tercer término su energia

potencial de interacciédn con los demds electrones.

El sistema de ecuaciones de Hartree, sin -
embargo, adolece del defecto fundamental que consiste en
ignorar que los electrones son fermiones y, por consiguien
te, la funcién de onda del &tomo debe ser antisimétrica. -
Una funcién de onda que tiene en cuenta esta caracteristi-
ca de los Atomos es la que se construye mediante el deter-

minante de Slater

S ——
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¢ () e 1) 5 (N)
ep1) op(2) 4p (W)
;
Yy =
\/-N.! ........................
¢n(1) d’n(z) -------- ¢n (N)

Si partiendo de esta funcidén de onda se obli-
ga a que la energia total del sistema sea un minimo, se
obtiene otro sistema de ecuaciones integrodiferenciales
acopladas que se conocen como ecuaciones de Hartree-Fock

y que tienen la siguiente expresién

2 »
- Z (2) e (2) d(2)
f%vl"”*:/"a 3 (

1Y Ty
- pi(2) @.(1)9(2 -
Lfry® 5042 ] = B

més otras tantas ecuaciones para los demds orbitales.

= Estas ecuaciones difieren de las de Hartree
en el tercer término, que es el que aparece como conse- -
cuencia directa de la antisimetria de la funcidén de onda,
y que tiene las caracteristicas de una energia potencial.
Se le denomina potencial de cambio debido a que resulta -
del intercambio de los electrones entre los diferentes or
bitales, y tiene la caracteristica fundamental de ser un
potencial no local pues en é1 interviene la funcién de --
onda a determinar bajo el signo integral, 1o que hace que
la resolucidn del sistema de ecuaciones a que d& lugar sea

mucho mas complicada que la del sistema de Hartree.
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Las ecuaciones de Hartree-Fock proporcio
nan el mejor conjunto de que se dispone de funciones -
ie onda de un electrdén para utilizarlo en una aproxima-
cidn autoconsistente, pero son tan complicadas que su
aplicacién est& severamente restringida. Se han propues-
to diversas aproximaciones, todas tendentes a eliminar -
el término no local, de las cuales, una intuitiva debida
a Slater (2) ha tenido amplia aplicacidn, y ha servido -

en el presente trabajo para contrastar los resultados.

En esta aproximacidén el potencial de cam

bio toma 1la forma
1/3

[":_1,. ) ¢J.'<1)¢J.-(1) ]

que es ya un potencial local, y mediante el cual las ecua

ciones de Hartree-Fock se transforman en el siguiente sig

tema

[— 3V - — L4520 a0
3

B T2
. 1/3
_(g%' Z‘,wjm%m) lwim:zi % (1)

J

que reciben el nombre de ecuaciones de Hartree-Fock-Slater

e

gt
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Una comparacidn entre el potencial de -
cambio que aparece en las ecuaciones de Hartree-Fock
y el deducido por Slater ha sido obtenido por Hartree
(3) apoyéndose en los célculos de Pratt (4) para el -

. +
ién Cu .

Por otra parte, Herman, Callaway y Acton
(5) han propuesto en lugar del potencial de cambio de -
Slater, (nico para todo el &tomo, diferentes potencia--
les de cambio aproximados para cada uno de los orbita-
les con el mismo momentc angular, y obtenidos a partir
de aquel imponiendo la condicidén de igualdad de los --

nimeros culnticos 1.

Tanto de la comparacién directa de —-
Hartree como de la obtenida por Herman et al. a través
de los potenciales individuales,se deduce el caracter de
aproximado que posee el potencial de cambio de Slater, y
es por esto por lo que se han seguido proponiendo otros’
potenciales de cambio locales que, ademds han permitido
llegar a expresiones analiticas del campo central. 1o que
facilita enormemente los cilculos para la determinacién -

de las propiedades atdmicas.

S&nchez del Rio et al. (6), (7), han
propuesto un potencial local que representa aproximada-
mente'alpotencial de cambio y que viene dado por la ex-

presién (N, qpémero de electrones):

L e
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, ‘
1 1 . .

L Z;, L 8(2) 4 (2) d (2)
2N 12

mediante el cual el sistema de ecuaciones de Hartree-

Fock se convierte en

~lg2 z+d N %Z/ $%(2) 6.(2) a2y | ».1) =
2 1 - N j J J 1

1 r

12
=B % (1)

en donde el 4 que acompafia a Z ha tenido que introducir-
se para el que el comportamiento asinté4tico del potencial

total (el nuclear mis el de interaccién) sea el correcto.

En la aproximacién del campo central, las

funciones de onda son de la forma

= ] e (% n
= b
nl (I‘) Y , (

Q@
n,l,m,s T

en donde Y (8, @) son los arménicos esféricos, Ppp(r)
la funcién radial y m  la funcién de r
espin, y, bajo esta aproximacidbn, el potencial total --

se expresa,promediando sobre los éngulos,por

vV o(r) = - % 3, N-3 [ LD /rP2 (r) dr +
¢ r N r nl
n,l c
0 2
L7 Tum e ] (3.1)
n;lr r

.
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en donde los sumatorios estéan extendidos a todos los -

orbitales compatibles con el principio de Pauli.

Este potencial es el que se ha utiliza
do,en parte del presente trabajo, en el cilculo de ca-
da uno de los términos de correccidén que aparecen en -

la ecuacidén de ondas relativista.

Se han propuesto, por otra parte,expre~
siones analiticas para el potencial que tienen la - -
gran ventaja de que se simplifican extraordinariamente
los célculos sin pérdida considerable en la aproxima- -

cidén de los resultados.

Diveros autores, Rouse (8), Green, Se—-
1lin y Zachor (9), Szydlik y Green (10), han propuesto
expresicnes analiticas basadas en diferentes hipdtesis
de cllculo. En todo este trabajo se ha utilizado un po
tencial analitico, propuesto por Sinchez del Rio (7),
de tres pardmetros que se determinan por un procedi-
miento autoconsistente, en un sentido muy similar al -

utilizado por Hartree, seqgin se explica a continuacién.

El potencial (3.1) se puede aproximar me-

diante una expresidén analitica de la forma

V() =-1 lz-n+n+w-H1¢wm
r
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siempre que la funcidén f(r) satisfaga las condiciones

en 1los limites

1im f(r) = 1im (1 - k r)

r —» 0 r —» 0

siendo k la constante

[ +]
. X >
k-Nn.l{)u—Il‘—(g—)dr (3.2)

lim f(r) = 0

r —»

La funcién mAs sencilla que cumple estas
propiedades es una suma de exponenciales de la forma
-c.r
f (r) = §: Ai e
en donde los ci son nameros positivos, y 1los Ai deben

de cumplir las condiciones

2 OA =T 3 Ac, =k (3.3)
i i '

i 171
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Basandose en un potencial de este tipo,

pero de solo cuatro parametros i

-c.r -c.r
[ (n-3) (Alec1 + A2eC2 ) +Z2 - N+ 11}

==

Va(r) i
que se puede escribir también en la forma

LN -3) (1-Aje 1-Ase 22 -3 1 . (3.4)

s

Va(r)v=

Yunta et al. (11) han calculado cada uno

de estos parametros para cada atomo del sistema periddi
co utilizando un proceso iterativo similar al método del
campo autoconsistente de Hartree. Partiendo de un valor
arbitrario para cada 4tomo de los pardmetros y de la —-
energia de cada orbital se resuelve numéricamente la ecua
cidén de ondas y se obtienen los autovalores E,y v las —-
autofunciones P, (r) de todos los orbitales del atomo -
necesarios para acomodar los N electrones segin el prin-
cipio de Pauli.Con las funciones de onda obtenidas se cal
cula el potencial (3.1), Ve{r), y se ajustan los parame-
tros por el método de los minimos cuadrados de forma que
el potencial analitico (3.4), Va(r), sea la aproximacidn
mejor posible de (3.1). La aproximacién se obtiene hacien
do minimo el cuadrado de la diferencia ponderada de ambos

potenciales, el llamado indice de autoconsistencia

n v 2 %
o= l 2 ):("a (ry) ‘c““i))]
n =1 Va(ri)

{®) que se quedan reducidos a tres mediante las condicip
nes (3.3)
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en donde ri son los puntos en los que se realiza la in-

tegracién de la ecuacidén de ondas y n el nimero de ellos.

Los pardmetros asi obtenidos son autocon-
sistentes en el sentido de que partiendo del potencial -
analitico (3.4) con estos parametros se vuelve a encon--
trar el mismo potencial como mejor aproximacibén al poten
cial (3.1 ). Los valores de los pardmentros para cada uno
de los elementos del sistema periddico que se han utiliza
do en los presentes chlculos, son los publicados por Ro--
driguez Mayquez et al. (11) y aplicados por estos autores
en los cllculos efectuados con la ecuacidn de ondas sin

correcciones relativistas.'" .




(1)
(2)
(3)
(4)
(5)
(6)

(7)

(8)
(9)

(10)
' (11)
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4.~ INTEGRACION DE LA ECUACION DE ONDAS

Tradicionalmente, la integracién de la
ecuacidén de ondas se ha efectuado por dos procedimien-
tos, el numérico, propuesto por Hartree (1), y el ana-
litico, propuesto inicialmente por Recothaan (2), (3) y
(4), y utilizado ¢ modificado posteriormente por L8wdin
(5), Watson (6), (7) y (8), Freeman (9), Kim (10) y - -
Kagawa (11).

En el procedimiento numérico el poten-
cial y las funciones radiales se expresan por sus valo
res numéricos en puntos de una predeterminada malla, y
las integrales y derivadas que surgen como consecuencia
del proceso de cllculo se obtienen medianté los métodos

usuales basados en las diferencias finitas.

Por el contrario, en el procedimiento ana
litico las funciones radiales se expresan como combina- -
cidén lineal de un conjunto de determinadas funciones ana-
liticas, con 1o que la ecuacidn de ondas se reduce a un -
sistema lineal en el que los coeficientes y autovalores -
se pueden obtener por métodos matriciales conocidos. Este
procedimiento presenta, con respecto al numérico la ven-
taja de que las operaciones matemdticas pueden efectuar-
se algebraicamente, pero su precisién estl severamente -

limitada por la eleccidén del conjunto de funciones anali
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ticas que sirven para expresar los orbitales, y, -
debido a la necesidad de esta eleccidn parece menos

general que el procedimiento anterior.

Elegido el procedimiento numérico por
su generalidad, la integracidén de la ecuacidn radial
se efectia mediante cllculos por diferencias finitas
para los que existen, al menos, cuatro métodos distig
tos generalmente aplicados: Kutta, Nystrom, Kutta—&2

y Numerov.

Froese (12) ha efectuado un estudio -
para determinar cudl de los cuatro métodos es el que
proporciona resultados con mayor precisidén cuando se
aplican a la integracién de la ecuacibén de ondas radial,
y ha determinado que si bien la precisién no depende -
grandemente del método utilizado, es el método de Nume
rov el que converge mds rapidamente y requiere menos -

cantidad de memoria.

Es por estas razones, y por utilizar -
un programa de cllculo ya existente basado en el método
de Numerov (13), por lo que se ha seguido en este traba-

jo el mencionado camino.

o

er v o e o oy
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La ecuacidén de ondas que se trata de inte-
grar es la (2.15) que,expresada en unidades atdmicas -
(e =1, m=1, 8 =1) y con 1a notacién usual del po--

tencial V = -ey, se escribe

2
Crl o [1U), o,y
dr 2c dr dr r

,
-1 (&-w? +-1—2-(1+1)—1— A -,25] P =0

c2 2¢ -1 r dr
(4.1)
1 para 1 =0
1+1 para j =1+ %
-1 para j=1- %

a la que, sin embargo, no se le puede aplicar el método
de Numerov, pues este método sbdlo es aplicable a ecua--

ciones de la forma
y" = £ (xX)y + g(x)

(véase referencias 1 y 14) y la ecuacidén (4.1) posee un

término en dP que, por consiguiente, lo impide.
dr




La ecuacidn que se trata de integrar

es de la forma

a° d

L fFx) S =0 (4.2)
2

dx dx

y se trata de buscar uno o varios cambios de variables

que hagan desaparecer el termino

f(x) dy
dx

Supbngase que para conseguirlo se hace

el cambio de variable dependiente ;

y = w (u,x)

con lo que las derivadas se transforman segin

dy _ 3w du dw
dx ou dx ax
a%y _azw(g)2 % du
> = > + 2
dx du dx dudx dx
2 2
+ 8w 3w du
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Para que en la ecuacidén transformada

no aparezca el término

()

basta obligar que la funcién w (u,x) cumpla

é
3
§
f

32

=X = 0

au2

€

lo que se consigue haciendo que w (u,x) sea de la forma

w (u,x) = u - vix) (4.3)

en donde v{(x) es una funcibén a determinar.

Para que tampoco aparezcan términos en du
dx '’
la funcién w (u,x) debe de cumplir ademés.

28w, gy L (4.4)
Judx ou




De la condicidén (4.3) se deducen las

ecuaciones
aw _
- du
3%y _ dv
dudx dx

que sustituidas en (4.4) proporcionan la ecuacién di-

ferencial que determina la funcidn v(X)

2 L s (x) v = o0
dx
v + f(x) - dx
v
inv= -} /_f(x) dx
—%/P(x)dx
v =€

Por consiguiente, el cambio de variables
que hay que realizar en la ecuaciédn (4.2) para que des-
aparezca el término de dy es

dx




i "% / f(X) dx E
i y = u-e
; ' i
; En el caso particular de la ecuacidn -- ‘
radial (4.1) ]
a’p 1 v  dp :
= +— = . — + F(r):'P =0 (4.6)
a 2 2c dr dr {
r i
:
1
en donde !
F(r) = = [ 1a+1) + 2V - l—(FJ-V)2 - ;
2 2 ,
r c !
¢ -1 :
1 ("i”)l S L ] (4.7) \
. 2¢c r dr . ;
este cambio de variables es f
‘“l;/ vV 4
) 4c dr - : ;
P(r) = u(r) -« e i
es decir 1.y é
-— ;
P (r) = u(r) - e 4c

(4.8) *

‘ N

% N

,
=y




de

ot

I_,

Y

N

3

r

A

4c

dv
dr

. & ) u (r)
dr

& ) (4.9)

dr

3% o &%

8r2 du dr2

)

44,
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1
a°p -V 1 1 av \ 2
e (B (D)
ar 4c 4c dr
2 -1y
d’P 2 1 dv du
—'—52 2e 4c¢ (—*—2 ) -—
dr 4c dr dr
1
-— Vv
re ac? (_ 1 oA (dV)2
4c2 4c2 dr
1
-—v
+ e 4c2 . 2u
dr2

sustituyendo (4.8), (4.9) y (4.10) en la ecuacibn radial

(4.6) resulta

_ Ay
2 e 4c2 (_1 ﬂ)ﬂ+
4c2 dr dr
1
-—v
2 2 2

+ e 4c (___1_5)[___1__(9_\[_) L 4V

4c 4c2

45.-

(4.10)

[P —
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..—-»12 Vv
+ e 4c d2u
- +
dr
S
+ 1 dv 4c du 1 av
> - € (— - 2 - ) * :
2c dr dr 4c dr :
el
+ F(r) e 4c *u = o ;
}
|
—13\1 :
multiplicando por e 4c vy reagrupando términos se obtiene f
2 2 2 !
Q_% +[- —15 ( —l: (Q!) + Q_% )+ F(r) ] u = o ;
dr 4c 4c© Var dr
(4.11)
que es de la forma
2
44 . Gr) - ow (4.12)
2
dr
en donde
2 2
3
G(r)z-—1—2[ ———5(—") +1-§] - F(r) =
4c 4c dr / dr
. : 2 2
=~L2[—1§ (QY) +9~—‘25l + 1 (1+1) o -
4c 4c dr dr r2
° 1 v
- —15 [(E-—V)2+% an (oL oo ] (4.13)
c r dr
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a la que ya le es aplicable el método de Numerov.

El proceso de integracidn de la ecuacién

(4.12)

se efectla, siguiendo a Hartree (1), en dos fases, una que
se realiza con valores crecientes de r (solucién "ascenden
te", partiendo desde r = 0 hasta el radio ra en el que la
funcidén G(r) pasa de negativa a positiva, y otra que par-
tiendo desde un valor de r muy grande, va éféctuando la -
integracién con valores decrecientes de r (solucidén "des-
cendente") hasta alcanzar el mismo radio r. anterior, en -
donde ambas soluciones deben empalmar de forma suave, es
decir, deben coincidir tanto sus ordenadas como sus deri-
vadas primeras. La imposicién de que las derivadas primeras
deben ser iguales en r, permite establecer un criterio pa-
ra corregir el autovalor E (la energia) de la ecuacibdn -
que se estd integrando y, por un proceso de reiteracidn,

conseguir su determinacién.

Debido a que para la integracién descenden-

te se parte de un valor de r muy elevado, el programa de

cdlculo utilizado exige efectuar los cambios de variables .

i
¥
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(4.14)

con objeto de reducir el intervalo de integracién.

Si se efectuan estos cambios de variables

la ecuacidn (4.12) se transforma del

siguiente modo

v e P ow
2 at? g at? dt
u t 3
y = =
dr ( dr )3
dt
I(a2u 3%y av 8% av\2 du d°v
2 -_ s (—)+_ — )
at?  atav  dt  avd ‘at’ av  at?
ar dv ar
)
v dt at
2 2 2 2 2
(9 r ,, 38r dv 3r ,dv dr v du dv du
+ (_) + _)(_ -
2 2 2
ot atdv 4t 38v dt dv dt dv dt 9t
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1
3

(a_r ﬂ,,a_r)

dv  dt ot

t t
u 2 3%u 8% 2
—— = @ ,——2- = o, = %
av ov dvat
L

Bu_ e ? g 3%y % 1 ‘

it ! - = ve -

at 4
2 2

ar _ o , Q_g = o , 3r _ o .

av av dvat
ar _ .t ) a°r _ et
at at2

sustituyendo estos valores en la expresidén de d2u , Se -
obtiene dr2

| J




» : t t o,
2 1 2 1 B
51_: = [(ve - + e dv + e 2 Sl__; ) et~
dr 4 dt dt
t % dv %
- e ( e — + v e 5 ) ] 1 _
dt 3t - {
3t
= e 2 ( d2v 1
= - 1oy )
dat” 4
con lo que la ecuacidén (4.12) resulta %
3t
e 2 (d2v 1 ) ooty : :
- v = e
at? a e v
es decir
2 2t
d—‘g’ - [e G (efy + 1 ]v (4.15)
dt 4

ecuacién Gnicamente utilizable en la integracidén descenden_

te



El estudio (15) de las ecuaciones dife-

renciales homogéneas del tipo

2

du + p (2) u=0
2

dz

similar al de la que se pretende integrar (4.12) demues
tra que su integracidén solo es posible en los llamados
"puntos regulares" que son aquellos puntos ¢ en los que

se cumple que la funciébn
(z - c)2 p (z)

es analitica en c.

Es evidente que estas condiciones no se
dan en la ecuacidén (4.12) en el origen pues en su fun-
cién p (z) aparecen como términos de mis importancia
el cuadrado de la derivada primera del potencial, el -
’ producto‘de esta derivada por % y la derivada segunda
del potencial que varian con r como lz, 13 y 13 , res-

r r r
pectivamente, lo que implica que el origen, donde nece-
sariamente hay que apoyarse por ser una de las condicig
nes de contorno, sea un punto singular para esta ecua-

. ?
cion.

o e ey ey Y Y
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Por consiguiente, la ecuacidén de ondas

relativista no se puede integrar directamente porque:

l1.- E1 origen, en el cual se establece una de las -

condiciones de contorno, es un punto singular.

2.~ No se puede partir de otro punto distinto del -
origen pues, por ser una ecuacidén de segundo -
orden aparecen dos constantes de integracién,
una de las cuales se puede determinar por la -

condicién de normalizacidn pero la otra no.

3.~ Su campo de validez esti limitado a los radios

. s 2
en los que se cumple la condicidén V << mc

La ecuacidén de ondas relativista necesi-
ta, pues, otro tratamiento, y se considera que el mas - -
apropiado es el del método de perturbaciones que se pre

senta en los siguientes capitulos.
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(2)
(3)
(4)

(5)
(6)

(7)
(8)

(9)
(10)
(11)
(12)

(13)

(1)
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5.- INTEGRACION POR EL METODO DE PERTURBACIONES: POTEN-

CIAL ANALITICO

E1l hamiltoniano que constituye la ecua-

cibén de ondas relativista
Hu = _Eu (5.1)

estd formado por una suma de términos (ecuacién (2.13)

£y

2 2 2
-V v (B-n)? - B, 22
2m 2me 4m“c dr dr
2
+ 12‘2 1 ¥ 3.3 (5.2)
2m ¢ r dr

cuya interpretacidén es la siguiente (véase referencias
€1) a (5) ):

Los dos primeros términos

H = v + v (5.3)

forman el hamiltoniano no relativista que conduce direc-

tamente a la ecuacidén de Schrddinger.

).
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El tercer término

1

m 2mc:2

(E-v)° (5.4)

representa la correccidn relativista debida al cambio de

la masa con la velocidad.

Los términos cuarto y quinto son caracte
risticos de la teoria de Dirac. El cuarto
! dav
>3 Lo I (5.5)
4m-c dr 8r

es el llamado término de Darwin, por haber sido formula-
do por este autor mucho antes de la formulacibén de la -~

ecuacidén de Dirac.
El quinto término

H - ke 1Y s 7 (5.6)

2m ¢ r dr

es el que da cuenta del acoplamiento espin-érbita, respon

sable de la estructura fina de los niveles atémicos, y - |

fué formulado, también mucho antes de la teoria de Dirac,

por Thomas y Frenkel
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La estructura de la ecuacidén de ondas -
relativista en forma de suma de varios términos permite
calcular la influencia de cada uno de ellos por el méto
do de perturbaciones, debido a que cada uno de los tér-
minos que no constituyen el hamiltoniano principal, por
ser lo suficientemente pequefios frente a éste, se puede

considerar que forman una perturbacién del mismo.

Por otra parte, la ecuacidn aproximada
de Pauli difiere de la ecuacidn exacta de Dirac en kér-
minos del érden de magnitud deﬁ_gf_ (véase referencia

m2c2
(4) ) y es por esta limitacidén por la que no interesa
prolongar los cdlculos més alla del primer orden de per
turbaciones y, por consiguiente, en 1o que sigue, sola-
mente se llegard en el tratamignto de la ecuaciébén de -

ondas hasta este mencionado primer orden.

El método de perturbaciones consiste en
calcular la correccidn debida a cada uno de los términos
H H H

m d ¥ "s-o
pios y las funciones propias de la ecuacidn sin corregir,

supuesto que se conocen los valores pro-

Si Eo y u, son estos valores y funciones propios

H u = E u (5.7)

y Ro (r) es la funcidn radial correspondiente, que cumple,

por consiguiente, la ecuaciébn

o o ¢




a

2

1
l— > d (r < ) + 2V o+ lil%ll +
r dr dr r

que se puede escribir

4 4 r2 dRo = f(r) R
2 _— o
r dr
dr
en donde
f(r) = 2V ;iléll + 2E
r

2

(r

(e}
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E, ] R, (r) =0
) (5.8)
' (5.9)

entonces, hasta el primer o6rden de perturbaciones, se puede

sustituir E por Eo en el término debido al operador Hm’ con

lo que la correccidn relativista debida a la variacidn de

la masa con la velocidad resulta

La debida al operador H

es

Ed = - T3 /' r Ro (
0o

y la correccidbén debida al operador HS o

espin-érbita

r)

d)

término de Darwin,

\

f_ dRo dr

dr dr
interaccidén - -
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1

Establecidas las férmulas que determinan

la contribucidén de los términos que intervienen en la --
ecuacién de ondas relativista, el proceso de célculo con
siste en resolver mediante el programa "ORBITALES" (6),
la ecuacidén (5.7) y, una vez conocidos EO y Ro (r) utilizar
una modificacién del mismo programa para calcular Em’ -
Ed y Es--o

Debido a que el programa de cllculo uti-
liza la ecuacidédn transformada con el cambio de variable

R (r)
P (r) = o

r

con el que la ecuacibén (5.8) se tranforma en

= . £(r) P(r) (5.10)

(omitiendo ya el subindice 0 que hace referencia a la -

ecuacién sin corregir)
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Las formulas que en realidad se utilizan

para calcular cada uno de los términos de correccidn son:

1 ® 2 2
E = - —— / P2 (E -V dr (5.11)
m 2 ]
2c o
oo o2
Edz__ 1_2 / Pﬂ er +1—2 / lﬂpg dr (5.12)
4c [ dr dr 2c o r dr
-1 @
B = - -l§ / p2 L & 4, 120 (5.13)
4c 1+1 o r dr

Para poder utilizar estas férmulas en el pro-

ceso de célculo numérico se necesita:

1.~ Eliminar mediante una transformacidén con-
veniente, las derivadas de la funcidbn, —-
pues el cllculo numérico de una derivada
es mas complejo que el cllculo de las inte
grales resultantes.

2.- Simplificar algebraicamente las operacio--
nes con los términos cuya expresidén andli-
tica se conoce (el potencial y sus deriva-
das)

3.- Calcular analiticamente los valores de los

integrandos en los 1imites de integracién

En el resto de este capitulo se desarrollan -

2

cada uno de los puntos anteriores.

N

Lo ‘/y'/ -

e s ————— ————— > 2+ g ot



En el Onico término en el que aparece 1la

derivada de 1a funcién es en el primer sumando del térmi

no de Darwin que, debido a que admite una integracién por

partes, se puede descomponer en

- TR AR
1

e <]
LT W
2
-]

4c dr dr
2
[0 4]

:-—'—15/ % g!g—'g dr = .

4c o dr dr : 1

' o 2 i

el e I A Y

8c dr (<) 8c -} dr

con 1o que la correccién debida al término de Darwin resul ;

ta, definitivamente, ;

§
@ o) 2
Ed='12 [gg le +12/132 av .., |
8c dr ° 8¢ o dr
1 R T 2
5 ‘/ - - Pr =
4c o r dr
Q0
. ) 2
_____13 ﬂpz +.._1_2./p2(%d_‘5,+lg)dr
8c dr 4c ° dr r dr
o »

(5.14)
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en donde ya aparece suprimida la derivada de la funcién.

Es necesario ahora calcular analiticamente
las derivadas del potencial y simplificar algebraicamente

las expresiones en las que intervienen.

De la definicién del potencial utilizado -

(3.2)

1 -C1,I‘ -c2r‘
vV (r) = — [(N-’}) (1 - Ae -ALe ) - 2 -3 ] (5.15)
r

seé obtiene la expresidn de la derivada primera

-c.r - Cc.Tr
[\ = (N-3) ALe ! (1+c_r) + A_e 2 (1+ c.r)} +
2 R 1 2 2
dr r
b 2 x (5.16)
r4
r
y la de la derivada segunda
a%v N-} 4T 2 2)
— = - 3 tpe (2 + 2c1r +cor +
dr r
Y 2 2
+ A2 e (2 + 2c2r +C,r ) -
Z - N+ 1
- 3 === (5.17)
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que, sustituidas en el segundo término de la expresidn

de E,, originan que este término se simplifique extraor

d
dinariamente
, v 1 av
z > = ;
dr r dr l
+ =C,Tr -Cc_r
=-3 -3 (A, e ! c12 + Aye 2 c22) (5.18)

r |

Queda, finalmente, calcular los valores
de cada uno de los integrados en los limites de integra

cibn.

Si se supone que la funcién P(r) admite

un desarrollo en serie de la forma

P(r) = rm 2: a, r ,
i=o

1

|

se sutituye esta expresidén y sus derivadas en la ecuacidn
de ondas sin corregir (5.10) y se identifican coeficientes

~se obtiene que el pardmetro m debe valer
m = 141

y que queda un Gnico coeficiente indeterminado, el a,» en
funcién del cual aparecen todas las férmulas siguientes, -
que sedetermina al final imponiendo la condicién de normali

zacidn.



A

Por consiguiente:

1+ i
P(r) = r Y a, r (5.19)

y el céalculo de los limites para cada uno de los términos

de correccidn es el siguiente:

- Término de variacidn de la masa con la velocidad

1im P2 (5 - v)° =
o)
r—0
= 502 1im P2 + 1im  PVZ - 2E_ 1im P2y
r—0 r——e0 r—e0O
. 2
1im P = 0 (5.20)
Yr—=0 . .
lim P2 v2 =
r—o 2142 : 2 :
= lim r ( 2 a;r” ) ;5_
r—e0 i=0
- C_.r -
\ C2T
((N-3) (1 -4, e - A e y - z)°

64 .-
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paral = 0
1im P22 . = a2 (N-3) (1-A - A,) 22
T %o - T R T =
r—a0
2 .2
= a’“z v (5.21)

para 1 4 o]

um P2 = o (5.22)
r-—e0Q

lim sz =

21+2 i 2
= lim |or (2 a3 ) 1
r'—=0 1=0 r
—C11" —-C2P

((N—%)(1-A1e - A, e ) - 2)} =0

para todo 1 (5.23)
be (5.20), (5.21), (5.22) y (5.23) resulta
2
) 2 2 ao Z para 1 = 0
lim P (Eo - V) = (5.24)

r—eo0 o para 1 # 0

65.
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- Término de Darwin

2
21+2 .
. 2 d4v . 1
lim P = 1lim r ( 2: a; r )
dr
r-—e0 r—eo0
i=o
-c,r - c.r
1 1 2
> ( (N=-1) (A1e (1+c1r) + A2 e
r
(1+c2r) Yy + Z-N4+1)
de donde
ao2 para 1 =0
lim p° LA (5.25)
dr
r—s0

o para 1 4+ 0

Ademis, como para r--@m , P—0 por ser una
de las condiciones de contorno impuestas por el signifi
cado fisico de P (r),y 4V

dr

—.,0’

1im P2 v = 0 para todo 1 (5.26)

dr

De ambos limites (5.25) y (5.26) resulta que el

primer sumando del término de Darwin vale
-

e et e R £ et s e
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ao Z
. o® ——5—— para 1 =0
A p2 4V _ 8c ‘
8c2 ar |, (5.27)
0 para 140

FPara el segundo sumando, haciendo uso de la -~

simplificacién (5.18), se tiene

r—s0 r dr r—so0

2
dv §
lim P2[%d—%+l —]-_-
dr

re—e0 r dr
2142 . 2
. - 1 N-é
1im r (X ar) ) -
Tr—e0 .
i=o
~cr -c,r
2 2 2
(A1 e c,” + A2 e c, ) =
0, para todo 1 (5.28)

- Término de interaccién espin-érbita

- 21+2 2
L2 1 oav i
lim P = 1lim r ( 2 a; r )

-C,Tr -Cc.r

—% ((N-1) (A1e ! (1+c1r) +A e 2 (1+ cgr) }+ Z =N + 1)

r

2

= 0, para 1 %0 (5.29)
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(para 1 = 0 este término no aparece)

Por consiguiente, de (5.24), (5.27), (5.28) y
(5.29) se deduce que las correcciones que hay que calcular
debidas a cada uno de los términos que componen la ecuacidn

de ondas relativista, son

E o= - /m PP (e -n? ar
m
2¢ ° 2 _2
—ao VA
1im L P2 (E - V)2 - 2C2 para 1 = 0
r—o 2¢c °
0 para l # 0
a 2 Z2
o)
- — para 1 = ©
2
8c -
E. =
d 0 para 1 = 0
o -cCc,r - Cc.r
- ./ == (A, e T e? r oale 2 3 p? dr
2 1 1 2 2
8c (o} r
-c.r -c.r
lim H:i (A, e 1 c12 + A2 e 2 c22 ) P2 = 0
r—so r

para todo 1

-1 para j = 1+1%1

1
Ese o = ~ ac? éiB 1 dv 4 , 1 =
1+1 para j = 1-% r dr



1im

r—s»90

tado dentro del ‘proceso que efect(la el programa ORBITALES

69,

P2 ! v dr = 0
r dr

El cllculo de estas correcciones se ha inser-

que, en lineas generales, se desarrolla en las siguientes -

frses:

l.-

Definido un atomo por su nimero atémico, Z, y su -
nimero de electrones N, y cada uno de sus orbita-
les por los nimeros cuénticos principal, n, y aci
mutal, 1, se le asigna a cada uno de estos un va-

lor arbitrario de su energia.

Se calcula el primer cero de la funcidn f(r), de
la ecuacidn de ondas sin corregir (5.10), en el
que f (r) pasa de negativa a positiva y que cons
tituye el punto de empalme, T, A partir de é1, -
también se calcula la amplitud de los intervalos -

de integracién, h.

Se establecen las condiciones iniciales de la inté
gracién ascendente (en r=o, r=h y r=2h) y se - -
efectiia ésta integracibn, punto a punto para r cre
cientes, utilizando la férmula de Numerov hasta -—-

llegar al punto de empalme, r.




4.-

AE

Se establecen las condiciones iniciales de la inte-
gracién descendente (en un punto r lo suficientemen
te alejado y en r-h) y se efecta la integracidn -
punto a punto, mediante la férmula de Numeroy, para
r decrecientes hasta llegar nuevamente al punto de

empalme r,

En el punto de empalme se utiliza el criterio de -
Hartree (igualdad de la funcidén e igualdad de las-
derivadas) para determinar la variacidén A E que -
hay que introducir a la energia para aproximarse -

al autovalor de la ecuacidn,

dF dp
gk | _ (4c
P asc P desc
=%
r
/ a /m
° P2 dr r P2 dr
asc a desc
+
2
P2 (r.) P (r)
asc desc
NN

e

e

70.
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Con la nueva energia E + AE se repite el proceso -
desde el punto 292, y el cllculo se concluye cuando
el valor de A E que resulta es igual o inferior --

con respecto a E al indice de precisibn elegido.

Una vez conocida E dentro del limite de precisidn
establecido se repite el proceso, ya con el auto-
valor definitivo para calcular cada uno de los tér
minos que constituyen las correcciones relativistas
Em’ Ed y Es-o. Como las integrales que se nece-
sitan para el cllculo de AE se obtienen, por el
método de Simpson, al mismo tiempo que se efectiia -
la integracidén ascendente y la integracidén descen-
dente, se utiliza este mismo método y durante las
mismas etapas, para calcular las integrales que --
intervienen en los términos de correccién, con 1lo

que el cllculo queda concluido.




(1)

(2)

(3)

(4)

(5)

(6)

E.U.
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6. INTEGRACION POR EL METODQ DE PERTURBACIONES:
POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

Los resultados obtenidos utilizando el
potencial analitico pueden mejorarse sensiblemente -~
utilizando para el célculo de los términos de correc
cidén, mediante el método de perturbaciones, el poten

cial autoconsistente definido en (3.1)

-
~

El cllculo se realiza segiin el siguien-

te proceso:

1¢2.- Partiendo del potencial analitico con los para
metros propios de cada Atomo,se resuelve la -

ecuacién de ondas no relativista, obteniéndo-

se los valores propios Eo y las funciones -
propias RO de la ecuacidbén sin perturbar. A -
partir de estas funciones propias se calcula

el potencial (3.1) creado por el niicleo y los

electrones que forman el atomo.

29,- Se .repiten los cllculos utilizando los valores
del potencial creado obtenidos anteriormente.
Se repite el proceso iterativamente hasta conse

guir que el potencial sea autoconsistente.

32.- Con los datos de las energias y funciones propia
hallados, se calculén por el método de perturba- »
ciones las correcciones debidas a cada uno de 1lo:
términos que intervienen en la ecuacidn de ondas

relativista, Hm, Hd y Hs-o



Las expresiones de las correcciones
debidas a cada uno de los términos relativistas son
las dadas en las fcrmulas (5.11), (5.12) y (5.13) -
pero sustituyendo en ellas el potencial analitico —-

por el potencial calculado.

-
o]

Vo (1) _ 2+3% N-1

c - _— o+ -

r N r n,l1

—2=— dr (6.1)

y es necesario, al igual que se hizo para el potencial
analitico, calcular algebraicamente las expresiones de
las derivadas primera y segunda del potencial y simpli

ficar las expresiones matemiticas resultantes.

De la definicidén del potencial calculado

se obtiene la expresidén de su derivada primera.

A RIS S A
= 2 ( 2 F 1dr+

dr r N



SIS -

.l _
N n,l r
Z+% N-3 1 o2
5 - - 3 l P n.1 dr (6.2)
r N r n,1 ’
¥y la de su derivada segunda
a%v Z+% N~}
c 3 2 2
2 -2 "3 - C 9l P T °
dr r N ’ ’
T [
2 1 -
- 2r n1 o ‘P n,1 dr ) r4
= -2 _Zi% - 2 1—2' )» P2n 1t
r N r m,l ’
r
N~} 1 / 2
+ 2 - P
N 1‘3 n,1 ° n,1 dr (6.3)

y obtenidas estas derivadas es necesario calcular y sim
plificar la expresidén que aparece en el integrando del

término de Darwin (5.12)
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1 4% 1 dv
c c
- + - == -
2 dr2 r dr
1
=--Zi§-; £z L PR .
r N r n,1 n,1
r

= RS T D P

N r° n,l ° n,l

r

e [ a

r N r n,1 © n,1
que, simplificada, resulta
1 Q% 1 dv 1 N-%1
- € 4 - —S._.- — = X
2 dr2 r dr 2 N r2 n,l1 n,1

(6.4)

Las correcciones que hay que calcular -
y los valores de 1os integrandos en los limites de inte

gracidén son los siguientes:
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~ Correccibdn debida a la variacién de la masa

con la velocidad

®
E = -5 / p2 (6, - v)? ar (6.5)
m 2¢ 0 n,1l
. a 2 (Z+%)2
5 5 [o} s 1 =0
lim P (EO-V) = (6.6)
r—eo n,1 o , 140
- Correccidén debida al término de Darwin
™
1 ch 2 1 N-i
Ea = -T2 - Paal "3 )
8c dr ' o 8c N
|
) . |
p2 L X s dr (6.7) !
n,1 r° n,1 n,1
2
a (Z+%) para 1 =0
lim P2 dvc _
r o n,1 dr B
- 0 para 1 2 O
(6.8)
. 2 dv
1im P — = 0 para todo 1 (6.9}
n,l
r—eo0 dr .
lim p° 1; p? = 0 (6.10)
r—eo0 n,1 r° n,1 n,1
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- Correccidn debida al término de interaccién

espin-érbita

-1

E - - (z+%) p? !

$=0 2 n,1 3 dr -

4c 1+1 ! r
® r

N—é/ 2 1

- P — { E / 2
N o n,1 3 ", A P n,1 dr) dr | =
-1 o . r
=-——1—2- /,(zd-ﬁ'—é 2/P2n1 dr ) -
(o) ’
4c 141 0 N n,l
. P2 -1-- dr (6.11)
n,l 3
r
en donde
-1 para j =1 - %
141 para j =1 - }

para 1 = O este término no aparece

lim p2 Lo (6.12)
r—s 0 n,l r3

lim P2 1—3 Pzn 1 < o] (6.13)
r—=0 n,1 r n,1l ’

SN Y



Obtenidas las expresiones de cada uno
de estos términos,el proceso de calculo sigue un ca-
mino totalmente diferente del seguido en el caso del
potencial analitico, pues mientras en este caso los
términos de correccidén se obtienen durante la inte—-
gracidén de la ecuacidén de ondas, en el caso del po—-
tencial autoconsistente es necesario tener la solu--
cidén de la ecuacidn de ondas, una vez conseguida la
autoconsistencia del potencial, para poder proceder

al cllculo de los términos de correccién.

79.-




7.

80.-

RESULTADGQS

En las tablas que figuran al final

se presentan 1los resultados obtenidos para todos los
elementos del sistema periodico,desde el Helio (2=2)
hasta el Nobelio (Z=102), a partir de cada uno de ~--
los potenciales utilizados: el potencial analitico -
y el potencial autoconsistente. Se dan también, como
obligada referencia, los valores experimentales segin
K. Siegbahn et al. (1). Todos ellos ecstin expresados
en unidades atbmicas y, en el caso de los valores -

experimentalés, se ha utilizado el factor de conver-

sién que figura en el capitulo 1

1l u.a. = 27,21 eV

para expresar los resultados de Siegbahn en estas uni-

dades.

Las tablas estdn organizadas por elemen

tos ordenados en sentido creciente de su nimero atédmico

desde Z = 2 hasta 2Z = 102, y dentro de cada elemento -

aparecen cada una de sus capas, ordenadas también en sen

tido creciente de los numeros cudnticos principal, n, y

de
la
de
da

momento angular orbital 1, éste filtimo expresado en
notacidén espectroscépica habitual (s,p,d,f, ..... ) y
acuerdo con la estructura atémica normalmente admiti

para el elemento correspondiente.
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En la primera’linea de cada capa apa
rece el simbolo del elemento, su numerc atémico y 1la
identificacibén de la capa mediante los nfimeros cuén-
ticos n y 1. En las lineas que siguen se presentan -
las energias, con su signo, debidas a cada uno de -~
los sumandos que intervienen en la ecuacidn de ondas

identificadas por las siguientes abreviaturas:

EO0O = energia obtenida de la ecuacidn de ondas
sin corregir.

.

energia debida a la correccién relativista

EM =
de variacién de la masa con la velocidad.
ED = energia debida al término de Darwin
ESO = energia de acoplamiento espin-dérbita, sin
afectar del factor -1y 1 + 1 prove--
niente de los dos valores que puede tomar el
niimero culntico j.
Esta energia no aparece en los orbitales s.
E(L = 0) = EO + EM + ED, energia total de enlace -
de los orbitales s
E(J =1L —% ) = EO + EM + ED 4+ (141) . ESO, energia

total de enlace de los orbitales p,d y f -
cuando j = 1 ~ %
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E(J =L + %) = EO + EM + ED - 1 - ESO, energia to-
tal de enlace de los orbitales p,d y -
f cuando j = 1 + %

Los encabezamientos de las columnas ex-

plican por si mismos el significado de los nimeros que

contienen y no necesitan mis aclaracidén. Conviene, sin

embargo decir que cuando en la columna de los valores
experimentales se desconoce uno de 1os valores en que
se desdobla la energia como consecuencia de la interac :
cibn espin-érbita, el tnico valor conocido se le ha -
asignado, arbitrariamente, a la energia correspondien

teaj=1-1%

Queda, finalmente, por decir que de la
observacidén de estas tablas se deduce una de las venta
jas que proporcionan los métodos tedricos, pues permi-
ten predecir 1os numerosos resultados que todavia son

experimentalmente desconocidos.
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8. DISCUSION

8.1. Comparacidn con los resultados experimentales

El1 nico contraste para comprobar la -
validez de los métodos empleados consiste en comparar
los resultados obtenidos con los que se conocen de los
métodos experimentales. Si se efectfia esta comparacidn

sistemdticamente con tcdos los orbitales de todos los
dtomos se comprueba cudn bien se aproximan los resulta-
dos tedricos a los experimentales, aun a pesar de las
importantes simplificaciones efectuadas para hacer --
abordable el problema. En las figuras 8-1 a 8-4,que -—-
representan los resultados tedricos obtenidos con el -
potencial autoconsistente junto con los experimentales
correspondientes a j = 1-}, segin Siegbahn, se puede -
observar hasta qué punto coinciden unos y otros resul-
tados y qué importancia tienen las correcciones relati
vistas utilizadas. -En estas figuras se comprueba que,
con algunas excepciones, las curvas experimentales son
fielmente reproducidas por las tedricas. En algunos —--
casos, como los niveles 5s, 5p y 5d de la serie de 1los
lanténidos y elementos prdéximos, los valores tedricos -
no siguen las fuertes variaciones que presentan 1o0s re-
sultados experimentales, quizds porque los potenciales
utilizados no logran reproducir, en estos atomos, con -
l1a misma fidelidad el botencial real a que se encuentran

sometidos todos sus electrones. En general, las energilas
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teéricés de los primeros elementos en cada nivel se -
separan de las energias experimentales relativamente

més que las del mismo nivel del resto de los elementos
pero hay que tener en cuenta que debido a que por ser
mis pequefias, en valor absoluto, arrastran un mayor -

error experimental. El1 fenbdmeno esti mis extendido en

" los niveles 54 y 6s en los due la separacidn afecta -

a la totalidad de los elementos que poseen estos nive

les.

Similares consideraciones pueden hacerse
para el caso de las energias obtenidas a partir del po-
tencial analitico, aunque en este caso las energfas ted
ricas se separan, en general, algo mas de las experimen

tales que las procedentes del potencial autoconsistente.

Una apreciacién mis exacta del grado de
precisién alcanzado se puede obtener calculando las --
diferencias porcentuales entre las energias tedbricas y
las experimentales. Si se efectila este cllculo con 1las
energias correspondientes a cada uno de los orbitales -
en los que se conocen los valores experimentales, se --
obtienen unas distribuciones generalmente asimétricas -
en las que el valor que mejor indica la aproximacién --

conseguida en cada capa es el valor mis probable.
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Estos valores, correspondientes a cada
una de las capas en las que existe una estadistica sufi

ciente son los que se dan en la tabla 8-1 siguiente.
De esta tabla se deduce:

12, Las energjas tedricas son, en general,
ligeramente superiores a las experimentales (inferiores

en valor absoluto)

2¢., Las energias obtenidas a partir del po-
tencial autoconsistente se aproximan més a las experi--
mentales que las obtenidas a partir del potencial anali

tico

2. Las méximas diferencias porcentuales se
situan en torno a } 5% en el caso del potencial autocon-
sistente y llegan hasta un -21% en el caso de las ener--
gias de los orbitales d calculadas mediante el potencial

analitico.

Por otra parte, la importancia de cada -
uno de los términos de correccidén que intervienen en la -
ecuacibén de ondas relativista se puede observar en las --
figuras 8-5, 8-6 y 8~7. En la figura 8-5 estdn represen-
tadas las energias debidas al término de variacién de la
masa con la velocidad, —EM; en la figura 8-6, las energias

debidas al término de Darwin, —ED, pero indicando con --




TABLA 8 -1

VALORES MAS PROBABLES DE LAS DIFERENCIAS PORCENTUALES
ENTRE LAS ENERGIAS CALCULADAS Y LAS EXPERIMENTALES

Ecal. - ‘EeXD-
100
Eexp.

ORBITAL ARALTTICO AUTOCONSTSTENTE
1s 0,7 0,3
2s -7 -1
2p (j=1-3) =7 -1
2p (j=1+}) -7 !
3s -13 -3
3p (j=1-3) -15 -3
3p (j=1+3) -13 1
3d (j=1-%) -21 1
3d (j=1+%) -21 !
4s -7 -.5
ap (3=1-1) -9 -3
4p (3=1+}) -5 -1
4d (j=1-%) -5 -1
4d (j=1+%) -5 -1
4f (j=1-%) (x) (x)
af (j=1+3) (x) (x)
5s 2 =3
5p (j=1-%) 3 -5
5p (j=1+%) 11 >

(x) La estadistica es muy péquefia
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trazo discontinuo las correspondientes a los orbitales
s para destacar que en estos orbitales dichas energias
son positivas, y, finalmente, en la figura 8-7, las --

energifas interaccién espin-érbita.

Las dos primeras energias no admiten -
comparacién con ningfin resultado experimental, pero si
las Qltimas que se pueden comparar directamente con la
separacidén de las lineas espectrales correspondientes
que aparecen en los espectros de emisién, si en lugar
y -XE

de representar (1+1)}-E se representa --

5-0 §-0
(21+1)-Es_ . Esto es 1o que se ha hecho en la figura -

8-7 en donge aparecen superpuestas las separaciones --
entre las energias calculadas y las obtenidas por dife
rencias entre los niveles correspondientes de las lineas
espectrales segin Bearden y Burr (1). En esta figura -
se observa que, en general, las curvas tedricas estin -
por debajo de las experimentales a partir del atomo - -
Z = 40 y el desplazamiento es de una cuantia similar al
que presentan las energias totales tebdricas con respec-
to a las experimentales, 1o que induce a pensar que es
éste término el responsable fundamental de las diferen-
cias existentes entre unas y otras energias de los orbi-
tales con 1 # O debido, quizis, a que en &1 aparece -
fundamentalmente 1la derivada del potencial, y ademas -
multiplicada por %, por lo que los posibles defectos -
debidos a la simplicidad del potencial utilizado se au-
mentan al calcular su derivada primera y se agravan pa-

ra radios pequefios.
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En resumen, se puede decir que los --
potenciales y los métodos de célculo utilizados repro
ducen muy bien, aunque en general por exceso, las - -
energias de enlace experimentales (mejor con el poten-
cial autoconsistente que con el analitico) y que en los
orbitales p, d y f, la mayor falta de acuerdo entre la
teoria y el experimento puede ser, principalmente, debi

da al término de interaccién espin-5rbita.
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8.2. Comparacidn con 10s resultados obtenidos por

otros autores

Es evidente que la comparacidén con los
resultados experimentales, aunque imprescindible, no -
expresa hasta qué punto el método seguido es preferi-
ble al seguido por otros autores, tanto en simplicidad

de los cllculos como en aproximacidén de los resultados.

. Dejando aparte la mayor sencillez que,
evidentemente, supone el disponer de un potencial expre
sado analiticamente, queda el comprobar el grado de --
aproximacién que proporcionan los potenciales utiliza-
dos y el método de célculo seguido en comparacidén con
otros potenciales y procedimientos de cAlculc que tam--
bién han pretendido obtener los niveles energéticos de
los &tomos a partir de la ecuacién de ondas relativis-

ta.

Los primeros resultados que apare--
cieron publicados sobre la integracidn de la ecuacién -
de ondas relativista fueron los de Mayers (2) para el -
caso del ng+, que, utilizando el potencial autoconsis-
tente de Hartree, integrd mediante el método de Runge-
Kutta el sistema lineal de dos ecuaciones a que se pue
de reducir la ecuacién de Dirac. En la misma 1linea, -
pero utilizando el método de Milne para la integracidn
del sistema de ecuaciones, est& el trabajo de Cohen (3)
cuyos resultados para el Hg aparecen en la tabla 8-2 en
comparacién con los obtenidos en el presente trabajo y

los valores experiimentales.
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De la mencionada tabla se deduce que -
los resultados obtenidos por Cohen, partiendo de pun--
tos muy diferentes del presente trabajo y siguiendo ca
minos muy distintos, son, sin embargo, muy similares -
a los obtenidos con el potencial autoconsistente aunque
mejores, en general, que los obtenidos a partir del po-

tencial analitico.

De la comparacidén con los restantes cil-
culos de Cohen (W-74, Pt-78 y U-92) se vbtienen pareci-
das conclusiones, lo qte permite afirmar que el poten--—
cial autoconsistente utilizado y el método de perturba-
ciones seguido proporcionan resultados del mismo orden
de precisidn que la integracidn directa del sistema 1li-
neal a que conduce la ecuacidn de Dirac en el caso de -

un potencial central autoconsistente.

En orden cronoldgico creciente, los si--
guientes cdlculos de interés son los debidos a Herman y
Skilman (4), los cuales, utilizando un potencial autocon
sistente en el que se tiene en cuenta el potencial de --

cambio mediante la expresibén debida a Slater, ya mencio-

100.-

nada en el capitulo 3, integran las ecuaciones de Hartree

Fock-Slater y calculan las correcciones relativistas me--

diante el método de perturbaciones.
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Los fGnicos resultados relativistas publi
cados por estos autores son los correspondientes a los -
atomos de nimero atémico par y cuya comparacién con los ob
tenidos en éste trabajo con el potencial autoconsistente
aparece en las Figur§s 8-8, 8-9. 8-10 y 8-11 para los -
orbitales 1s, 2s, 2p, 3p, 3d y 4f.

Como se puede observar en estas curvas,
y en otras que podrian dibujarse con el resto de los =-
orbitales, ambos potenciales, el‘Hartree—Fock~Slater y
el autoconsistente propuesto, producen resultados prac-
ticamente coincidentes en todo el sistema periddico, por
lo que, debido a que en ambos trabajos se ha utilizado el
método de perturbaciones de primer orden, puede afirmarse
que el potencial autoconsistente propuesto reproduce muy
aproximadamente el efecto que introduce el potencial de

cambio debido a Slater.

Aunque, como ya se menciond en el capitu
10 4, el procedimiento analitico, desarrollo de las fun-
ciones radiales como combinacidén lineal de un conjunto -
de funciones analiticas, debido a Roothaan es menos preci
so que el procedimiento numérico, es interesante contras-

tar los resultados que se obtienen con uno y otro procedi

miento.

Los cAlculos relativistas mas recientes, -
mediante el procedimiento analitico,de que se dispohe ——
son los debidos a T. Kagawa (5) que ha realizado la inte-

gracioc del sistema de ecuaciones lineales a que conduce
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la ecuacidn de Dirac en el caso de un potencial central,
pero expresando las componentes grandes y pequeflas de -
la funcidén de onda radial en términos de unos orbitales
del tipo Slater cuyos coeficientes determina, al igual
que Roothaan, por el método de variaciones, aunque los
exponentes que aparecen en estos orbitales los toma de
las tablas no relativistas de Clementi (6), y los mejora

mediante algunos cilculos de tanteo.

En la tabla 8-3 se presenta la compara-
cibén entre los resultados de Xagawa para el Cu-29, el (ni
co que publica, y los obtenidos en este trabajo. Aunque
se tyata de un Unico elemento y de pocos orbitales, se -
puede observar que de los clculos por el método de - -

Roothaan se obtienen resultados que se aproximan menos a

los experimentales que los obtenidos mediante el potencial

autoconsistente, pero son algo mejores que 1los obtenidos

con el potencial analitico.

Finalmente, la comparacidn mas interesante
es la que se puede realizar con los resultados de J. Mc -

Ennan et al, (7) ya que estos autores han empleado para -

sus calculos un potencial en el interior del atomo que vie

ne dado por una expresidén analitica, un desarrollo en se-

rie en potencias crecientes de r, de la siguiente forma:

ot ot imgpem — .
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2 3
ar? v v, an’ ]

aZ
vV (r) = N [1+v1(1 r)+ v2

(en unidades naturales h = m = ¢ = 1)

en donde o e% la constante de la estructura fina y
A =1,1322Z3 " es un parametro que caracteriza el apan
tallamiento.

Los resultados de estos autores, que in
tegran el sistema de ecuaciones lineales a que da origen
la ecuacidén de Dirac en el caso de que el potencial sea
central, para algunos orbitales del Al 13, Zn 30 y W 74
se dan en la tabla 8-4, junto con los obtenidos en el pre
sente trabajo y los correspondientes experimentales. De -
esta tabla se deduce que los resultados obtenidos con - -
cualquiera de los potenciales utilizados en el presente -
trabajo se aproximan mucho mds a los valores experimenta-
les que los obtenidos por Mc Ennan et al., por lo que es
preciso concluir que el potencial utilizado por estos au
tores no representa tan bien como. cualquiera de aquellos
potenciales el existente realmente en el interior de los

atomos.

Como conclusidna todo este apartado de com
paracién con los resuvltados de otros autores y, por consi-

guiente, de otros potenciales de partida y otros procedi--

2 mientos de cllculo, se puede decir:
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12.~ E1 disponer de un potencial expresable en for
ma analitica simplifica extraordinariamente los calculos
sin suponer una pérdida notable en la aproximacibén de los

resultados.

29,.~ Se obtienen valores similares de las energias
de enlace, tanto integrando la ecuacién de Dirac como in
tegrando la ecuacibén de ondas relativista por el método

de perturbaciones.

392.- Otros procedimientos de cllculc (desarrollo de
las funciones radiales como combinacidén lineal de un con
junto de funciones) y otros potenciales analiticos uti-
lizados, proporcionan peores resultados que los obteni-
dos utilizando el potencial analitico y el potencial au-

toconsistente de este trabajo.



(1)

(2)
(3)
(4)

(5)
(6)

(7

111.-

BIBLIOGRAFTIA !

J.A. BEARDEN, A.F. BURR, "CRC Handbook of Chemistry
and Physics". CRC Press, 1980. E-191

D.F. MAYERS, Proc. Roy. Soc.(London), A241, 93, 1957
S. COHEN, Phys. Rev., 118, 489, 1960

F. HERMAN, S. SKILMAN, "Atomic Structure Calculations"
Prentice Hall, New Jersey, 1973

T. KAGAWA, Phys. Rev. A, 12, 2245, 1975

E. CLEMENTI, "Tables of Atomic Functions" IBM J. of --
Res. and Develop. 9, 2, 1965 !

J. MC ENNAN, D.J. BOTTO, R.H. PRATT, D. BUNACIU, V. FLO
RESCU, Phys, Rev. A, 16, 1768, 1977 :

RITLIOTEG



-

—

o
|

9.- RESUMEN Y CONCLUSIONES

El tratamiento tedrico de los atomos -
de varios electrones es un tema de tan extraordinaria
complejidad que todavia no se ha encontrado una ecua--
cibén relativista exacta que dé cuenta de todos los fend
menos que posiblemente hay implicados en los Atomos, y
las ecuaciones aproximadas que se han propuesto hasta
ahora son tan complicadas que solamente han podido uti
lizarse para confirmar la validez de la teoria en el -
atomo de helio. Es por ambos motivos por 1o que es nece
sario efectuar simplificaciones tajantes que, proporcio
nando una descripcidén razonable de los sistemas atdémicos,
permitan abordar el, de otra forma, intratable problema.
Las simplificaciones mis importantes utilizadas en el --
presente trabajo han sido la debida a Pauli, que reduce
el sistema de ecuaciones relativista a una Gnica ecua--
cién diferencial de segundo orden, y la del campo central
que permite efectuar la separacidn de variables angulares

y radial de esta ecuacidn,

El tratamiento del problema ha seguido -

tres caminos diferentes:

a) transformacidén, mediante cambios de variables ade-
cuados, de la ecuacidn de ondas relativista para su inte~-
gracidén por el método de Numerov y estudio de las ecuacio-

nes resultantes en relacidn con su integrabilidad.
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b) integracién de la ecuacidn de ondas relativista utilizando !

un potencial analitico de tres parémetros;

|
c) la misma integracién anterior, pero utilizando el potenciai
analitico, finicamente como punto de partida, para pasar inme- :
diatamente al potencial creado por la propia distribucién de ’
carga que se hace autoconsistente mediante un proceso iterati-

vo del cllculo.

La ecuacidén de ondas relativista en la aproximacibdn
de Pauli es una ecuacién lineal homogénea en cuyos coeficiente
aparecen como términos m&s importantes el cuadrado de la deri-

vada primera del potencial, el producto de esta derivada por
1
T y la derivada segunda del potencial, que varian con r --

como s+ 1_y _1 respectivamente, lo que implica que el -- %

4

r4 r3 r3

origen sea, para esta ecuacidn, un punto singular en el que,
por consiguiente, no se puede efectuar la integracién.
Es,ademas, éste un punto en el no es valida la ecuacibén de -- ;
ondas relativista en la aproximacidn de Pauli pues su deduccidr
rigurosa se apoya en la hipdtesis de la pequefiez del potencial
( V<« mc2) lo que en el origen es claramente invalido.

Como , por otra parte, tampoco se puede partir de un punto-
distinto del origen, pues en él1 se desconoce el valor que --
toma la solucidén , que es una de las condiciones de contorno,

resulta que la ecuacidn de ondas relativista en su forma
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diferencial de segundo orden no se puede integrar por
los métodos normales de integracidén de las ecuaciones
lineales y es necesario recurrir al método de pertur-

baciones.

La estructura de la ecuacidédn de ondas -
relativista en forma de suma de varios términos permite
calcular la influencia de cada uno de ellos consideran-
do que, por ser 1o suficientemente pequefios, constitu--
yen una perturbacién de primer orden del hamiltoniano
principal. Como, ademds, la ecuacidén aproximada de Pau
1i difiere de la ecuacidn exacta de Dirac en términos
del orden de magnitud EE carece de sentido el prolon

m2 c2
gar los cllculos para conseguir una mavor aproximacidn
cuando ésta ya viene limitada por la propia procedencia

de la ecuacién.

Una vez decidido el métodode perturbacio-
nes como el finico vilido para la integracién de la ecua—-—
cidén de ondas, se ha efectuado esta integracién sobre dos
ecuaciones que se diferencian en 1los potenciales inclui-
dos en cada una de ellas: uno el analitico de tres para-
metros, diferentes para cada &tomo, y otroc el autoconsis
tente definido a través de la propia distribucién de car

ga.



Los términos perturbatives, tal y como
aparecen en la ecuacidén de ondas admiten un dificil -
tratamiento numérico, en especial el calculo de la de
rivada primera de la funcidnsg es, ademis, conveniente
simplificar al mAximo las expresiones que intervienen
y, por Gltimo, hay que calcular analiticamente los va
lores que toman los integrandos en cada uno de los 1f
mites de integracidén. Para conseguir todo esto ha si-
do necesario efectuar las transformaciones y cllculos
matemiticos precisos que han conducido a las expresio
nes que, finalmente, se han utilizado en los programas
de célculo.

La totalmente diferente procedencia de -
los potenciales utilizados ha obligado a seguir cllcu--
los numéricos también diferentes. Los términos perturba
tivos de la ecuacién que contenia el potencial analitico
se han obtenido siguiendo un caminb simultdneo al que -
se sigue para la integracién de la ecuacidén no relativis
ta, mientras que los correspondientes a la ecuacién que
contenia el potencial creado se han obtenido al final -
del proceso de cdlculo una vez conseguida la autoconsis

tencia delpotencial.

De los resultados de estos cdlculos y de su
~.comparacién con los valores experimentales conocidos, se
deduce que las energias tedricas se aproximan muy bien a

las experimentales y son, en general, ligeramente superio
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res a ellas (inferiores en valor absoluto), con algu-
nas excepciones en la serie de los lantlnidos y ele—-
mentos préximos en que las energias tedricas de 1los
niveles 5s, 5p y 5d no siguen las fuertes variaciones
elemento a elemento que presentan las energias experi
mentales, quizds porque los potenciales utilizados no
logran reproducir en estos atomos con la misma fideli
dad el potencial real a que se encuentran sometidos -
sus electrones. Las energias obtenidas con el poten--
cial autoconsistente son, por otra parte, mis préxi--—
mas a las experimentales que las obtenidas a partir -
del potencial analfitico, pero la falta de aproxima- -
cidén puede venir compensada por la simplicidad que su
pone el disponer de un potencial definido por una ex-
presién analitica. Las diferencias que existen entre
las energias teéricas y las experimentales pueden ex-
plicarse, en parte, como debidas al término de interac
cidén espin-érbita pues estas diferencias son similares
a las que existen entre las energfas debidas a este -
término y la separacidn de las correspondientes lineas

espectrales que aparecen en los espectros de emisidn.

De la comparacidén con los célculos efec
tuados por otros autores se deduce que los resultados
obtenidos en el presente trabajo mediante el método -
de perturbaciones, son similares a los que se han ob-

tenido por aquéllos integrando el sistema lineal de -



dos ecuaciones o mediante el.método de perturbaciones
y utilizando potenciales autoconsistentes del tipo -
Hartree o Hartree-Fock-Sléter, aunque sus cllculos -
son, generalmente, mAs complicados, y son bastante -
mejores que los obtenidos por los autores que han --
utilizado otros potenciales’ analiticos u otros méto-
dos de cllculo. Por todo ello, se puede concluir que
los procedimientos dé cédlculo y los potenciales utili
zados en este trabajo proporcionan una aproximacidn
muy satisfactoria a las energias de enlace de los --
4tomos, al mismo tiempo que aportan una notable sim-
plificacidén sobre los cilculos efectuados con ante--

rioridad.

117,
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Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
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ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
(AT 23 Sl 22t a Rl s i A YT Y2212 222222 32222222 122)]
ZN 3p 3D
EO - y96 -eBU4T6
. EM -+.0079 -,0100
ED ~¢0007 -+0005
£S0 ~e0021 ~e 0027
EtyzL~172) ~el645 ~e8662 -¢331
Etdz=L+172) ~el8540 -et1527 = meee-
ZN 30 4 S
EOD -4279s -¢3400
EM -e0233 ~¢ 0298
ED 00140 o177
E(L=0} -e2888 -¢3518 2 see=-
SREEREENAP SRR R R KRR R K P AR A I RERUE R AR SRRk R Rk kT Rk g pha kg ek d
GA 31 1 S
€0 ~375,1645 -375.7876
(4] ~31.0615 -30,8575
ED 236270 2447506
g(L=0) =38245986 ~38148945 -381.201
GA 31 2 S
EO -86,6020 -4545699
EM -3.4716 ~3.,6766
ED 241752 203259
g(L=0D} ~4T.B984 ~4649206 -47,728
GA 31 2P
€0 -4p.4p76 -40,1932
£En -e¢5095 -e5524
ED -eQU3H -e0140
£SO -e3126 -e3Uyg
EtJ=L-172) ~4]1.5857 -41,8492 -4 2,020
Etd=L+172) ~40,6479 ~40.4148 ~4 1,040
GA 31 3 S
EO -Bo5144 ~5+42591
Em -e6290 -¢5799
£D «3819 « 3506
gtL=p) ~BeT615 -G5.,4884 -5,810
GA 31 3P .
EO -bo7062 ~3.5769
€M -e10129 -e0935
ED ~eN024 -e0018
ESO e QU906 -eQuSH
EtyzL=-172) -5e9107 ~347630 -3,900

EtJzL+172) “6eTE1S -2eb6268 -3.7%0



141
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
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Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTVENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE

PITENCIAL POTENCIAL VALORES
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
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ENERGIAS 0OI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJM POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

: POTENCIAL POTENCIAL VALORES
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

. POTENCIAL POTENCIAL VALORES
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¥ ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXFERIMENTALES
L L e A R L A A R A S AL R R LA

R 38 3P
: 0 -8,8639 -9.1201
M -+2236 -¢ 2669
.0 -e¢(048 -e QUIUY
'S0 -el062 -e1270
HJ=L-172) ’ ~9.3047 -Gebusy -10.290
(JzL+yrs2? -Be9861 -9.2644 -G.800
"R 38 0
Y -4,1780 =4 eb2Du
™ -+0321 -e0532
0 -«0027 -eJ0t2n
oS0 -.0083 -e'138
tdTL=-172) -4.2377 ~4,7170 —u,98(
tJdzL+ys2) 441962 ~4,6480 ~te290
R 8 4 S
':0 "1.5119 -10'391’
M -e2383 -e2229
£p elu21 s1324
L= ~-1e6081 -1.5816 ~1,397
R 18 4 P
£0 -+8491} ~-+8737
1] -+03091 -, 0220
D -« J01006 - 2010Y
£SO ~+D15% ~e(1145
E(JzL-3/72) ~e91lE ~.980Q7 ~e735
Etd=Leyrs2? ~s8683 ~e8967 = —e-=-
R 38 5SS -
’ £0 -e1625 ~e2027
EM -<0138 ~e?213
ED D0R2 «0127
E(L-‘-O) “01(’.‘81 “':!’3 """
L I T LR L L T T Ry T T R T T T T T L L T
39 1 s
€0 -508 ,66u49 -€12.80768
€M 78,0707 -77.199}
ED 595760 61.71F1
EIL=C) 5271596 -628,0°9)6 ~62 6,515
39 2 ¢
EO ~75,45u¢ -82.CEES
£EM ~9.2969 -9.7163
£ED Ee7757 601189

E(L=0) ~72.9758 ~R5.66329 -8 74257



150

ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
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POITENCIAL POTENCIAL VALORES
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R 4ug 3 P
€0 -10.8955 -11.3135
(2] ~e2921 -eXuT}
ED ~¢00612 -e 5N
ESO ~e1377 -eleu?2
Ety=L-1/2) ~11.,4691 ~11.9944 12,7000
E(t=L¢1/72) -11.C560 -11.5018 -12.170
R 40 3 D
EO ~5+6U406 -“6.%212
EM -sDu53 - Q730
ED -(1037 -2 TU28
: £SO -e0116 -e0188
\ EtJ=L-1/2) ~5e724% —6eNMS I ~Ee T30

EtJzL+1/2) -5 46660 -t eIS92 ~€4$20
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE

FEERERRRAEIR AR RB R R AR FE AR ER AR RR QA e SRS AR R R ERER RNk R R E Nk
ZR 4p 4 S

£o0 ~2.0410 -1+9557

EM -23333 -e3189

ED e1983 ¢1889

E(L=p) ~2¢1760 -2¢0857 ~-1e912
ZR 40 4 P

EO ~1e2513 -1.2186

EM ~+0514 -e0492

ED -.0008 -e¢0007

£SO ~-e0230 -eD221

EtJ=L=-1/72) ~143498% -1e¢3127 ~-1s066

E1JzL+1/2) ~142805 -1.2464 ~———
ZR 40 4 D )

EO ~¢1529 ~e20082

EM ~+0038 -+ 0043

ED -+0002 -+ 0001

ESO -+0009 -+0010

EtJ=L-172) ~-e1596 -22116 -s111

EtJ=L+172) -e1551 ~e2066 —————
ZR 80 S S

EO ~e1973 ~e2347

EM -+0236 -+0307

ED + 0140 20182

E(L=0) -42069 -e2872 = eme--
AARERERRRRERE R RE RN AR AR RN R R AR AR AR RN R MR AR KRR E R R RS Rk kR Rk
NB 81 1S

EO -676,7771 -681+7234

£EM ~9S 4364 =94 ,3p20

£ED T244923 756552

E(L=0) -599,7212 -700.3702 ~6984128
NB 8] 2 S

€0 -86,2803 ~93.1014

EM ~-115192 ~1169%976

ED 7¢1328 Te5512

gEtL=0) “9D0+6667 ~97.5478 -994,207
NB 41 2 P

EO -77.3605 -85.2481

EM ~1e8132 -1.,8843

ED -41505 -.0376

ESO 140915 ~1.1737

EtyzL-172) -81e5072 -B89,5174 -90Ge600

EtJzL+172) -7842327 -85 499563 -~B8Te200
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Yy SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POVENCIAL POTENCIAL VALORES
; ANVALITICCO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
AERRRA RN KRR RSN R AR A R A AR RN gk F AR R SRR R R E S o ko ko ol R e

41 3 S
P EC 149407 1542778
b EM ~149578 “2elTu2
£ED 1.1738 1.30018
E(L=0) ~15.7247 -1€e1502 -17.245
3P
£o -11.9113 -12.3817
K EM -e3371 ~-e3917
! £ED -+ (0169 ) =« 0060
ESO ~e¢1579 -e1870
Ety=L-172) ~12.5711 ~12.1554 -13.000
EtJzL+ys2) -12.,0974 125944 -%e T}
8 41 30
EO -6 43868 ~7+13068
EM -+s0553 ~40847
ED ~+DDUY -« 0030
£S0 -e01l40 -e(219
gtJ=L-1721) -belg8S ~Te2%02 -~Ta6%
Ety=L+1/2) -6e4185 ~Te1807 -“Te560
B 41 4 s
EO -2.1623 -2.0914
(3] -e3804 ~-o3726
ED «2256 « 2205
gL =01 -2+3171 ~Ze2u35 ~Ze122
NB 41 4 p
€0 -1.3236 -le2066
£m -+00592 -.N588 -
ED -«0009 -e«3008
£S0 ~e(0263 -e (264
Ety=L-172) ~1.0363 : ~l.40188R -1.250
E(J=L+y/s20 -1.3574 -14329¢ 0 0—-==-
NB 4} 4 D
EO -.1497 -.1889
£EM -«0DUS -.0051
ED -e 002 ~eJ01G1
£SO ~«3010 -+2012
E(JzL-172) -e1574 ~e1977 —elu7
EtJzL+372) -el524 ~+1917 -
NB 41 5 S
€0 -.1978 ~ec289
£EM -oNZUG -~ 42256
ED «01l46 « 2181
gFw=m -e2(0TE XYL D L TP
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL

REERERRREERRAR AR KRR R R R R AR KRR RN e AR kAR AR AR R R RSk AR R RN
MO 42 1 S

€0 =712.3065 -71649892

EM ~104,7400 -103,7847

ED 83e1154 8342250

E(L=0) -736.9311 ~737.5u489 ~735,413
MO 42 2 S

EO «92,1811 ~98.800%

En ~12.7388 -13,2679

ED T8990 Be3U42

E(L=0D) -97.,0209 ~103.7241 -105.,385
MO 42 2 P

EO -82,9635% -90+6983

EM -2.0145 -2,0911

ED -e1637 -« 0409

ESO ~-1¢2103 ~1e2927

Etdz=L~172) -87+5703 -95.8]157 -96.500

EtJzL+172) -8349274 ~9145376 -92+660
MO 42 3 S

EO -16.2803 ~16+5499

EM : ~242213 -244346

ED 1s3320 144561

E(L=0) -17.1696 ~17.5284 -18B,569
MO 42 3 P

EO -13.110% -13.524%

EM -+3880 ~ollby

ED -+0078 -eDO6T

£S0 -s1814 ~e2091

EtJ=L~-172) ~13.8691 -18,3938 ~-15.D70

E(dzL+1/72) ~13+3249 ~1347665 ~-14.,450
MO 42 3D

EO ~7+3206 ~-Be0328

EM -e0668 -+ 0976

ED '00051 'on03“

ESO -e0169 -¢0250

EtJyzL~-172) -7Tes4u32 -8o20188 -B.U46U

EtJ=L+1/72) -Te3587 -8.08328 -8¢350
MO 42 4 §

EO -2+3599 =-2e¢2866

[ 4] -e4 380 -o4321

ED 02598 o554

E(L=0) -205381 -Zel633 -2e279
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RENEER RN SR R AR R R R A SR DR ke kA kR b R b T RS E ok RSt Ay

7C 43

TC 43

§C 43

ENERGIAS DI

0 op

ESO
EtJI=L-1/72)
EtJzL+1/2)

EO
EM
ED
ESO
Etd=t ~1721
€t=L+1/2?

5 S
£o
EM
ED
EwL=g)

1S
EC
(A,
€D
L=

2 S

£SO
CiJy=L-172)
EtJzL+1/72}

3s
EQ
£EM
ED
£4L=0)
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INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL
ANALITICO

‘1.“629
-+069%6
—.nﬂl 1
-+D3n8

~1e5952

-1.5028

-.1781
-e 0062
-e0002
-.Dﬂl“
~e1€R7
-e¢1817

—.20"6
-e0275

of1162
~e2159

-748,6525
-115,2881

8742699
-776.6707

-98,1539
-14.0962
8.7189
-1p3e.5312

~-88,63Ty
=242290
~«1778
~1e2391
~93.722H
~B89.7051

-17.5916
~2+5111
Te8027
=18.600nNn

POTENCIAL

z AUTOCONSISTENTE
L L T T L TR P L R P e 22

~1.4330
-.06%y
-« 0109
-+ 0309
~1.5652
~le4724

~el1l36
-~ 16K
=e 2302
-+0P18
~e2251
~e217¢

~e2352
~eX38

«0199
-—e2U9]

-754.,1271
~119,0663

1.500612
~TTEEBT3

-104.9167
-14 4528
92346
=110 X549

-96.5528
-2+2159
~s('4ay
=l.44p0
~101.7922
-97.4721

~17.995%
-2,7225
1.027¢
~19.0%09

VALOKRES
EXPERIMENTALES

~3TH

=TT Y.RC2

~111.,04938

~10Z.700
~9R, LD

20,02
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL

XS RN RS R AR AR R RS AR RO R AR SRR o g SRR R AR ke R kR RN h R SRRk
TC 43 3 P

EO -14.2818 -14,.8387

EM - 84426 -+5006

ED . -.0088 -s0073

ESO ~e2056 -42365

ElJzL=172) -15+1444 ~1548196 -164,360

E(J=L+1/2) ~14.5276 ~15.1101 ~15.630
TC 43 3D

EO -8,2298 -9.0916

EM -e0794 -s1120

ED -.0058 -+0038

ESO -.0200 -¢0288

E(JzL=1/2) ~B8+3750 -9.2938 -94450

E(J=L+1/2) -8.2750 -9,1u98 -9.300
1C 43 o S

€0 ~2¢5353 ~2+5B36

EM -s4992 ~-,4998

ED 02954 02951

E(L=D) -2.73%1 -2+7883 -24500
TC 43 & P

EO -1.5828 ~146670

EM -+0804 -e0821

ED -e0012 -+0011

ESO -+0353 -eD367

EfJ=L-172) -1.7350 -1.8236 -1,u434

EtJzL+3/2) ~1.6291 “147135 = —ee==
TC 43 4 D

€0 -.1980 -+3105%

EM -s0079 -.0098

ED -.0003 -.0003

£S0 -e0017 - 0022

E(Jd=L=-172) -42113 -e3272 -e073

E(J=L+172) -e2028 -e3162  -----
TC 43 S5 S

EO -.2091 ~e2623

£M ~-.0299 - 0428

€D $0176 «0252

E(L=D) ~e2214 -e2799  ==e==
[ 22332 232 R P2 23323 R R 1R X1 Y2 2 222232222 R 12 2R 2R 22222222222 22222
RU 44 1 S

€0 ~786,0253 -791.1283

EM -12549955 -12%,p001%

ED 95,1446 100.2372

EWL=0) -81548762 -815.8925 ~813.256
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ENERGIAS OI
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SNLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTEMCIAL AUTQCONSISTTNTE

POTENCIAL
ANALITICO

POTENCTIAL

AUTOCONSISTENTE

VALOKES
EXPERIMENTALES

:“'*“'*.‘.*.,*‘*‘“.*ﬂ.*‘*‘*““‘*#g*******.*trtﬁ#ﬁ**###**t‘*##**#tt#t

H

u ue

U uu

2

3

S
EO
Em
ED
€=y

ESO
EtJ-L=172)
EtJzL+1/2)

S
EO
£EM
ED
E(L=0)

p
€0
EM
£0
£SO
EtJzL~172)
E(JzL+1/2)

€0

EM

€0

£SO
Eta=-l.-172)
EtJ-t+172)

.S

Eo
EM
ED
g(L=Q)

[
€0
EM
ED
ESO
EtJsL=~172)
E{J=L+31/721

“104 3577
-15451606

946124
-110.2619

-94 5470
~2.0048
~«2025%
-l.4B26
10041795
~9547317

-18.9697
~2.8207
1.6888
-2De1016

-15,5203
-e5033
-e01097
~e2337

~15.5007

‘15.7996

-9 ,2088
-e01937
-+ 0070
-e(0235

-9.3800

~%e2625

-2.7262
-e5659
»3348
~2e¢5573

~1«7164
~e0926€
-e0N1Y
-eUDE
~-l1.891¢
-—1e7698

-110.8424
-i6el27€
10,1349
~11é.8351

10242200
-2,5569
-, NUBL
~1,5780
~107.9809
~103.24€9

~19.2370
=3.,03086
1.8098
=2DeU487%0

-15.9u48%
-.5611
-e2(81
~elt28

-174,02u36

16,2582

-9.9501
-e1277
-e0U2
-e0325

~10e1795
-10.0170

~Z¢6763
-~ 5681}

¢ 2350
-2

-f.7007
-.U9"3
=« JU1C
~eJU17

~1.8863¢

-1.7585%

-118.59¢

“H09.1T0
e JLLES RLA

~-17.800
-l&.9¢00

-1rl.t4n
-l1l.2%0

=Ze150

~1e5810
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL

AR AR RN R IR R R RS AR AN AR R R R RN R R G g R AR B R E R R R KRR R AR SR L RE
RU 44 4 D

£E0 . =e2256 -e2634

EM -.0099 -+0110

E0 -+0003 -.0003

€S0 -+0021 -e0024

EtJ=L-1/72} -e2421 ~e2819 ~sD73

E(J=L+1/2) -e2316 ~e2699 = —-==-
RU 44 5 ¢
. £0 ~e2142 -e2460

EM -e0326 -:0399

£D +0192 +0235

E(L=0) -s2276 ~-e2628 ————-
3l Y P T Rt e R R Y N IS RISt 22221222222 P2 222 R 23 22 Y2 R 222 243
RH 45 1 S

E0 -828,3052 -829¢5237

EM ~137.7464 -13647320

ED 1051795 1096372

EIL=0) -856+8721 -85646185 -853e814
RH 4% 2 S

EQ -11p,.7076 -117.1131

EM ~17.0667 ~17,71719

EO 10.5834 11.1296

EIL=0) ~117.1909 -1234,7014 -1254461
RH 45 2 P

Eo -1p0.6039 -108.2399

Em =~2.,717¢6 -2.8173

€0 -:2190 -+0519

ESO ~146332 -1.7373

EtJsL=-172) ~10648069 ~114,5837 ~115.68D

Etd=L+1/2) -101.9073 ~-109.3718 -11C.500
RH &% 3 S

EO 2063659 ~-20.6381

EM =341599 -3,3670

ED 1.8900 2.0092

E(L=0) ~2146358 ~21.9959 ~23.05%
RH 45 3 P

EO «16,7770 ~17.2166

EM -e5691 ~-o6275

€D ~e01D9 -s0088

£SO -e2632 -e2932

EtJ=L-1/2) -17.8834 ~10,4392 -19.160

E(Jz=L+1/2) -17.0938 ~175597 ~18423¢



ENERGIAS DI
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INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL
ANALITICO

POVENCIAL
AUTOCONSISTENTE

VALORES
EXPERIMENTALES

R L L L I R T TS L e

IEAN TR BT R e

95

4%

45

45

45

46

ue

3

1

2z

0

s

S

E0

EM

ED

ESO
EtJ=L-1721
E(J=L+1/2)

€SO
EtJ=L-172)
Etd=Le+y/2)

EO

(4]

ED

ESO
EtJ=L-1/72)
EtJ=L+172)

EO
EM
ED
EIL=0)

EO
M
ED
gEIL=0

=13e.20U7%
-01095
~-+C079
-+0273
-10.u067
-10.2702

~2.9133
~e63BU
«3772
-3.1745

’1'8“66
~¢1058
-+ 0016
-eDUB]

-2.0u482

~1.9079

~s2516
~eD122
- .Dﬂﬂh
-eQI26
'1272"
‘-2590

'12185
~eN353

«0208
-e2330

-363,5614
-150.2076

114,3372
-299,5211€

-117,%329
'1807397
1146233
-124.6493

~10.9621
~elu451
-eQUUT
~e (269
~llec226

~11.03e1

-2+21706
- b4S5]
¢ 2830

-2.1357

-1.83%8
'01“96
=e {2 U
-oQU78

-2e 45U

-l.2020

-e28%4
-+(135
- QUCu
-e 20029
-+ X110
-2 296%

-« 2508
-~ 2430
e 01253
~el6AS

-86847609
~Ju9,366

1197190
-898,2u48]

~127.4478
“19,u2u¢%
121970
~130e€TU9

=11.u71
=11.2811

—2.978

-e111

I E2 2 2R R R RS R T R 2 R IR IR R R SRRl RS R 22X R 22 s RL SR E BY)

~8°5,365

~122.556



ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL
KRR RRERRE R AR AR RE DR AR R SRR AR AR AR e a g A AR AR R R KRR AR AR KRR
PO 46 2 P ‘
EOQ ~107.1413 ~114,3147 .
EM ~249886 ~340972
ED -e2356 -«0559
ESO -1.7945 ~1e9084
E(JzL=-172} -113.9545 ~121+2886 -122.500
EtJ=L+122) ~108.5710 ~115.5594 -116e700
PD 46 3 S
EO -21.7964 -2149742
EM -345558 -3,7311
ED 201247 262249
gLz =23.2271 -2%.4800 ~-28,636
PD 46 3 P
€0 -18,0738 ~18+4180
EM -e6U47Y -+56998
ED ~+0121 -« 0096
ESO -02982 . =e3262
E(dzL=-172) =19e3297 -19e7796 -20e550
CEtJdzL+172) ~18.4351 -18.8010 ~194520
PD 46 3 D .
EO0 -11.2841 -11.9058
EM ~e1298 -o1681
ED -e0093 -+0052
£SO -e0322 -e0U16
EtJzL~1/2) ~11+5198 ~1241995 -12.500
EtJ=L+172) -11.3588 . -11.9915 -124320
PD 86 &4 S
EO -2¢9943 ~2¢9645
EM -.7107 ~e7265
£ED 194 04275
E(L=0) ~342856 ~3¢2635 -34162
PD 46 4 P
[ ] -1.8774 ~1e8767
EM ~+118S -el234
ED ~egQQ17 -e 0015
ESO -o0514 ~e 0542
EtyzL=-172) -21004 -2+1100D ~1e875
EtJz=L+172) -1.9862 ~leGUT4 kel
PD 4% 4 D
£0 -el1l21 ~e23486
EM -e0132 -e(151
ED -¢0UDu -+ 0
ESO '.0028 ~eN32
E(JzL~272) -e234} ~e2597 ~e (136
E(J=L+1721 -e2201 o237 = mee--

LRI R Sl L L L S Y Tl LR L Y e Yy T X T T
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

y PITENCIAL POTENCIAL VALOPRES
ﬁ ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
LR L e L e e L R LT
8T 1S
EO =303.6462 ~9'9.6534
EM -lb6t,1853 -162¢7500
ED 124.0047 13045472
z g(L=0D) ~43,8268 -941,8568 ~92£.166
47 S
EO -123,738u ~130.2641
(4. -20e5555% ~21.2647
ED 12.6980 13,3524
g(L=0) ~131.5959% -138.1764 ~139.949
47 [
EO -113,0602 -120.,8668
EM ~-3,2816 -3,3984
€D ~e2572 o023
€S0 -1.9637 -2¢106%
EtJd=L~-1/72) -120.5264 -128.5785 =12%.600
E(JzL+}172) -1314,6353 -122.2191 -y22.2U0
47 S
EO -23,1753 -23.578¢4
Eh -3.913% -4,1279
ED 203319 2.46C6
gLz ~24eT573 =25e2457 ~ZE6s3064
47 P
ED -19,.,3058 ~19.8856
EM -eT150 -,778%
ED ‘-0133 -+ 113%
€S0 ~e3278 ~e36UG
E(JZL=-172) =20e6897 ~21.4038 224130
EtJ=L+172) ~19.7063 -20.3100 -2t.990
47 [1]
£o -12.,2070 -17,1112
EM -el852 - 185
€D ‘.(1103 -e Q05T
£S0 ~e01359 -e(H71
EtJ=L-172) -12.4702 12,4432 -13.700
E(S=L+172) -12.2907 132077 -13.50u
u7 S
€o -3.2915 -2,2645
EM ~e79%1 -.4189
ED $4 705 JUELE
gLz -3.6201 T t(01E -3,493
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTA

ERERR KRN RN RA R R R R R R R AR R R AR R AR R R R R SRR e PR Rk
AG 47 & P

£EO -2.1110 -2.1142

EM © =e1351 ~ell1l

ED ~-+0019 -¢0017

ESO -o01583 -e0621

EtJzL=1/2) ~243646 -2+3812 -20270

EtJ=L+172) ~2¢1897 ~2+1949 ~2,050
AG 47 4 D

[41] -+3076 ~-e3401

£EM -o0174 -+0196

ED -+ 0006 -« 0005

ESO -«0036 -+ 0042

EtJ=L-172) ~e3364 ~-s3728 -s110

Ety=L+172) ~-s3184 ~+3518 —————
AG 47 S S

€0 -e2272 ~e2598

EM ~eD412 -e0499

ED «0242 + 0289

g(L=0? ~e2481 -¢2803 - os-
KEEEKRERRARRRERA KRR R EERE RO R B AR A ARE R R RE R IR SR IR R LR AR AR ERE R R RS p pp g
CDO 48 1 S

Eo -244 ,6692 -950.4718

EM -178.,1616 -176,9621

ED 1359652 141.8843

E(L=0) ~986¢8656 -98545496 ~9824217
Cb 48 2 S

EO -13p0.,0056 -137.1194

EM -22.4285 -23,2067

ED 13.8899 14,5618

gLz -13845442 -145,7643 ~187.744
CD g 2 P

EO -119,0013 -127.4637

EM -346019 -3.,7187

(A1) ~e2883 ~e 0647

£SO -2.1585 -2+2881

EtyzL-172? -12T7.248% ~135.8233 -137.,040

E(J=L+31/72) -120.7730 ~12849590 -13Ce 000
CD 48 3 S

EO -24,5976 ~2502282

M ~“4,274¢ -4 ,5u88

ED 2e5487 2e7088

EIL=D) -263235 -270682 -284313
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ENERGIAS DI SENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VAL OPES
ANALITICO FUTOCONSISTENTE EXFERIFMENTALES
B L L L T e e T T T I T T TR P e

48 3 P
E0 -20e576% -21.4008
E" ‘07858 ~eBe€7
€0 -.0145% ~eNlln
£50 -¢360% 8008
. E(J=L-1/2) -22.0978 -22,0761 -21,971
¢ E(J=L+172) -21«0163 ~21.8743 ~22.700
48 3D
EO -13,1476 ~14, 3675
EM -e16D8 —.ZU76
€D -+0113 -e 3063
£SO -e01398 ~a0524
Ety=L=1/72) -13,4391 “14,7386 -15.11
E(J=L+172) -13,2401 ~1h u76s ~1u.8 30
ug 4 g
EO ~3,651¢ ~Te60120
EM -e8948 -,91%0
€D 5272 SU00
E(L=0) %0192 -3.,98e1u -1,971
48 4 p
EO -2e.40484 -2.3887
EM ~el541 -¢1607
€0 -.0021 -~ 0019
ESO - 06bu -.0701
EtJ=L-1/2) ~2.6920 -2.691% STLLY
E(J=L+1721 -2.4%42 -ls812 0000 ===
48 4 p
£EO0 -850 o kB1Y N
EM -.0224 -.02u7
(4] -e0017 ~e Q00
€S0 YT -.0052
E(J=L~1/2) -e4910 ~v5223 ~e 330
E(JZL+1/2) -.4680 -,8963  ~—e--a
4g S5 S
€O ~s2uB89 ~.29uY
EM ~-.052u - 0638
ED 0307 0372
£(L=0) ~e2 706 -e1Z200T e=me-
(2222 2222 R At 2l RS I R A R I R I RN PRI 22 R R Rl R L TR TR ES 2
49 1§
£0 385 66U -992.8299
EM -196,10157 -197.,1759
£ED 147.31ua 150,091¢0

E(L=0) =1333.485u -1033,51u8 ~1027.372



164

ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
" ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL

2232322 R 21 R 1 3 R 21 R IRl 2212 PYTI 233223332832t 22212 dd]
IN 49 2 S :

EO -13546768 -144,3654

£M -2445190 -25.,2883

ED 154133y 15.8640

Ew=g) -145,0624 -153.,7897 -155.834
IN 49 2 P

€0 -124 ,4655 ~138,4428

EM -3.9505 -4 ,0601

EOD -e3171 -e0695

ESO -243592 ~244977

EtJzL=-172) -133.4515 ~143.5678 -144,800

EtJ=L+172) ~126.3739 ~13640747 -137.100
IN 49 3 S

EO -25.,7879 ~27.0667

EM ~4,5973 -5,0118

€D 247352 249828

E(L=0) ~27.6500 -29.0957 ~304,370
IN 49 3 P

€0 -21.6025 -23.1028

EM ~eB8439 ~49554

ED -e0154 ~e0124

£SO -+3859 ~e 4429

EtJ=L-172) -23.2336 -24 49560 -25.810

E(J=L+1/2) =-22.0759 -2346273 ~24,400
IN 49 3D .

£0 -13,7528 -15.8106

EM ~o17127 - e2325

ED . -s0124 ~e 0069

ESO ~eN425 -e0587

Etd=L-1/72) -14.0638 -1642261 ~164580

E(JoL+1/2) -13.8513 -1549326 -164290
IN 49 4 S

EO ~G,1u83 -4,00u8

EM ~e9926 -1,0302

£E0 5818 6045

E(L=D) “4,5571 -4,4305 ~4,486
IN 49 4 p

EO ~248342 -2.7275%

EM ~e1733 ~.1823

ED -s0023 -.0021

€S0 -eQTU45 ~e (1792

Etd4=L-172) -3,.1588 -3.0703 ~2.831

Etd-L+172) =209353 -7eB327 ==e--
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ENERGIAS DI

165

INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

D

EO

EM

ED

€50
gEty=L-172)
Etd=Le+g/s2)

S
EO
EM
ED
Et(L=0}

[
€0
EM
ED
ESD
E(J=L~1/2)
E(J=L+1,2)

S
Eo
£M
ED
E(L=)

S
EO
EM
(1]
gLz

P
£0 .
EM
ED
€50
E(JzL-172)
Etd=L+1/2)

S
EO
€M
€0
E(L=0)

PITENCIAL
ANALITICO

-e7253
~¢0279
~+0009
‘QOOSB
'07715
'07“25

-+3011
-+0780

«DUSE
~¢3333

-el4l0
‘.UUSO
~+0001
=+0021
~¢1503
~eltiy(

~1329.6614
~209.9165
l60e1911
-1079.2868

-142,5556
~2646517
16,4740
~1%2.7333

-131,0505
-4.315%
-e2u499
'205839
~1u0.8777
~137,1350

-27,5171
~5eD174
209869
-29.547¢

POTENCIAL

{ AUTOCONSISTENTE
L L L L R T L s T T TS T RS T2 2

~s6892
"10393
- V07
-« 64
~eT3I?4
~+ 70074

-e¢ X702
-e 077

012
R IN S

-elEU3
~e 086
e ("('Dl
RN R R
=ec0D4
~e+1892

~1036.12¢€2
~2JB U39
167.0430
~1077.4372

~151e752°9
-27.,%5184
17,8570
~162.3143

-141.35701
~U,u4259
-~ dT4H
~2e7221
-151.5186
-143,7523

~2B+.9184
ST
Talt92
-31.1457

VALORES

EXFERINMENTALES

~1073.703

~160,)81

-1 2,800
~1445.500

~X2.50U5
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL

T T Ty T Ty T T2 Ty e T P T Y T L T I T T T e S 2
SN SO0 3 P

EO -23.1754 " ~2448)52

EM . ~e9270 -1.0529

ED ~«0169 -«0134

ESO ~ol243 -+4871

Etd=tL=-172) ~28 49679 ~2648557 -27.800

E(J=L+1/72) -23.,6950 -25+3944 «25.900
SN SO 3 D

EO -14,9931 ~17.2582

M -¢1900 -e2592

ED ~«0136 -+0076

ESO -e0u71 -e0652

EtJd=L~-172) -15.3380 -17+7206 -184160

EtJzL+1/2) -15.,1028 ~1T+3946 -17.800
SN 50 4 g

EO ~4.6692 ~4 897D

EM -11143 -1e1518

ED ¢6557 s6T753

E(L=0) -541278 -§.49735 -5.037
SN 50 4 P :

EO -3,2808 -3e1514

EM -e1980 -.2070

ED -+ 0026 -eD024

ESO ~-e0852 -¢0897

EtJ=L~172) -3+6518 ~3+.5402 -34272

Etu=L+1/72) -3e3962 =34271} ===
SN 50 & D

EO -1.0118 -s9641

EM -¢03u5 -+0375

ED -.Dull ~«0009%

ESO =072 ~« 0079

EtJ=L-172) -1.0690 -leD262 ~e880

Ety=L+172) -1.,0330 -e9867 @@= ==---
SN SD S S

EO -e3562 ~e8393

EM =+1050 ~el138

ED o 0616 « 0665

EtL=D) ~-43996 -olg6 ~e030
SN 50 S P

EO -:1595 -e2182

EM = 2077 -eJ124

ED =«0001 -¢3001

ESO ~e0D33 -e0053

EtJy=L~-172) ~¢1739 ~e2U}3 ~eN30

Etd=L+372) =sle40 ~e2258 0 =ee--

PREAEER AR SRR EE RO AR AR RE RO S kIR AR RN R bR bk kbbb bbbk o kR Pl ehkd



© 187

F ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

% POYENCIAL POTENCIAL VALORES
é ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
O I T I N T T I Rl R R R s e T I R s RIS s L]
B 51 1S
EC -1373.623%8 -1080,3958
[ §,] =227.194¢ ’22&15018
ED 173.,6376 180.795¢%
; E(L=0) -1127.1808 -112%.11"21 ~1121.171
'J
B 51 S
! EO -149,497y -159.3811}
EM ~28.9702 -29.,88¢8¢
ED 17.90u5 18,7357
E(L=0? ~160+5631 ~170.5329 -172,78%
B 51 P .
EO -137,7120 -14p,9319
(4] ~Y4.7058 ~8,921%
£ED “'37"(.] ‘10797
£SO ~2.8122 =2¢96!)8
EtJ=L~-172) “14B.u162 ~159,7%54% ~161,0090
E¢d=L+1/21 ~139.9796 ~150«B8722 ~151.900
sB 51 S
£0 -29,2063 ~30.8699
€M ~S.u627 -6 ,2231
ED 3.2536 r,5803
gLz -31.4184 -33.,3127 -Xu,711
$8 51 p
Eo -24,7p58 ~2646278
£M -1.0134 -1.,159%
[ )] -e(186 ~ea2145%
ESO ".Qb29 '0535‘4
E(JZL=-172) ~2%+6636 -2€,0724 - =29.,800
EtdzL+1/2) ~2542749 =2Tedbb2 284160
8 51 r
E0 ~16.,1753 -l18.,808¢
EM -e2097 ~,2884
ED -+0158 -e0R2
£SO -e¢0519 -e1725
E(J=L-~-172) ~16.5565 -19.,3227 -19.,750
E(J=L+1/72) ~16e2970 -18,9602 =19, 300
sB S1 N
£0 ~-5,1989 -4 ,9818
v =14240% “1e2249
ED e 1295 7526
E(L=0) -5.7(199 ~%.51u1 6,588



ENERGIAS DZ

168

ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

SB S1 4 P
€0
EM
€D
ESO
EtJy=L=-172)
Edz=L+172)

$SB 51 &4 D

ESO
E(J=L-1/72)
Etd=L+172)

$SB 53 5 S
ED
EM
€0
E(L=0)

$B 51 S5 P
€0
EM
ED
£SO
EtJ=L=-1/2)
E(J=L+1/2)

POTENCIAL
ANALITICO

-3,7389
~e2234
-+0029
~-e0958

-4,1568

'3.8?9“

-1¢3192
-e0811
-e0012
-+0085

~1.3870

~1e.3u445

-e8 256
-¢1380

« 0809
-e4827

~e1867
-¢0119
-+0001
-«0050
-e2087
~e1937

POTENCIAL

AUTOCONSISTENTE
REEEEERIERS AR R RS R AR AR KRR R A RERR R gy b R F AR RN RER RNk R kR 2Rk

=345677
-e2339
~¢ 0027
-+1010
400063
347033

102383
-+0451
-+0010
-+0094
143126
1:2656

-45082
-s10832

20836
-+5678

~e2521
-« 0169
~+0002
-«0072
-¢2836
-e2620

VALORES

EXPERIMENTALE

=-3.640

- - -

~14176

-e257

=e070

- -

SEEARNRERARRER R R R E AR AR AR S P KRR RN ER AR KR AR SR KRB A R R E R A bRk bR o

TE 52 1 S
EO
EM
ED
EtL=0)

ESO
EtJy=L=~172)
E¢d=L+1/2)

-1118,5682
-245.,5182
187.9176
-1176.1688

-156,62139
-31.044])
19.4310
~-16846370

144 5659
-541234
-e3989
~3.0594
~156.2070
-147.0288

=1125¢5754
-243.6783
19543577
~1173.8960

-167.2117
-32,4010
2043060
-179.,3067

=156.4947
-r,238p
-¢0851
-342146
=168 ,2470
-158.6032

~1169.820

~181.610

-169.580
~159e6 011
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISIINTE

POTENCIAL POTENCIAL VALOKES
: ANALITICO MUTOCONSISTENTE EXPERINENTALES
EEEFREE R AR AT IR R RN AR B R REER T RK R B R o A AN AT e RS A DR NE U dE bk R d g
TE 52 3 S
E£Eo0 -30.9134 -3Z.8908
3 EM -5,94Q05 -, ,587p
3 ED 3.5354 349132
W E(L=0) ~33,2185 -35,5646 -36.,990
“YE 52 I P
EO -26,2528 -2g8.5088
EM ~141066 -1,2735%
ED -¢0201 -+ 21556
ESO -~ o586 -.5871
E(J=L~1/2) -28.3887 -10.9721 ~3ZelI30
E{J=L+1/2) ~268749 -29.2108 ~Ia11u
1€ 52 3D
EO -17.,3695 =20.,42617
EM ~.2313 -, %200
ED ~.0172 -.a090N
ESO -e0572 -.08732
E(JzZL=-1/2) -17.7896 -20.996¢6 -21.850 .
EtJzL+172) ~17.5036 -20,%951 ~21.0130
TE 52 4 S
EO '5.731“ ‘5.“897
EM ~143729 ~1,4299
ED «B066 3369
E(L=0) ~6.2977 -&,7827 -t.177
‘TE 52 4 P
' E0 -4,2015 -4 0060
EM ~.2u99 -.2635 -
ED -.0032 e 2129
£S0 -e1070 -e125
EtJ=L~1/72) ~4,6686 -4, 4904 —u,nys
E(JzL+172) -4,347¢6 -4,1589 = ----=
TE 52 4 D
EO -1,6368 -1,5339
EM -, Qu80 —e0b 25
EO0 ~e0014 -e 2012
ESO - G099 -e 0111
EtJI=L=1/2) ~1.7159 -146219 -1.u471
EtJzt+1/2) ~1.666H4 ~ie5€HbY  —===-
"TE S2 5 S
. EO -.5064 ~eST6T
EM ~e1752 -.1787
ED «lpze «1n2c

gLz =e5T90 ~s£U9Y -elil]
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ENERGIAS DI EINLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE

(A2 P2 R 2R A R 2 Rl IR R 2 2R P rYeT YT IR 22 2222t Ess
TE 52 S P

EO ~e2234 -e2862

EM ~e0174 -e0219

ED -+0002 -+ 0002

ESO ~-e+007H -+0093

EtJZL~-172) -e¢2558 -s 3269 -+ 070

E(y=L+172) -e233% -4+2990 ————-
KEREER AR RERE R o g SE R A AR AR AR R ERR AR EE AR GRS SR SRR RS Rk p ek kb
I 53 15§

EO ~1164.5264 ~1171.7587

EM -265.0128 ~262.9763

ED 20242174 21008333

EwL=Qr ~1227.3218 -1223.%017 =1219.682
1 53 2 s

(4] -16%,0837 =175.2549

EM -34.,0753 -35,0753

ED 21.0545 2149758

E(L=0) -177.1045 -18843544 ~-19L,768
I S3 2°p

EO -153,7526 ~16442698

EM ~55676 -5.,6814

ED -o 249 -+0908

€S0 ~363222 -3,4848

EtJ=L=-172) ~16443895 ~177.0118 -1784.400

EtJzL+1/72) =154 44229 ~16645572 ~-169.600
I 53 s

E0 -32.7291 -34,9812

EM -6el640 -7,190%

ED J.Bu4y7 ' Ge2697

E(L=0) =35.3484 =37.%024 ~39.418
I 53 3p

€0 -27,9088 ~30.4591

EM ~12098 ~143963

ED -e0217 ~¢{2168

ESO ~¢5507 ~—ebU26

EJZL=-172) -30.2417 ~32,1574 -34,230

EtJ=L+172) -2845896 =3142296 -324200
I 53 30D '

EO -18,6804 -22e1124

EM -e2559 ~e3542

EOD ~«0189 -e3098

ESO ~e(0633 -«(1887

EtJ=L-172) =19.1451 -2247425 ~23.200

EtJ=L+172) ~18.8286% ~22¢2990 -224800
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO )
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE =

POTENCIAL POTENCIAL VALOPFES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPLRIPMPENTALES
L L L e L

53 & S
i €0 -6.27ue ~£¢0191
¢ EM 15168 ~1.,587¢g
# £D «8905 9283
gtL=0) -6« 9309 ~E 6783 -6, 83Y
: 53 4 p
{ E0 -4 ,6738 ~8,4645
: EM -e2789 -,2959
ED -.0035 ~-e0132
£SO -e1190 ~21¢71
EtJzL~-1/2) ~Sel19u2 ~heD178 =he52%
EtdzL+372) ~4.8372 4,636 0 o —----
1 53 40
EO ~1e9654 -le8u92
EM -e0155% -oN628
ED ~+0016 Ao L
€80 -eQ1l1l4 -e0129
EtJ=L~1/2) ~2+0567 -1.9521 -1,838
Etd=L+y72) -1+9997 -1.8876 = —=e--
I 5% 55
£E0 -+5936 o853
€M -e2150 -.2118
ED 01257 «1232
g(L=0) -eb6829 ~eT235 ~e515
I 53 s P
EO -e20678 -e¢3207
EM =eD 241 -.027% -
ED ~e0003 ~e Q03
£SO ~+0101 -e 01117
EtyzL-172) ~e3123 -+ 271% -ell1
EtJzL+172) ~e2820 ~eX36R  seeae
L E I I R R 2 22 22 2 2 R TR IR R R R RSS2 R4S Y2 RS RR R RN SRR E2 2 2 2
xE 54 1 S
£0 ~1211,40%) -1219.5205%
EM 28641760 -287,065
ED 217,.,5108 2273805
E(L=0) ~128D.0733 ~1275.6451 -1270.830
XE 54 2 S
' €0 ~1731.,9751) “182.,620Co
4] -36.9188 ~-37.9328
ED 227374 227680

EfL=n) ~1864156% —197.7854 ~200.511
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTCCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL
LRI 22 22 232 3 1At RS SRRl iR sl Fr eyt 2222232 22222 2202 22
X~ S4 2 P
Y ~159.3533 -172.3614
M 60299 -6 4154y
ED -e4755 -e0969
€SO -3.5868 ~347982
E(J=L-172) -173.0323 ~-18642091 ~187.680
EtJ=L+1/72) ~16242719 ~17448145 -175.800
XE S4 3 S
EO -34,7340 ~3T7.1716
EM -7+0600 -T484310
: ED 441866 44,6545
E(L=D) -37.60T4 -40,.3581 ~-42.102
XE S4 3 P
(Y] -29,7557 -3245070
EM -1.3258 -1,5287
ED -+0232 -+0181
ESO -+6007 =e7072
Etd=L-1/2) -32.3061 -3544680 -36.730
EtJ-L+172) ~30.5040 -3343467 =-34,450
XxE 5S4 30D
EO -2042042 -23.8902
EM -e2849 -+3910
€D -+0209 -+ 01086
ESO -e0703 ~e0D984
EtyczL-172) ~2067209 -24 45870 «250180
Ety=L+1/72) -204,3690 -24.0950 -244,700
XE 5S4 & s
€0 ~6+8273 ~6+5789
EM -1.6811 ~1e7597
ED 849 1.0285
E(L=D) ~T745235 =T7+3101 «TJebU8
XE S4 4 P
EO -541531 -4.9518
[4,] -e3117 ~e3316
ED -.0038 -e0036
€SO -e1323 -el430
E(J=L~172) ~5e7332 ~545730 -54405
EtJzL+}1/2) -563363 ~SJlU40 0000 eee--
XE S4 & O
£0 -242992 -2.1902
EM - 06U2 -e0D732
ED -s0U18 ~-e 2015
ESO o132 -«2151
EtyzL~-1/72) -2e.40148 27102 ~2e¢316

EtJzL+1/72) -2¢3388 ~242347 —me-=-



173

ENERGTIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANA_1ITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALOKES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES

'06767 -~¢7154
~+2554 - 2507
s 1090 e 1860
~e7831 ~e8201 ~e662
-e312% ~e 15586
~o0308 ~e (1239
-+0004 =oN'JY
ESO ~«0129 R LA
E'J:L‘I/Z, -e169%5 —el1197 -8 7
EtJzL+1/72) -+3308 ~e2765 = A mmee-
RN EN AR R RE PR R R A KRR kPR R AN B S A Rk kA bk h L ek Ak kb et
€s 85 1§
€0 ~1259.2369 ~1267,50059
EM -307.+3015 ~304,94c8
ED 235.2020 244,470%
E(L=0) -1331.3364 -1327.9816 -1X23.191
CsS 88 2 S
EO -179,1640 ~192.527¢
EM -39.8567 -40,9292
ED 245869 2f.6252
ELL=0) ~194,433¢8 -207.822¢6 =~21C.,0870
€Cs 55 2 °p
E0 -l1e6,3127 -180.9975
EM -6+5480 -5 ,5527
ED -+5118 -+ 103D N
ESO -3.9002 “U, 0760
EtozL-1/72) -18141729 -195.90%2 -197.100
EtJzt+1/72) =169.4723 -18Xe8772 -189.300
€s 55 3 S
E£0 ~-35,3370 -39.9532
EM -7T.56u41 -R 226
£C 4.,4887 . £.03549
EIL=0) ~39.4124 “43,u2Q% 44,750
€S 55 3 ¢
: EO ~31.16850 -35.1478
EM ~1e4426¢ -1,6€682
ED =251 ~e119H
ESO 26473 ~e7€53
£E(J=L-1/72) ~33.9312 ~30,26611 -39.200

EtdzL+1/72) ~31.9894 ~3640701 =36.7CU
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

PITENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO . AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL
(2223222 R 2R 22 R 222 2 Rl Rl RT3 2R 2l PPYTRYSSIR SRS AR 22 222 ity gy
€S 55 3D
£0 -231.2101 -2642676
EM -+3070 -e%303
ED -o0239 -+0114
ESO ~e0758 -+1074
EtysL=-172) =-21.7684 -27.0315 -27+200
EtJ=L+172) -21,389%4 -2644945 -264700
€S 55 & S
£0 ~7+5144 ~Te7260
EM -1.8202 -1.9452 .
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PM 6] 4 O
EO -".2(‘56 . -'h'JEvSX
EM ~s1292 -.1847
ED -« D3Y =+ 20301
£SO ~e261 ~e(132%9
E(UzL-172) -4,49165% ~4,731% ~lh 449
EtdzL+1/72) ~U.2860 ~4,5670 -————
PM €1 o F
EO -gU317 ~el545
€M ~.0140 -.0175
€0 =+ M08 YU UL
ESOD -eQ020 - 126
E(uzL-1/2) ~eU545 -~.1820 ~elu7
EtdzL+1/72) -+ 4405 ~elby4g ===
PM 61 5 S .
€0 ~1.2505 -1.2969
EM -+«570¢ ~.3297
ED «3317 T12u
E(L=0) -1et894 ~1.6242 -1.391"
PM 61 5 P
EO - 6675 ~e8LYE
EM -N1876 -.i)866
ED —'0[!09 "0‘3(‘:"‘-
£S0 -e0361 -.0358
E(Jy=t-1721} -s8282 =l.20136 ~«B8(
EtJ=L+3172) -e7199 -e8962 = m-=--
PM 61 & S
EO -+1400 -+1922
EM -40251 -¢2519
ED DNl4G « 2200

L0} ~e1525 -e2l81 == ---
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE

P Ty T T Ty T LT T L e e T T T T Y PP R T Ty
SM 62 1 S

EO -15319.3711 -162%.1188

EM 49547406 -492,2858

ED 38D.4963 39446112

E(L=0} -1734,.,6154 -172647894 -17224153
SM 62 2°S

EQ ~238,4%014 -255.7041

EM -66.,0004 -67,3311

ED 4p.6505 4240944

gwL=01 ~26347513 -280694%08 -288,4%94
SM 62 2°P

EO -223,6972 ~242.3038

EM ~10.9935 -11,p70%

ED ~e8155 -el5u1

ESO -6+5182 -67590 .

Ety=L~1/2) ~24Be5U26 ~26TeQUbY4 -2680%00

EtJy=L+31/2) ~228.9880 -246.7698 -2%64900
SM 62 3 S

EO -49,597% ~55,4880

(4] ~13.,010% -18,7225

ED T7.6854 847026

EwL=a) -54,9218 -6145079 ~-63.389
SM 62 3P

Eo0 -43,2863 ~49,6850

EM -2+5291 -2,9533

ED -e0Q437 -¢0307

ESO . -1+1326 -1.3411

EtJzL-1/72) ~4B8,12643 -55e3512 ~564700

Ety=L+31/72) ~44.7265 ~51e¢3279 ~524250
SM 62 3D

EO =-30,8427 -38.9472

EM -65925 -.80]18

ED -+0848B ~«0188

ESO -eltb9 -e1983

E(J=L~-172) =31.9147 -4De3627 -4 Cs700

E(J=L+3/2) -31.1902 -3%9¢3712 -29.,700
SHM 62 & S

Eo -10.5373 -10.7260

EM ~3.1700 ~3.,5313

ED 1.8u95 JeNE18

gtL=) -11.,8578 -12,2055 -12760
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANA_ITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

§
i
3

PITENCIAL POTENCIAL VALOFRES
} ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
Y I L L R L R R R T R s P T T T I I I I IIITI I
i M 62 8 P
K EO -8,3150 -g+5332
‘ EM -e6134 - 7021
; ED -« 065 ~e D066
4 ESO ~e2566 ~e2%51
3 EtJ=L-172) ~9.4ua] -9.8322 ~9.800
‘ EtdzL+y72) ~“Re6783 AT =915
SHM 62 4D
EO -4 ,3894 ~4,6807
EM -ell12 -.1807
ED ~«M038 - 0033
ESO “0[1285 -+03%59
EWJ=L-172) ~8 46199 -4,%2724 -u,780
EtdzL+1/72) -~4.,4774 ~U,7929 @@ =e---
SM 62 4 F
€0 -elt332 ~e1687
EMm '00155 - 0202
ED —.0009 "o"J'L‘OT
£SO -.0022 -~ D00
Etyz=L~-172) —sU58Y -«2017 ~e2517
EwJ=L+1/72) -l -.1807 0000 ===
SHM 62 S5 S
EO ~1.2776 -1.,4328
EM ~e6098 -e5772
ED e35u2 «33290
EtL=p) -15332 ~1.6761 -ls434
SM 62 S P
EO ~o676¢ -e0627
EM -.0937 -e0926
ED -+0009 -+ 0008
£SO -e(1385 -e’3B2
EtyzL-172) ~s8482 =1.00225 ~.B880
EtJd=L+1/72) -e7327 -s9179 0 me=ee-
SM 62 6 S
EO -e1409% -el94u
EM -+0259 -s05us8
ED « 0150 o315
gtL= -el518 e 2170 -
LA AL SRR E RS RS RS S A RS A TR SRSl 22 R Rl Rl R R Rl Ry b e e sy
EU 63 1 S
£0 ~1674 4952 -168U,4751
EH ‘528.6273 —SZH.Pll’l
ED bu,ne37 Y2N,ETTY
E(L=0) -1799.0588 ~1TERL 61012 -1784,075
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE

T T Yy Y L L e Y I PP T T 2
EUVU 63 2 S .

EO -247.6202 -265.4223

(4] =~TDe5756 -T1.9564

ED 43,4710 BUY 49765

E(L=0) -274.7244 -29244022 -296.077
€U 83 P

EO =232,6462 =25147557

EM ~11.7744 ~11,8477

ED -e8584 -el1626

ESO ~6e9776 ~T+2303

EtJ=L=-1/2) ~25902342 -27842266 -28C+100

EtJd=L+172) -238+3014 ~25645357 ~2564500
Ev 63 S

EO =51.6535 -5Te8342

EM -13.9984 -15,8278

ED Bo+2656 93518

g(L=0) -57.3863 -644¢3102 -664187
tU 63 P

€0 45,1749 ~51.8874

EM -207323 ~-3.1847

ED -¢0467 ~¢0326

ESO -1e2217 ~1.4443

Etu=L~-172) ~50e3973 ~57.9933 ~-59,340

EtJ=L+172) ~4607322 ~5346604 -54,45¢0
Eu 63 1]

€0 -32,3817 -40.,8803

EM -eb6U472 - 8699

ED -eQuB2 -«0201

ESO ~-e1580 ~e21u48

EtJd=L=-172) -33,5511 4244147 82,690

E(J=L+1/2) ~32+7611 ~41,3407 -81.,600
Ev 63 S

€0 ~10e9343 -11,1u483

EH '3.“119 ‘3.8067

ED 1.98%91 22105

E{L=0) =123571 ~12.7445 -13.,237
EU 63 P

€0 ~8,6400 ~-8.8845

€M ~e6629 -o 7603

ED -s0069 -.0071

ESO ~e2767 ~«3189

E(J=L=-172) -9.8632 ~1De2897 ~1C.440

EtJy=L+1/2) ~9.0321 -9.2330 ~94450}



3

JEU 63

EU 63

EU 62

Eu 63

EU 63

AR KRR R R R R R SN RS R TR Rk AN A RN R Rk ok kol Dk ko

6D 64

4

ENERGIAS DI

189

INLACE SEGUN PNDTENCIBL ANA'ITICO

Y SEGJN POTEMCIAL AUTOCONSISTEMTE

0

£SO
EtJzL~172)
EtJ=L+172)

EO

EM

ED

ESO
Etu=L-~-172)
EwgzL+172)

€0

ESO
EtyczL=-172)
EtJzL+172)

S
EC
EM
ED
E(L=g!

S
EO
EM
£ED
E(L=C)

POTENCIAL
ANALITICO

-4,5761
~elSU1
-e00U1
-e0310

~4.8273

“§.6723

~e4337
~e(171
’00010
~e0124
~elibly
~olifft e

~1.2042
-+6509
«3778
~15773

-e6852
-+ 1000
~s0010
-eOu09
-e8680
~eTU453

'01“17
~N267

Q1154
-+1530

-1730,8566
-562,0439
430.9805
-1362.9200

=256 ,597¢%
~75.4573

464394101
-285.6612

POTENCIAL

: AUTOCONSISTENTE
B Y L L s R R ey

-4,2950
-,1978
-o 2035
-e(1392

-$.2149

-f.0189

-+ 1804
‘00232
-+un8
"?03“
~ecllEUM
-~ lou2

-1.,4684
‘.6]61
«3561
~1+7284

-+£€805
-.0989
-.C039
~eJUQ7
-1e0617
-+%396

~e196¢
~e 0572
PRk ]

-e2207

~1741.4578
~£59,0293
4yg,.16u7
~1852.3224

~275.6531
-76,8295
4n,21e%
-3Ju,.46u4]

VALORES

EXPERIMENTALES

-14176

~leu7.320

~307.990
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ENERGIAS DI EINLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL

KEERRER LSRR AR RRRE SR RERE AP ER R RN RAAR AR G R kR RS X SR P kR AR REE R AR FE S S R
GD 64 2P

EO ~241.4101 -261.7089

EM ~12.6174 -1246658

ED -eB8996 -el714

ESO -T+4725 ~T«7520 .

E(J=L-172) ~269+8721 -290.,0501 ~291.600

E(J=L+1/72) <247 4546 ~266¢7941 -2664300
6D 6% 3Ss

EO -53.,6829 ~60e5138

EM -14.9109 ~16+9969

ED 8+7998 10.0395

E(L=0) =59+7940 ~6Tet4712 -69+165
60 64 L 4

£EO -47,0168 -54,48227

EM ~2¢9180 ~3,4297

ED -e0897 -¢0346

ESO ~1¢3032 -1+5586

E(J=L~-172) =5245909 ~61.0082 ~624100

EtyzL+1/72) ~48+6813 -5603284 -560800
6D 64 3 D ‘

EO -33,77ns4 ~43.1428

EM ~e69U6 -o9U421

€D -.0517 -.0215

ESO. ~e1696 -e2332

Ety=L-172) ~35.0295 -h4,.,8060 -4 4,800

EqJdzL+3/2) ~34,1815 ~43,6400 -43,600
6D 64 4 S

EO ~1147539 -11.8327

EM ~3es6u430 -4,1105

ED 241230 243857

E(L=0) -132739 ~13.5575% ~-13.825
GD 64 4 P

£0 -9,3872 ~944936

EM ~e7104 ‘-8252

ED -+0073 -« 0076

ESO -42962 -e3U66 .

Ety=L-172) ~10.6973 ~11.0196 ) -1C.600

Etu=L+172) ~9.8087 -9¢9798 ~G+4960
GD 64 L]

EO -541731 -5 43595

EM -e1668 -e2176

ED -e 0042 -e0038

ESO ~eD336 —eQU22

EtyzL=-1/2) ~S5eltuu9 -Se7108% ~-5e184

EtJ=L+1/2) ~542769 -S48945 = —ee--



¢
4
TR R R R R AR R Rk Rk DR R Rk R RN Rk p A A SA R AR ARk d A bk kR Ak X R

Piatadtiese =)

6D &4

60 6u

60 64

6D 64

- GD 64

ENERGIAS OI

©o19

Y SEGJN POTENCIAL AUTNHCONSISTENTE

4 F

£SO
EtJ=L-1/72)
ElJd=L+1/72)

5 S
EO
EM
ED
gE(L=0)

5P
EO
EM
ED
€S0
Etd=L-172)
EtJ=L+1/72)

€0

EM

EOQ

ESO
Etizt-172)
EtJd=L+172?

6 S
EO0
EH
ED
EtL=-0}

PITENCIAL
ANALITICO

~eB8427
~.0191
--Gnlﬂ
o027
~e«8736
-055“7

~1.45809
~e7611
24016
~1.9004

~+8979
-el2u2
-e¢0012
-+0508
~1e1249
~e9725

~-+0D715
-.0030
~+0001
-«00D6
~s0764
~eD734

-e1543
-e0345

« 0200
‘-1688

POTENCIAL

AUTOCONSISTENTE

~e1986
’00281
‘nECl"
R UL Y4
-esbusS1
~e 4157

~1e6227
-o6890
«3580
-1.%9137

-«3968
’01135
= Qu1n
'.0"63
-le20u9
~1.0645

-+1770
-+5106
-+ 00202
-.0020
‘-1939
-e1828

'12093
~eDE62
« 0283
~e2373

INLACE SEGUN POTENCIAL ANA JTICO

VALORES
EXFERIMENTALES

~1e323

AL R R AR R RN E R AR SR R R R AR DA A A D KRR A kR T RS R e A ke Sk vk g

TB 65

-1787,594)
~598,.7686
4S58,4130
=1927.9497

-266,6486
-8N., 4608

4y .4814
~297.6280

-1797.9785%
-594,6779
UT6.665T
~191%.9917

-28%,3819
-81,9401
51e¢183%
-316.1185

-1908,249

-32C.190
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE

RERRKRERRREEE RN RS RR AR RE R R ARSI RR AR R g hh kAR AR A E RN KRR ERE SRR AR R R R E &
TB 65 2 P

EO -251e¢1364 =-271.1668

EM =-13.4576 -1345235

€D ~-1.0311 -¢1803

ESO “Te9645 -Be2U56

EtJz=L=-3172) -28145541 ~301.3614 -303.400

EtJ=L+1,2) ~257 466006 -276e6246 . ~2764300
B 65 I g

EO ~55,9331 ~62¢6365

4] ~16.1480 ~18+2228

ED 9e5267 107575

E(L=0) ~62¢5504 -70.1014 ~T72¢364
7B 65 3 P

€0 -49,31171 - -5644007

En . ~341763 -3,6878

ED ~e0530 ~e0366

ESO ~1.4159 ~166683

EtJz=L~172) ~55.,1782 ~63.4617 -65900

Et(Jz=L+}3/2) ~50.9305 ~5844568 -59¢300
1B 65 3 0D

EC -35,6219 -44,8571

EM -e7682 ’1.0192

ED -e0579 -e0228

ESO -el1870 ~e2511

EtJzL-172) ~37.,0090 ~46e6524 -4 60900

EtJ=L+1/72) -36e0740 ~4543969 -45,700
T8 65 & §

£0 -117647 ~11.9994

EM ~3.9403 -4 4,4009

ED 202945 25525

EWL=0) -13.4310% ~13.8478 -1he.634
TB 65 & P

EQ ~943229 ~9¢5912

EM =eT7716 -o¢8861

ED ~-«0079 -o 0B 0

ESO ~e3206 -e3703

E(J=L-172) ~10.7436 ~1142259 ~11e430

E(J=L+1/72) -9.7818 -10e1150 -10e500
7B 65 4 D

€0 -4 ,97y5 ~543260

EM ~el828 ~e 2349

ED ~e00U8 ~e 041

ESO ~e 0366 ~oQUE3

EtyzL~-3/2) =5.2719 ~5¢7039 ~S5ellQ

EtJzL+1/72) ~5.0889 ~Lell724 = eeee-



ENERGIAS DZ

' 193

POTENCIAL
ANALITICO

POTENCI AL
AUTOCONSISTENTE

INLACE SEGUN POTENCIAL ANAIITICO
Y SEGJN POYENCIAL AUTQCONSISTENTE

VALORES
EXPERIMENTALES

TERER R AR R R R Aok Rk ok Rl R o R K o ok ok ok R K B o

18 65 4 F

€SO
Ety=L-172)
EtJ=L+172)

TB 65 § S

1B 65 S5 P

ESO
Ety=L-172)
E(J=Ley/2)

T8 65 ¢ S

EtL=0)

LA R AR T S d 222l R ARt Rd iR R iRl Rl Rl Rttt it il sl Rl s sl R

Dy 66 1 s
EO
EM
ED
gwL=0?

DY 66 2 S
’ EO
€M
ED
gL=m)

oY 66 2 P
EO
EM
ED
ESO
EtJzL-1/2)
E(JzL+1/2)

“eyuul
~«0209
= 0012
-+0029
-e4777
-JU57y

~1.3605
~eTHDY
4291
'106715

-e7039
-e1137
-.0011
—oNtlUbH
~e9115
~eT7723

~e1u3s
~+0285

« 0165
~«155%

-1844 2186
-636.7375

UBB.EE29
-1992.2932

C =213 ,2650
~85.97013
52.8577
=306.3776

-257,6690
-14,4325
~1.0727
-B+5237
-290.239¢
-264,6218¢%

-+1983
-e0297
=« 20110
-+.00u3
-02“62
—-2161

-1,5382
~+5980
RO
~1.8332

~a5148
~ell20
-+ 2010
—-C“'lﬁﬂ
~1.1198
~«9818

-eD(9
~e €29

»N363
~e2275

-1858+8214
~632,395%
50€.687%
~1985+,5294

~298.2088
-87,5827
Su.53186¢
-321.0729

-283e¢6519
-14 Tpue
~e1927
~8.ENST
-31ce.158¢
-289.,7417

“elln

LS T NAL

-1977.819

~332.664

-31<.500
-28 €800
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL
(232 22 2222222 21 Nl 2T R 1 IR T I 2 s 2T P T TI RS ST 2230222332233 322222230
DY 66 3 S
EO -55,3641 ~6642435
EM -17.0192 ~-19,8287
ED 10.0332 11,6658
- EWL=ZO) ~62.3501 -74,4064 ~7154269
DY 66 3 P
(] 48,3462 59,9349
EM -3,3548 -4 ,0809%
ED -e0564 ~¢0395
ESD -1.4937 ~148162
EtJ=L~-172) ~58,7448 -67.6877 ~67.700
E(JzL+1/72) =50,2637 ~6202391 -61:600
Dy 66 3 D ,
EO -34 ,3050 ~h8.3477
EM -e8133 -1,1866
ED -+0621 ~e 0249
ESO -¢1983 ~e2762
EtusL-1/72) -3547753 -5043878 -48.,970
EtyzL+1/72) -34,7838 ~49,0068 -47.600
DY 66 & S
Eo =11.0199 -12.6861
EM =3,9534 -4,8738
ED ) 243017 248194
E(L=D) ~12.6716 -1447405 -15.290
pY 66 4 P
Eo ~Be5544 +-10.1981
EM -oT859 ~e99T73
ED -e¢0078 ~e 0089
ESO -e3186 ~e%122
E(J=L~-172) ~9e¢9653 -12.0287 -12.200
ElJ=zL+172) -9.009s -10.7921 -1GC.800
DY 66 & D
EO 441737 ~SeTTU42
EM -e1737 ~e2759
ED -+0048 ~e D046
toe £SO ' -¢0350 ~+0528
EtJ=L=~-172) -4,4568 -6e2131 -54660
EtJyzL+1/2) -442818 -Se9U91 -
DY 66 &4 F
£o -e0313 ~e3177
EM « 0000 ~e0396
€D «00Q00 ~e{(M013
£SO <0000 ~o 0056
EqJ=L=-172) -+0313 ~e3810 ~ell?7

ErJzL+1/2) -.0313 ~eTu18  ==-=-
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ENERGIAS DI

T 195

Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISTEMTE

POTENCIAL
ANALITICO

POTENCTIAL

AUTYOCONSISTENTE

INLACE SEGUN POTENCIAL ANA!IITICO

VELORES

EXPERTHENTALES

(AL AT 3231 R 2Lt SRR f RSN TREa ittt T T2 2222222 st sttt lsd

DY 66

DY 6¢

DY 66

s S
EO
EM
ED
ElL=0O)

€ p
Eo
M
ED
E£so
EtyzL-1/2)
E(J=L+172)

& s
Ec
€M
ED
Ew=-0)

-141507
-e6T739
«3008
-1,4338

EEELLD!
-e1952
-+0009
-+0389
-e7180
-e6013

-+1360
‘00262

o 0152
~el470

-1e5937
~e7145%
e8120
-ie.8962

-e9665
-el127
=e (10
-o DUED
~1e1722
~1eC342

= 2870
'-0790

e USS
~ec®05

~2316

Rk bk kA R Rk ko R kR kR kA bk kb AR Rk ko kb kR A ko h btk & oy

HO 67

HO 67

HO 67

HO 67

1S
EO0
EM
ED
E(L=0

2 s
Eo
EM
ED
E(L=D

2 P
Eo
EM
ED
ESO
Ety=L-172)

EtJzl+1/2)

Is
Eo0
EM
ED
E(L=0)

-1904,359¢6
~575.6944
51842990
~2p61.7550

-286,1916
-91.3390
56.17610
~32143550

~27Tp.1548
-15.3229
-1.1389
-%.0599
~3008,.,7364%
~2775567

-60.2211
-18.511%

10.91218
-~6T7.2305

-1915.1380
~6712531
53g.0202
=2J4843629

~306.0327
-92,88461
58.0124
“340.91%3

-291.3023
-15,X743
~e199U
~9eX608
~325.E096
~297.5092

~6Te%ETOL
-20.8781

177142
~TE.149%

=2045,110

~345,u60

=327.900
~2%¢.800

~THell7
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

. POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL
AR R KR BAFREER AR RN A R kR RN R kR RN R R ey *'*.“.“*"‘**"““*"*““‘
HO 67 3 P
EO -53.,0710 -6140630
EM -3.6664 =84,2479
ED -e0626 -+ 0810
£SO -146290 -1.9171
E(J=L=-172) -60.,0580 -69+1861 =70+700
Eg(J=L+172) -55,1710 ~63.4348 -64,010
HO 67T 3D
£0 -38,8498 -48,9819
EM ~e9033 ~1+1869
ED -e0662 -e0258
€S0 ~e2194 -e2919
E(yz=L=-172) 4064775 ~51+0703 ~51.140
E(JcL+172) -39.,380% -49,6108 39,700
HO 67 4 S
EO -12.5817 =12+8625
EM -4.5112 ~540562
ED 206241 209293 ’
E(L=D) ~149,4688 ~14498%4 -16.032
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HO 67 S S
EO ~1e4153 =1.6075
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIJN POTEMNCIAL AUTOCONSISTENTE

! POTENCIAL POTENCIAL VALORES
5 ANALITICO AUTOCOMSISTENTE EXPERIMENTALES
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gtL=0) ~21390.7511 ~2116,0947 -2112,.790
ER 68 2 S
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Yy SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
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INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGJN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE
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S
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGSN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES

ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
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EM -109.6760 -111, 364
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
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ED -¢0106 ~-+0108
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Etyz=L+1/2) ~11.7023 -12.1584 -12.610
Ys 70 & D

Eo ~5e9623 -6e8236

(4. -e26B4 ~e 3084

ED -+0068 -+ 0057

ESO -+0531 ~e0679

EtJy=L-172) -6e3968 -6+9814 ~T:240

EtJ=L¢1/72) -641313 -6eb6419 -6sT60
Y8 70 4 F

E0 -el 369 -e2176
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ED -+0020 -+0017
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£EM -¢9957 -e9321
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Yy 70 S P

€0 -eT4g9 ~e9973

EM -e1528 -s+149¢

ED -+0014 -e 0012
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Lty Tl 1S
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANAYITICO
Y SEGJN POTENC]IAL AUTQCONSISTENMTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIPENTALES
TAREEERE SRR NR AT AL R KA AR A R R AR E AR E RN A A IAT RN T IO R AR R U IR S F B S HE SR I F &

AU T 28
EO -312647852 -349,68397

EM ~116.5191 -118,1297
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EM -19.6666 -19,6383

ED ~144950 ~e2416

£SO ~11.6014 -11,9859
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EtJd=L+y1/2) -319.3606 -341.907¢ -335,910n
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EO -69,0866 -TE.2799

EM ~23.8N44 ~2T7,.,pu33

€0 14,0007 15.9301

E(L=D) -T8.8903 “B8%, 392} -91.598
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M ~4,7699 -5,5872

ED -e0792 ~¢ 2808

ESO -2:1089 -2.5D54
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EtJz=L+y172) ~63.9380 ~T4,2665 ~T4.42n
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EM ~1.2091 -1,582) -

ED -+0897 -+ 01325

ESO ~e2928 -s2889
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£0 -1%,778) -14,9201
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ED 3.253D .80 T4

E(L=D}) -17.2016 -17.6972 ~1E,6D8
LV 73 4 P

£o -~11.8821 ~12.0890
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ED -.0109 -.011‘4
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL
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EO -1.0112 ~141330
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ENERGIAS D= INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCI AL VALOPRES
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

. Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPIRIMENTALE
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Y SEGJUN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE
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~-331.,867¢
~2243043
~1e6424
~1349313
~381.67T712
-3“205832

-75,1407
~26.9618

15.8488
~8642537

-66,88569
-5,4307
-+0908
~2+395%
=77.199¢4
~70.0129

'5002890
~1.3952
-ell6E
~e3371%
~52.8022
~51¢1166

-16,6605
~-6+6588
I.8618
=~192.4575

~13.5849
-1.3405
-e(1124
-e5499
-16.0376
-14.,7879%

-3713.2¢€24
-132,5n10

B2+.6727
‘QZIQQP“7

-356.8910
-220732
-elCU8
-13.8630
-4y e1550D
=365« 7560

-gu,ul63
=30,5797?

18,0011
=96.9949

“T€e9994
’6.3111
-+ 0562
~2¢9398
~89.0462
-80¢526°%

~63,2844
~1.8114
~e0362
- By
-6Cek358
-64e.2128

~16.,4905
-7,4%8)
4,316
~19.657D

-13,4672
-1.5536
~ellc8B
~s8U3]
-1643198
=14,42905

~uz2s%.48]

~“4nN9.478
=36 3.300

=9 0,575

-9 <800
~BLeT0l0

-65.930
-6 X.800

~2C.812

-17.098
-14.,890
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISYENTE EXPERIMENTALE

BB AR EEE R RN AR AT RE LR R KR RN R R R R R gy kS PSSR R RE RS REE R SRR RE kR
TA 73 4 D

£0 -7.9817 ~840109

€M -e3395 ~ 4405

ED -¢0077 -+ 0069

ESO -e 0669 -e0856

E(J=L-1721) ~Be5296 -8.7151 ~84900

E(JzL+1/2) -8e1951 ~B+28T1 ~Bel8b0D
JA 13 &8 F

€0 ~1.7098 ~1.0267

EM ~e0U54 -o0770

ED -s0027 -« 0024

ESO ~¢0063 -e0111

EtJy=L-172) ~1.7831 ~141505 -,990

EtJ=L+1/72) =1.7390 ~1.0728 -e920
TA 73 5 S _

EO . ~242912 -242300

EM -1l.4832 -142556

ED +8330 7217

g(L=01) - =2.9014% -247639 ~24611
TA"73 5P

€0 ~1353¢8 -143878

EM ~e2504 -e2157

ED -+0021 -+0017

€SO ~+¢1006 -+087S

EtJzL=-372) ~1.8073 ~1.7802 ~1e650

EtJzL+1,2) -145055% -1e5177 ~1e360
TA 73 S D

EO -+«0888 ~s2303

EM ~-e0D1lun ~+0238

ED -+0003 -« 0004

£SO -«0027 -+ 004y

Ety-L=-1/72) -elll6 ~e2677 -e221

E(J=L+172) -+0981 -e2457 @ ===
TA 73 6 s .

EO -e1778 -e2462

(2.} ~+05%0 ~el136

ED «0340 ¢ 0653

EL=O0) ~e2028 -¢2945 === ====-
[ E3 R332 23 R 22 223 R R R A2 P LR 3121022223 22232 2233212282
W 74 1S

EO -2343,8458 -2355.7829

EM -1005.2020 -998.8035

ED T71.9720 830.5046

E(L=0) =2577.0758 -2554,.,0818 -2556.480
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SNLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE

PITENCIAL
ANALITICO

POTENCIAL

AUTOCONSISTENTE

VALORES
EXPERIMENTALES

EE IS 2 S P TEE 222 R 222 R AR R IR TR AR R R R RS T TRt RS SRS 22 sttty

74
‘W TH
"
voTe
v oTu
vooTe
T

EfL=0)

p

EO

En

ED

ESO
Ety=t-172)
EtJ=L+1/2)

S
Eo
EM
ED
E4L=-D)

ESO
Ety=L-1/2)
EtJ=L+1/2)

Eo

EM

ED

ESO
Ety=L-172)
E(uzb+172)

EOD

ESO
Ety=L=-172)
Etyuzt+172)

~360.5877
-138.3947

84,9709
=414,0115

-342,8008
~23.4425
-1.7082
-13.8138
~39545791
-35441377

~“T7Te¢6573
~2B.5990

168042
~89.,4521

'69-2181
-Se7T770
~e0961
~245U52
-80.1816
~T25460

-52.,2010
~1eU941
‘ollZl
-e3608
=54 ,8906
-53.0866

~17.3727
-T.0532
4.0828
~20.2371

-14%,2165
~1.4235
'00130
'05831
-16+8192
~15.0699

-385.1491
-140.121¢

B7.,4092
~437.861%

-36845116
-23,3792
-elT69
-14,2019
~42N.°626
~377.9569

-8T7.5477
-32.458¢
19.0985
-100,5078

~T79.9787
-€.7132
~e0591
=2.0078
~-9247666
8347432

‘5509621
~1¢9356
‘l3382
-« 4730
~69+7549
~66.9899

=17.3849
-T.9838
4,5092
=2047195

14,2397
-1.,6606
-a2135
~e 6639
~17.28)¢€
-1%.2299

-44u,e88

~424,409
-37%.000

~1013.693

~94,700
-8 3-90“

~6E4BQD
~66.800

~21.879

-18.090
~15.660
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTYE EXPERIMENTAL

AEEBRERASENBEARREBRE R A RE A SE XA SR RN R G AR AR R R RER AR IR g Rk Rk
W T¢ G OD

EQ -Bo.y500 -8e6231

EM ~-¢3625 -e44753

ED ~«0081 -«0070

ESO ~e0T18 ~-e0918 .

EtJ=L=172) ~9.03u48 -943812 -9.,500

Etd=L+3/72) ~Be6778 ~8s9222 -%.050
N T4 o F

Eo -1.9454 ' ~1e¢3732

E" -.0“86 -00871

ED ~e0029 ~e 0027

£SO ~+0068 ~e0124 )

EtJ=L-172) ~2.0241 ~1e5126 ~1.360

E(J=L+172) ~19765 -1.4258 -14250
W 74 5 S

£0 -2+4823 ~244195

EM ~1e5672 -1¢3937

ED . «9001 + 8006

E(L=0} -3.1458 ~3,0128 -2.831
W T4 S P

EO ~1.5024 -1.5287

EM ~e2763 Y413

ED . ~+0023 -« 00019

ESO ~el108 -«0987

Etu=L-172) -2.0026 ~1.9725 ~1e720

EtJ=L+1/72) -1.6702 =1.676% -1e360
W T8 S D

Eo ~el252 -e2693

EM -+0252 -+0306

ED -+0005% -« 3004

ESO -.0047 -e 0057

E(J=L~-172) ~el650 -e3174 -e221

E(JzL+172) ~e181% -¢2889 === 0meeeme
W T8 6 s

Eo ~el1864 ~e2528

EM ~ept88 ~e1237
. ED « 0396 « 0710

E(L=0) ~e2156 -¢3055 == =eme=-
122 22233332 21202 R 3 R ST R R 2 2222222 12 R 2222 2 R 22 R R Rl
RE 75 1 S

EO -241p.6797 ~-2422.65041

EM -1360,6065 -1D053,.,8254

ED 8915.,4678 BUY4,5747

E(L=0) -2655.,8184 =2631.9048 ~26344220
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ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL
ANALITICO

POTENCIAL

AUTOCONSISTENTE

VALORES
EXPERIVMEMTALES

TR RN R R ARk R R R A AR R A KRR AR A RN R DR ARk A d kR kN g kR

RE

RE

RE

RE

RE

RE

75

75

75

75

15

75

75

2

S

E©
EM
ED
E(L=0)

£50
EtJsL-1/2)
E(JzLe1s2)

ESO
EuzL-172)
Ety=Le+gs2)

Eo

EM

ED

ESO
EtyzL-172)
E(J=L+3/2)

EO
EM
EO
F(L=D)

ESO
£(J=L-172)
E(d=L+ys2)

-371.9165
~146.4278

89.9031
~428,4412

-353,9262
-24.8417
=1.7750
-1446315
~40%9.8059
=365.9114

-80,1963
-30.3163

17.8062
~92+70064

-T71.571¢
-belYyly
-e1015
27026
'83.2191
-7501119

-54,1356
-1e5991
-¢1201
~e3859
-57.0125
-55.0830

-18.,0756
-Tel634
443233
-2162157

-14,8184
-1e509¢
“cﬂ]}b
-e6175
175966
~15«¢7441

-I97.u028
-148,097%

92.7683
-453,1320

~3g0s50u49
-24,7269

~+2895
-15,03233
435,5679
390,4980

-90,8310
-34,4378

20.,25€3
105.0125

-8X.1075%
~7.1359

-« 0620
=2.1545
~J6.69064
-87.1109

-6P.8077
-2 40645
-« 432
-e50D82
-T244250
~69.9040

~1841798
~B 5169
Ue9153
-21.,7814

-14.,9909
-1.,7780
R L
~e731€
12,2464
‘16:0516

-46C,380

436,430
~337,17%

-107.,760

~98.5T0)
AT ALl

~Tle6300
~69%9.800

~22.970

~1G.0480
~164350
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

PITENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL

P22 23R 222 2822 RSt Rl Rl gl I e i s i P YETT RS2 R E2 222223228223 22221
RE 75 & D

EO -8,9078 ~9.2100

EM ~e3862 -¢5138

ED =e 0094 -+0079

ESO -+0760 -+0991

EtJy-L~-172} ~9+5314 ~-1D0.0286 -10.070

EtJy=L+1/72) -9.1514 ~9¢5331 -94560
RE 75 &4 F

EO -2.1671 ~16987

EM -+0518 ~40982

ED -¢0031 -+0030

ESO -e0072 ~e¢0180 .

Etu=t.-1/72) ~242508 ~1+8559 -1+730

EtJ=L+1/72) -2+2004 ~1e7579 ~14650
RE 75 S S

EO =2+6729 -2+5645

EM -1e6942 ~1e¢5233

ED 9767 e8746

E(L=0) -3.3900 ~-3.2132 -3:050
RE 75 S P

£E0 ~1.6520 ~146322

(3] -es30D27 -e2704

€D -»0025 ~e¢0021

ESO ~e1212 -«1089 .

E(J=L=-172) ~2:1996 , -2¢1225 -14690

Et(J=L+1/2) -1.8360 -1.7958 -1.2%0
RE 75 5 D

€0 -el1T42 -e2946

4] ~s0387 -+0358

ED -eDOD7 ~+ 0005

ESO ~e¢0065 ~e 0066

EtJzL~-1/2) -+2291 -¢3507 ~e150

Ety=Le+1/2) -e1966 ~e3177 habaliatedd
RE 75 6 S .

EC ~-21958 ~e2598

EM ~+0801 -e1320

ED D461 e0757

E(L=0) ~e2298 -e3157 -
(32 X3 T PR RS2 1R R 1R i Rd R s R 22 2R 22 R R S22 2222222 QL2222
0s 76 1 S

EO -2478,1035 -2490.4734

EM -1117.998¢6 -1111.,1365

ED 86D.0178 B9D.4967

E{L=0) =273640843 ~2711.1132 ~27164285
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANBLITICO

s Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE -
; POTENCIAL POTENCIAL VALORES
§ ANALITICO AUTOCOMSISTENTE EXPERIMENTALES
By T L L e L L P L) 2
0S8 Te 2 S
EO ~384,1123 -409,8319
' Em -154.6132 -156.4151
3 ED o8 .9378 975420
? E{L=0) -443,7877 ~468. 7060 ~476,842
0S 76 P

EO -365,79%64y ~392.6585

EM ~26.2463 -26,14937

€0 -1.8627 ~e30024

ESO ~15.4554 ~15.8774

Etuz=L~-172) ~424,8162 ~450,8564 ~4585,404

EtuzL+1/2) -378.4500 ~40T.2242 -299,7(11
0S 76 S

EO -83,5403 -94.1614

EM ~32.2387 -3&,5048

ED 18,9181 2l.86560

gEtL=0) -96.8609 -109.1998 -112.114
0S T& [ 4

EO "7"'07373 -86+2859

EM -6e5u54 -7.5789

ED ~+1067 - 651

ESO ~2.8775 -2,7898

Ety=L=-1/72) -8TelUbu -100.7095 ~102.660

Etd=L+31/2) ~78+5119 ~9De5501 ~71e«3B0)
0s 76 D

€0 -56,9531 ~71.6978

EM ~1.7155 -2,2002

ED ~+1268 -eQu2u

ESO ~el130 -+5370

Etyzt-172) ~6D0,0D35¢ -71565514 ~Tu.680

EtJ=tL+1/2) ~57T+96R6 ~72.8664 ~T2.070
0s 76 S

EO ~-1R,9889 ~19.0707

EM -8,0108 -9,070%

ED 4,6383 £e22X28

EWw=0) -224+3618 =22.50CR7 ~-24,085
0S 76 P

EO ~15.6572 ~15.7970

EM ~1e6282 ~1e%2Uu

ED -.0148 -.01151

ESO ~e66N8 -¢T8729

E(J=L-172) -18e629¢ ~19.2743 -2C.110

EtJzL+1/72) 1646352 ~16.9316 ~17.250
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ENMERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL
REFETERRE AR R AR RS AR A AR I F R AR RE SN SRR AR SRR IR R KRRk N Rk
0SS 76 & D
EO -?.5“05 ~9.8500
EM ~el221 ~+5537
ED ~«0101 ~-«008%
€S0 -e(1828 -e106686 .
EtJy=L=-172) -10e2212 ~10e7319 =104660
EtJizL+1/72) ~-9:8072 -10.1989 -1cepl0
0sS 76 & F
EQ ~2+5245% ~20726
EM -+0595 -¢1100
ED ~+0035 -¢D033
ESO -e0D83 ~eD156
Ety=L-172) =26207 -242483 -1.912
Ety=tL+172) ~2¢5626 -2+1391 ~34839
0s 16 S S
EO -28377 -247315
EM ~1.8387 -1.6718
ED 10595 « 9594
EL=o ~3e6169 -3e4a39 ~-3,089
0sS 76 S5 P
EO ~1e773% -147535%
EM -e3319 -+3008
ED ~¢0027 -e0023
ESO ~e1326 ~¢1210
Ety=L=-1r2} ~2e3734 ~2e2986 -2¢133
EtJd=L+1/72) ~19756 ~149356 ~-1.690
0s 76 5 D
EO -+207s ~s3268
EM -eDU20 ‘ -.DU26
.ED ~+0008 -« 0006
€SD -e0078 -¢0078
Ety=L=~-172) -e2737 ~¢3934 —————
EtJzL+1/72) -e2347 ~s354 =0 eeeeo
0S 76 & S
EO -e2015 -e2650
£EM -e0876 -2 1406
ED o504 +CBDO
E(L=0) -22387 -e3250 @ mem=-
(22312222 822 22 22 TR IR 2R 2 R R 22 Y s R R i I R N R SIS 22 T ]
IR 77 1 S
EO -25u45 ,5214 -2559,2311
EM -11717.7320 -31170e7667
ED 0542748 93862751

gi{L=0) -2917.9786 =27917227 -27984.€51
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INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJIJN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE

POTENCIAL
ANALITICC

POTENCIAL

AUTQCONSISTENTE

VALORES .
EXPERIMENTALES

it*‘*“‘#*#‘*“i.###t‘#O*i‘&**ﬁ****‘*#‘#t###ttbt#*‘t#t#ttt**ttﬂti##t*#ttw

“IR

IR

IR

IR

Ir

IR

77

77

77

17

77

77

3

ESO
EtJ=L=-1/2)
EdJzLe1/2)

S
€0
EM
ED
EL=0)

p
E0
€M
€D
£SO
E(JsL=1/2)
EtJzLeys2)

(2]
EM
ED
ESO
EtJ=L =172
EtJ=L+3/2)

S
EOD
EM
ED
E(L=D)

[4
EO
EM
ED
£SO
Etd=L=-172)
Etuyz=Le1/2)

~396+3290
~163,2052

100e2237
~459.3105

~377,742
~27.7258
~1.9Uu15
-1643219
-940.,0353
~391.06896

-B6,5818
-38,2696
201046
~100.7468

~-17.60717
'6.9770
-e1159
-3.0628
-90.8262
-8le6378

-59 ,4886
-1.8423
-ell22
~el433
~62.8030
-60.586%

-19.5756
-B+5522
4,9494
-23.,1784

-164,1544
-1.,7450
-.0154
~e7112
-19.3372
~17.203¢

-422.4641
-165.001

102,9299
~48U.61U43

-405,0140
276140
~e¢3158
'16-767“
4660790
-416.1768

~97+5634
-38,66]13
22.72717
11,4970

-89,5131
-8, QU1
-+0683
-3.593¢6
-1p4.8300
-94.T492

~The6562
-2,3626
EIAL L Y
~e57132
~T847573
-~T%.9008

~19.5876
-9 ,6529

5.5667
=24,0748

=16+6279
20297
".JJ.C-Q
-08329
~203393
=17 .840¢

~u9 2 425

471,540
~41z.400

-11¢€.718

-1D€6.560
-921.800

"77.8’”
~715%050

=25.372

=21,220
-18.200
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE

BEEEFERE R ERE BB SR RE R AR S R AR AR AR R SRR G g N A N KRR PR R AR SRR AR R DRk Rk
IR 77 & 0O

EO -9,.,8619 ~10.5130

En -e8568 - 45965

ED -«0108 -«0089

£SO ~+0893 -ell47

EtyzL-172) =10.5974 ~11.4625 ~11.870

Etd=L+y3/72) -10.1509 -10+8890 -1ge85D
IR 77T & F

EO -2.5802 24693

EM -s0664 ~e1226

ED -+0039 -«0037

ESO ~eQUO%2 -¢0174

Ety=L~172) ~246873 ~2¢6652 -2.320

E(J=L+3/2) -246229 -2e5434 =2¢210
IR 77 S S

E0 ~2+8411 ~2.8983

EM -1.9333 -1e8297

ED 11133 1.0694

E(L=D) ~346611 ~3.6786 ~3¢529
IR 77T S P -

Eo -1.7541 -1.8704

EM -e34B2° -+3331

ED -+0028-. -¢0025

ESO . ~e1388 ~+1338

Etd=L~172) ~243827 ~2e4776 -24320

EtuztL+1/2) ~1+9663 -2¢0762 ~14880
IR 77T SO

EO -el1715 ~e3592

EM ~e0U4D3 -+0u99

€0 ~+0008 ~+0007

ESO ~eD075 ~« 0091

EtJ=L=-3/72) ~e2351 ~o8371 -l 7

E(dzL+1/2) -el976 -e3916 0 ==
IR 77 &6 S

EO '01976 -¢2704

EM ~e084Y3 ~elu92

ED o QU8S «(855

E(L=0) ~e2334 -e3343 0 e==--
FEEEREERAERPRERE R AR R E AR AR N R B R AR I AR AR AR SR KN Rk Rk SRRk Ny W ok
PT 78 1 S

EOD -2515,8)54 -2628.8045

EM -124044657 -1232.8237

ED F49.3210 988403086

EtL=0) ~2906.9601 -2B72.6336 ~2882.635
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANA_ITICO
Y SEGJIJN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE

B T T,

{ POTENCIAL POTENCIAL VALORES

ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
S EEN AR AR R R R AR R AR R AR AR AR R g AR RS R T kb kA kb A AR R A S k%
PT 78 2 S
: €0 ~408.9761 ~435,1892
v EM ~172.0588 -174,1000
$ ED 105.6681 08,5384
EtL=) ~475.3668 =500.,750C¢ ~51r.277
%Pt 78 2 °P
3 -39p.0322 -417.4482
EM ~2902423 -29,1482
ED ~2+1369 -+2295
€S0 -1T.2074 -17.6934
EtJ=L~172) ~45548262 -4B2+3127 ~UB B
EtJzL+1/2) ~4 04,2040 ~u29,2325 ~u25,20
PT 78 3 S
EO -90.1657 -100.9237
EM -3643535 -4C,9106
€D 213232 28,0042
EWL=0? ~105.1960 ~117.,7%921 =121.269
PT 78 3 P
to -81.0100 -92,7386
EM -Te4176 -8,7251
ED ~e1217 ~e0T15
ESO -3,253u 240066
EtJzL-172) -95.0561 -108.5u8u -111.300
EtJ=L+1/2) -852959 ~97.528¢% -97,2n00
PT 78 3 D
EO -62,5381 ~775715
EM -1.9697 -2,4913
£ED -e1499 ~e QU89 )
€S0 -4 734 -eHUT2
EtyzL-172) 6640779 ~81.,9313 -EC.970
EtJ=L+1/72} -6347109 ~T8.8953 ~77.990
PT 78 4 S
€0 -20.6349 ~20.8174
EM -9.1672 —lU.ZbBﬂ
ED S.303¢ fe9184
E(L=D) ~24,4991 -2%167T0 -2teb22
PT 78 4 P
€0 -17.1169 ~-17.3709
€M -1,8791 -2.,1663
ED -«0165 -e0168
' ESO ~e7643 ~oBET78
E(JIL=-1/2) -20.,5411 ~21.359¢ ~-224350

E(JzL+1/2) ~1B.2082 -10.6¢€62 -19.e80
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POVENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
(22223 X33 2233 2 2R R I e R 21222 P eI RIS 2228233 2 2232232 0212
PT 78 4 D
€0 ~10e6338 -11.0868
EM ’ -el1984 -ob420
ED -+0107 ~+0095
€S0 -e0D970 ~el1232
E(J=L~-172) ~11.8337 -12.1079 -12.170
EtJzL+372) «10e9487 -11.4919 -11.550
PT 78 4 F
EO ~3,0730 -2+7762
EM -e¢0761 ~e1362
ED -¢0043 -e00KO
€S0 -e0105 -¢0193
E(J=L-172) -1,1954 ~2+9936 -2.720
EtdzL+1/72) -3.1219 -2.8585 ~2¢570
PY 78 5 S
£0 ~3,0638 “2¢9572
EM -241115 -149905
ED 12153 1.1411
E(L=D) ~3.9600 ~3.8066 -3.751
PT 78 S P
E0 ~1.9263 -1,8903
EM -¢3854 -e3649
ED ~e0031 -+0027
¢ ESO -e1533 ~elli62
Ety=L~-172) ~2.6214 ~2+5503 -2.830
Etd=L+y/2) ~201615 -2+1117 -1.870
PYT 78 S D
EO -.2299 -03097
EM -.0518 ~eD0535
ED -+s0010 -+ 0007
ESO ~e D096 - 0098 '
Ety=L-172) -e3115 -9 3933 -e 7Y
Etd=ztezs21} -e2635 -~e3443  ee---
PT 78 6 S
EO ~e2061 ~e2504
E" ‘-0956 ‘013““
ED 00550 0770
E(tL=0) -e2467 ~e3078 —————
[ E 122 223322 2282 223 Rt a1 R {20 22 i 2t 2 2SR s 2222 1223 1233284
ag f9 1 s
EO -2586,1349 -2699.1160
£EM -1304.9897 -1296,7961
ED 999,2093 103946577

EILZD) -2991.9153 ~2956¢2500 ~29684311
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: ENERGIAS DI EINLACE SEGUN PDOTENCIAL ANALITICO
i Y SEGJN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE

: PITENCIAL POTENCI AL VALORES
: ANALITICO AUTOCOMSISTENTE EXPERIVMEMNTALES
BAEERE AR RRE R Rk AR AR AR R R bk b kA g R R AR TR bk kb bk ek ek 8

AU 79 2 S
; EO -421.808¢9 ~447.9219
f £EM ~181.3646 -182.377u
€D 111.15932 114,2693
E(L=0) -492.,0142 ~516.948730 ~527.769
]
EO -4p2,5408 ~429.8847
£M -30.8311 -3r,647>
ED -2¢2379 -e3435
ESO ~18.,1384 -1846580
Ety=L-172) ~4T71.8866 -49¢.1874 ~EDU.9T0
EtI=L+1/2) ~517.4714 -442.2194 -4328.200
AU 79 S
EO -93,7370 ~104,3591
EM ~38.5461 -4, 188
ED 22.6046 25,384}
E(L=0) ~109+6585 ~122.1578 -125.939
AU 79 P
€0 -84 ,3827 -9640072
EM -7.8832 -8 ,9947
ED -e1277 -eD7HE
£S0 ~3,45483 -4,0232
Etu=L~172) ~99.3022 -113.1231 -115.830
EtJdcLe+1/s2) ~8R¢9393 -101.0535 ~1pnCce860
Ay 79 ]
€0 -65,5645 -801e5157
EM -2.1056 ~2.6)R8
€0 -e1581 ~e 491
ESO -'5055 ~eS5UIE
EtJzL=-172) 693447 -85+1150 =B u,240
EtdzL+y/2) ~66eR172 -Bl.8960 ~81.120
Ay 79 s
€0 -21.6104 -21.8u6u
£En -9.8038 -10.9125
ED 56689 6.,2893
E(L=0) -25.7453 -26J4696 =2 T1.909
AU 79 P
EO ‘1709967 -18,3087
(4] -2.0184 ~2.3078
ED ~.0'178 ~.Q177
ESO ’08196 '.9"59
Etu-L~-172) -21.6719 -2245260D -23.680
EtJdz=L+172) -19,2131 -1¢,65883 -20.080
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ENERGIAS DI EZNLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EYPERIMENTALE -

LR S22 R L2 2 R Rt R Rl i I 22t PTYTTR TSRS TR 2222222022222 23]
AU 79 4 O

EO ~11.3254 ~1148469

EM -e5416 ~e6876

ED ~e01227 ~+0101

ESO ~e1051 -e1322

Eto=L-172) ~12.1950 ~12e9u12 ~124940

AE(J:LQI/Z’ -11+6695 ~12.2802 ~12.280
AU 7% & F

EO -3.488D -3,2581

EM -+0862 ~e1487

ED ~+0049 - 0044

ESO ~¢0119 ~e0213 )

EtJzL ~3/2} ~3e6267 ~3eU564 ~3.200

E(d=t+172) -3.,5434 -343473 ~3,050
AU 79 S S

€0 ~3,2398 -3,1008

EM ~242805 -2¢1538

ED 1.3118 162341

E(L=0) -4,2085 -44,0205 ~3.971
AY 79 S5 P

EO . -20578 -1e9920

EM -s4202 -e39863

ED ~+0033 ~¢0029

£SO ~¢1668 ~e1586

Ety=L-1/2) ~2¢8149 ~2.7084 ~2.650

E(J=L+172) -2¢3145 ~2e2326 ~14990
Ay 79 S O

EO -e2711 ~e 3424

EM -+C608 -o0588

ED -+0011 -+0008

€S0 -+0112 ~e 0107

EtJ=L=-1/2) -¢3666 EEL LD -s110

EtuzL+1/72? -e3106 ~e3806 @ 0===--
AU 79 & S

EO -s21l8 -e2717

€M -e1041 -e1510

ED «0598 20864

E(L=0) ~e2561 ~¢33863 -——-
2233322 2323 33 FI 21 2SRRI R ES S E 2R3 2 2222223222382 22 222 22123 12 R3] ]
H6 80 1 S

EO -2757,6011 -2771e2228

M =1371,9771 ~1364419p8

ED 1050.7233 109362943

E(L=0) =3n78.8549 =30h241192 =30554755
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ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POVENCIAL AUTQCONSISTENTE

POTENCIAL
ANALITICO

POTENCIAL

AUTOCOMSISTENTE

VALORES
EXPERIMENTALES

B ER R R Rk R AR RS RN KRR O IR R A RN R e RSk ok dook ol ke X

. HG

A R

" HG6

HG

HG

HG

HG6

HG

eg

80

80

80

8D

80

eD

2

S
44
EM
E£ED
EtL=)

P
£E0
EM
ED
£€so
Ety=L=~-172)
EtJzL+1/2)

EOC
EM
ED
EwL=0)

(344
E(J=L=-122)
EtJ=L+372)

€0

EM

ED

ESO
Etu=L-172)
EtJz=L+3/2)

€0
EM
ED
EIL=D)

£SO
E(J4=L-172)
EtucL+y/72)

~43541353
-190.,9523
117.0472
=509 .0u404

-815,527y
-32.4775
-2¢3337
~19.1034
~388.5454
~831.,2352

-97.,6821
-40.8340
23.9420
~114,5741

-88,1671%1
~-8.3689
-e1299
~3.60640
-103.9939
~-93.0019

-69,0009%
~2e2471
-s1662
-+5389
-73.0309
~7063264

~22.8906
-10.5083

6.0728
-2T«3251

’1901773
-2+1740
~eN387
‘08812
-2%e1324
-2044988

-461.5801
~19342517

120,4505
-534,7813

-443,2788
-32,4093
~¢3582
~1Y.6619%
~51%.3701
~456,%pu4y

~108.185%
-45.7078
26.8470
-127.0457

~20,6875
~9 557
-«078¢%
-4,42605
~117.8439
-105.0624

~-8l.9318
‘ccB!DT
~eNS17
~e6841
~BB.PU6S
~85.4260

~2248798
-11.5928

65767
~27.7959

-19,257¢8
-2,4623
-« 01RE
-1.006%
-22.7513
-2C.7318

-545,640

=5224470
-uS51.700

=130C.977

~12Ce57N
-104.700

-87,698
-8u,388

-29%9.417

-ZU.890
=2C«991)
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISIENTE

POTENCLAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
(23222 LR R T I 2 21 R Rt R IR 2R3 3223 PSSy S SIS 23222 YR 222 04
H6 80 4 D
EO 31243103 ~12.6307
EM ~e5911 -eTU1lH
€D -.0136 -e0107
ESD ~e1143 -el417
E(J=L~-172) -13.2579 ~13.8079 ~13,940
Eed=L+1/2}) -12,6864 “13,0994 -13.240
HG 80 & F
€O -4 41906 -3.7851
EM -+0987 ~elb61
ED - Q054 ~o QD47
ESO -e013% -e0234 N
.E(JSL-172}) ~443487 -4,0495 -3,787
E(J=L*3/2) “442542 ~348857 ~3,640
HG BD S S
Eo -3.5531 ~343985
EM -2.5080 ~243602
ED 14418 163516
E(L=0) ~4.6193 ~444071 ~Ne812
HG 80 S P .
EO -2+3118 -242360
EM -s8695 -.““26
ED -.0037 -+0032
£SO -.1859 ~e1768
E(J=L~-1/2) -3,1568 ~3,0354 -2.918
E(J=L+172) 245991 -245050 -2.132
H6 80 S O
€O -+1875 ~el572
EM -sD772 -.0752
ED -.0014 -.0010
ESO ~s0141 -e0137
E(J=L-1/72) 5084 -e5745 -e257
E(J=L+172) -oli379 - -e5060 ———
HG 80 6 S .
EO ~22258 ~s2B42
EM ~.1243 -e1741
ED 0714 ¢ 0996
E(L=0) ~e2787 -e3587 -———
(2222133232233 R 1R Rt A RS IR TR 2238 TR 22 28222 22223223322 YSR 222202 ]
TL 81 1S
EO -283),D304 -2844,7228
£M -1441,9175 -1u33,955)
£ED 11057565 1149,3593

EtL=gr -3166.1914 ~3129+3188& -31u5.021
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTNCONSISTENTE

ST

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIPMEMTALES
B EERRE TR Rk Rk kN A P RO R R e kPR R kR R G R e ER R I kI SR
;TL B1 2 s
5 | 4] ~-547,3287 “475,3¢637
EM -201.18%4 ~20%,4459
ED 12343162 126.8024
E(L=0) ~52541929 -552.31132 -564,319
81 2pP
EO -427,5350 ~45647979
EM ~34,2699 -34 145
ED -2.4138 ~e X734
ESO -20.1492 -20.,7783
Ety=L~172) -504.,5171 -532.P731% -S54 455
Et(d=L+172) ~444,0695 ~470.5382 ~465,.,810
L 81 3 S
Eo ~-100.%159 -112.1064
EM -42,9925 -48,2725
ED 25.1980 28,3489
gEtL=0} -1318.2104% -132.0300 -136,199
TL 81 3 °P
EO -9D.6987 -102,4514
(4.} -8.8306 -10,1091
ED ~e1367 ~e 0820
Eso ’3‘8626 "‘05178
E(J-L-1721 ~-107.3912 -122.8781 -125.,608
EtJd=L+3/2) -95.8034 -109.1247 -108.,700
TL 81 3 O
EO =71.0570 -87.4010
EM -2+3823 -2,982n
ED -e1754 ~e0583
ESO ~e5712 ~e72719
EtJyz=L~172) 753283 ~9246210 ~91,370
EtuzL+3/2) -72.8722 ~88,9815 -RT7,680
TL' 81 4 s
EC -23,8p52 ~24.,1074
EM ~11.0181 -12,%110
ED 6+3664 7.08R3
E(L=0) ~28,4569 -2%9+3261 -31.,108
TL 81 4 P
EO -20.0067 =20, 7907
EM -2.282 ~2,6223
ED -e0194 ~e196
£SO ~e92b4 =1.0745%
Ety-L-172) -24,1572 -2%4182¢ ~28&4550
EfJ=L+172? -21.%840 ~21.9591 -22+390
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
BRE AR R AR AR KR EEREER R BE RS AP A NE RN BN G gk R AR RSk R X R R R RRR RS KRR R KK
TL 81 & D
EO -12.9628 ~13.5882
EM -sb214 -37958
ED -+0182 -e0114
ESO =e1202 ~e1524
E(dzL~1/2) «13,95%90 ~144852¢8 ~14,970
Ety=L+31/72) -13,3580 ~14,.0906 -168.190
TL 8% 4 F
EO -4 ,5859 ~444716
EM -e1024 ~.1827
ED ~+00S7 -+0051
ESO -e0141 -+0258
E(JzL-172) -4 47504 ~4e7626 ~h,890
EtJsL+172) -446517 ~4.5820 ~%,34p
7L 81 5 8§
EO -3,8980 ~3e7612
£eM -2.7086 -245687
ED 145566 18704
E(L=0} -5.0500 ~4,48595 ~5.,038
TL 81 S P
| 4] -2.6D52 ~2e5477
EM ~¢5140 -40878
ED -+0D039 -¢0035
ESO -¢2033 -s1952
Ety-L-172) =-3.5297 -3.4294 -3.680
E(JzL+1/72) -2+9198 ~248438 ~2+790
TL 81 5D
EO -,5557 ~+6585
EM -e0933 -.0904
ED -s0D017 -e0012
ESO ~e0171 ~s D104
Etd=L=172) ~-e7020 -e7953 -e590
E(J=L+3/s720 ~eb 165 ~«7133 -el80
TL 81 6 S
E0 -e2898 -e3525
EM ’0160) "02305
ED «0919 «13220
E(L=0) ~¢3180 -e4513 = —e-=-
TL 81 6 P .
R EO . ~e1248 -a1772
EM -e 0096 -e0242
ED -+0001 -«0002
ESO ~+0038 =097
EtJzL=-172) -elt21 -«221D = eme--

EtuzL+3172) ~+1307 -+1919 ————
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL AMALITICO
Y SEGIN POTEMCIAL AUTOCONSESTEINTE

POTENCIAL POYENCIAL VALORES
ANALITICO " AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
. AR R R R R Rk Rkt ek kN R kR kR R pa gk ke ket kR Ak Sy kA
- PB 82 1 S

EO -291,5999 -2912.,4584

EM =1514.4267 ~-1506,0380

E£D 1162.,7)43 120742338

E(L=0) -3255.3123 ~3217.2626 -2226,1001
PB 82 2 S

EO -460,1046 -4892.2368

EM -211.7781 -213,9794

ED 129.81563 137.3624

gL=01 ~542.06604 -569.,853¢& -583,219
PB 82 2 P

EO -%4g,3048 ~4706e3953

£EM ~36.1229 -35,983n

ED . -2.50192 -, 2808

ESO ~21.2307 ~21.2666

El4TL=-1/72) ~521.1583 “hS0.Y4eDX =55 80,900

E(JzL+172) “45T.5062 “Be4, 635 ~479,Xnn
PB 82 3 S

EO -103,.5701 -11642729

EMN -45,2820 -52,9284

ED 2645312 2990134

E(L=0) -122.3209 -137,01989 -141,604
PB 82 3 P

€O -93.6536 ~107.2617

(4] -9.3202 -10,6828

ED '.1“8“ ‘.0557

ESO -n.07‘8 ~Ua,T7T06 -

EtJy-L~-172) -111.2658 =127.57104 -13C.680

Etd=L+y1/72) ~99,080u -113.25%9¢ ~112.770
PB 82 3D -

£0 -73,5559 -930.9157

EM 2452617 -T.1602

ED -+1847 ~e (1569 -

£SO -«b61S5 -e7709

Ety=L~-172) -78.0838 ~96.HU56 -95.090

EtJzt +172) ~75.0563 925911 -91.340n
PB 82 4 S

EQ -24.,%44y] -2F <3545

EM -11.5972 17,0603

ED Set97¢ TeS169

giL=0 =29 .8437 ~30.8979 ~32.873
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL

Iy L R T F Y Yy T T I T T T LT T e e P P YT EYETTTY
PB 82 4 P .

EO -21.0560 -2145522

EM 28067 -2.7917

ED -+0202 -¢0207

£SO -e9739 -1.1821

E(J=L=-172) -25.4307 -26.6488 ~28.090

E(J=L+1/2) -22.5090 -2342225 -23:720
PB 82 4 D

EO ~13.8276 ~18,5759

EM -e6S5T7 -eB8532

ED -+0150 -«0120

ESOD -sl272 ~21631 )

Ets=L-172) -14,.8819 ~1549304 ~154990

EtJ-L+172) -14,2459 -15411499 -154190
PB 82 W4 F

€0 ~-501807 -£.1895

M -.1083 -¢2004

ED -+0060 -¢0056

£SO -e0149 -e0282

E(u-L-172) -5e3546 -5,5083 -5.260

Etd=L+172) =5.2503 ~543109 ~-54070
PB 82 S5 S

EO -443381 ~8,1362

EM -2+9486 ~2¢7910

ED 1.6937 1.5970

€Lz ~545930 ~-543302 -5e442
PB 82 S5 P

EO -249865s -2+8706

EM -s5679 ~-.5363

ED -+0003 -+0038

ESO ~e22044 -e2142

EtJyzL~-172) -4 40075 ~3.8391 ~3.860

E(J=L+172) -3.3343 -341965 -3e160
PB 82 S D

EO ~97958 ~eB8633

EM -e1128 -.1067

ED ~+0020 -¢0014

ESO ~¢0206 -sJ193

Ety=L-172) -e9724 ~140293 -eB09

EqJdz=L+1/72) ~eBEOH -e3328 -e 735

[

PB 82 6 S

EO ~+2875 -+4158

Em -e2156 ~e2912

ED 01237 1664

EWL=0) ~+3794 ~e¢8436 -e11D



!
3

POTENCIAL POTENCIAL VALCRES

. ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
Sk kR g kb kR A R E AN E I A h D kA AR ke R ek kR Ak Rk
.PB B2 & P

EO ‘01352 -e 8B

£EM ~.0138 -.0241)

(1] -.{110L =~ o002

ESO - 0054 -+ {0136

EtJ=L~-172) ~v1599 -e2701 -y (037
: EtJ=L+172) -o1u37 -e2293% -----
I Iy T Ty T I T T e T Yy
Bl 83 1 S

EO ~297842199 ~2992+2455

EM ~1589.,6387 ~-1580.,3787

ED 1221,.,5598 12664572

EWw =0 =334642988 =330k, 16T71 ~X328. 700
BI 83 2 s

EO -473,1268 =50%e1566

EM ~222.80U47 ~224,8557

ED 13645815 Jud, 2883

EIL=0) =559.,3500 ~SBTe2U0 -b1Z2.928
Bl 83 2 P

EO -452.,93p8 ~4py D34y

£M ~38.0536 -3T7.8pB2

ED -2.594n -e 445

ESO -22.3571 -22+.9191

Ety=L-172) ~53842926 ~56840853 -577.620

EtJ=L+1/s2) ~471.2213 -499,1280N ~49 3,800
81 83 3 §

EO ~-106,7831 -120.0820

EM ~u7,.6824 -53,6758

ED 279169 31.58022

E(L=01 -126,5486 -lu2.256¢ 147,046
BI 83 3 P

£0 -96,6683 ~111.1134

EM -9+83U6 “11,2774

£ED ~el158%9 -+J895

ESO -4,2926 ~Se(1163

EeJ-L-172) -115.2040 -132.512%9 -135.,940

EtJ=-L+172) -102.3662 -117e8640 -116.820
BI 83 1 p

EO -76.1169 ~QU He&TS

EM ~246793 ~2,7455

ED -eloUug - (1895

ESO -.£U418 -eE128

E(J=L-1/72) ~80.9164 -10021039 ~08.,840)

EtyzL+}/2) =77.TUT4 -9t 2uk9 -94,BT7Y
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITIO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE IXPERIMENTAL

EARERRB R AR IR RR N R AR AR R AR RN R A gk e kR Rk kAR R KRR RNk R R kg
BI 83 4 S .

EO0 -26,1077 ~2646317

EM ~12.1921 -13,8398

ED 7.0388 7e9618 _

E(L=D) -31.2610 ~32.5097 -34,528
BI 83 4 P

EO ~22+1298 ~22+7393

EM =2.5349 -249676

ED -«0212 ~e0217

ESO -1.0245 -1.2088

Ety=L=-172) 2647349 -28.1462 -29.640

EtJ=L+172) =-2346614 ~2845198 ~24,970
BI 83 4D

£EO -1%,7159 -1545890

M -26951 ~e913y

ED ~+0157 ~+0127

ESO ~e1344 -el1737

El(J=L=-1721) -15.8299 ~17.0362 ~17.060

E(Jd=L+172) ~1541579 -1641677 -16.180
BI 83 u F

£EO0 -54,7927 ~549373

EM -e1143 ~.2190

ED -~ 0064 ~e 00160

ESO -+0157 -¢0307

Etd=L=~172) ~549762 ~6+2851 =5.990

E(J=L+172) . ~5.8663 -6.0702 -5,810
BI 83 S5 §

Eo ~44B8D93 ~4,5219

£EM ~3+1967 ~-3.0276

ED 1.8355 1e7314

g(L=0) -6+1705 -5.8181 -5,883
BI 83 S P

E0° -343999 -3,2039

EM ~e6238 -+5885

ED -«0046 -es0041

ESO ~e2861 ~e2339

E(J-L=-172) ~8,5203% ~4,26u43 -ue300

EtJ=L+1/72) -347822 ~3+5626 -3.420
BI 83 S D

€0 140741 -1.0830

EM -e1325 'le“l

ED -+ QU223 ~e016

ESO -e0242 ~¢0223

EtJ=L=~-172) -1.2815 -1.2756 -e9%0

EtdzL+1/72) -1.18605 . . -lelbl] “e919
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Y SEGJN POTEMCIAL AUTOCONSISTENTE
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EtJd=L+1/72) ~9.0293 -10e767 e=-==
RA B8 5 S

€0 ~T.447S -t.9e41

EM -4,5278 -4 ,4597

€0 25945 254848

E(L=0) -9,3808 -£.,8790 ~Se34(
RA 88 &5 P -

E0 -5,7700 -8.3722

£M -.9236 -,9091

ED -.0064 - D050

£SO ~e3623 -.3897

EtJyzL=-1721 -Tel246 =7.0067 -7.350

Etd=L+1/2) -643377 -%,9276 ~%,631)
RA 88 S D

EO , -2.8509 ~2.6747

EM -e2337 -e2322

ED --0038 ’.0“28

ESO -elili2l -eJU13

E(d=L=-1/72) -7,2156 ~2.0338 ~2.500

E(J=L+1/72) -3,0U36 -2.227Y emee-
RA 88 6 S

EO ~+8709 ~1.05036

EM -.8E26 -,7915

ED 4934 459

£(L=01 ~le2u3} =1.3912 -1.618



240

ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISVENTE

POTENCIAL POTENCIAL VA{ORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
EEREREERERERERE AR RR R RE R RS AR ER R R QAR AR LR AR REKA RN ER AR AR KSRk bR bk ki
RA 88 6 P
EO ~e40}) ~-eb430
EM ~e¢l1294 -e1321
ED ~-+0009 -+ 0009
ESO -+ 0504 ~e0519
E(J=L~172) -e6712 ~¢8798 ~e699
E(J=L+172) -e5200 ~eT28) = meee-
RA 88 T S
EO -e1202 ~e1661
EM -+0400 ~e0881
ED ¢ 0229 +0502
EC(L=0) ~e1373 -+2040 L
I I T I Y Rl N Iy e PP P R P s R a2
AC 89 1 S
. EO ~3946 ,8266 -3462.2181
EM =2101.8396 -2089,%091
ED 151943422 167541843
E(L=0) =3929324D -38T6.9429 -3925,451
AC 89 2 S
EO ~556,2465 -592.,8971
EM ~298.4158 -299,6789
ED 182.7810 18645246
E(L=0) ~671.8813 ~T059514 -7294533
AC 89 2 P
EO ~534 9440 -572.0694
EM ~51.2997 ~5D0,5971
ED ~3+5625 -e5091
ESO -30.0611 -30.7298
EtJzL-172) ~549.9284 ~-6B4,6352 ~701.690
Etd=t+}172) -559.7451 -592.4458 -583.58¢p
AC 89 3 S
EO ~127,49u1 ~146+6336
EM 64,4414 -12,73%6
ED 376387 426291
giL=0} ~154,2968 =17647361 -183,%926
AC 89 3 P
EO ~11%,2080 -136+6992
£EM -13.4658 -15,4110
ED -e2152 -e1150
ESC ~-5.8431 ~6 48491
EtyzL-172) =14145752 ~16%.9234 -171.200
EtJ=L+172) -124,0459 -145,3761 ~143,730



ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES

AR AR O Rk AR Rk p kb bk S ke h Rk gk kR bk h ok ko dok ok ook ok kR
AC 89 3 D

E0 -93.0083 -118.2641 -

Em ~3,781% -4,eu22

ED "02799 "c0777

ESO -e9027 -1.1281

Etu=L~172) ~-9947778 -12€6.3683 -123,910

Etu=L+1/,2) -95.,2643 ~120.7278 ~1168.360
ACc 89 4 s .

€0 ~33,5320 -35,5799

EM ~1642276 -19.,2886

ED 9+34R] 11,1318

EtL=0) -40,4115 -43,8367 ~46,661
AC B9 4 P

Eo -29.0021 -31,1213

E" ’3l“”83 '“02279

ED -+0266 -e 01290

ESO . -1.3692 -1.7168

EtJ=L~172) ~-35,1754 -3e,8210 -31G,710

Ety=L+172) -31.0678 ~-3X.6718 -32.720
AC 89 4 D

£o0 -20.4462 -22.9037

EM -+9509 -1,3507

ED -e(209 -e 2176

€S0 -+1831 -e25%2

Ety=L~172) -21.9673 -25.02379 ~2U,820

Ety=L+}72) -21.0%518 -23.7614 -23,u9y
AC 89 U4 F -

EO -9, T817 -11.6389

(4] -¢15%0 -.J586

ED ~+0089 -« 0090

ESO -e(214 -+0500

Eq(JzL~-172) -10.0012 -1242065 -11.,729%

EtJzL+1/72) -9+8514 -11.8565 = o—----
AC 89 5 S

EO -8.14%u =Te5325

EM -4,83%4 -4,7992

ED 27722 cel374

ECL=D) 1042166 -Q.594u ~1C,001
AC 89 5 P

£0 LTI PR -S.PEUZ

EM '.99“6 ‘-9861

ED -.D[‘67 -eQ0BY

ESO -+3895 ~¢ 3896

EtJyzL-1/2) -R,1964 ~TelSED ~7.920

Et(J=L+1/2) -7.0279 —EeH872 ~6,140



TH 90 2 S

ENERGIAS DI

242

INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

£50
EtJzL-1/2)
E(J=L+1/2)

ED

ESO
EtJ=L-172)
E(JzL+1/72)

EO

EM

€D

ESO
E(JzL-172)
EtJ=L+1/2)

EO
EM
ED
E(L=0)

EO
EM
ED
E{L=0)

Eo
EM
ED
E(L=0)

POTENCIAL
ANALITICO

-3.3756
~e2580
~-e QD42
-eQU468

~3.7782

-3e5442

-1.0835
-1.0349

5917
-1¢5267

~e5932
-e1691
-.0011
‘oObS?
~oBP4B
-e69717

-e0669
-¢0031

«0000
-+000S
~«0715
‘00690

~e12%8

-eDUuBs
«0277
-¢1506

-3528,4990
~219T7.8286

1594,9812
-4331.3464

=570.9664
-312.7011

191.5483
~5692.1192

POTENCIAL

AUTOCONSISTENTE
L R P R g R e e L L P e I e

-3.0709
~92586
-«0030
~e0US9

-3.4702

~3.26407

-11958
-,50%0
«5175
~31¢5871

‘.7506
-el1572
-«0010
-s0617
~1.0322
~eB8871

~e1731
-+018¢
~+0002
-+0033
-e2018
-+1853

-«1781
’01027

¢ 0585
-e2223

~354348176
-218%5,4185

175147279
'3977.5“82

-60846240
-312,7520

19543679
=727.0081

VALORES

EXPERIMENTAL

~2.94%0

- -

- -

-—— -

- -

- .-

FEERERRRRRRAE R AR A RS R B RE KRR RN AR S E LSRR RNk R AR kR g Sp W2

~4031.939

-752.769
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTEMCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES -

L I N I T I s T T T T T T T Y
TH 99 2 P

EO ~S549,4989 ~58T 5037

EH -53:8118 '53.3097

ED '3'6851 -e5282

[3¢) -31,522% -32.1882

E(JzL~172) -570.,0408 -T08. 4180} -724,100

EqJ=L+172) 5754733 ~6llge8530 -599.,400
TH 90

€0 -131.1892 -1514369%94

EM 676741 ~T6e3459

ED 3945145 4U,T7374

E{(L=Q) -159.3u488 18245779 -19(.546
iH 90

EO -119.7130 141,273

EM -18,1732 -16,1976

EO -22254 -e1197

£SO -belluy ~Te1941

Etu-L-172) -1a6.4002 -171.%808 -177.649

Etd=L+3/2) =1279673 -150.3985 -148,80uU
TH 90

£0 -96,.,0877 -122.5384

€M -4,0006 -4 ,R933

ED -+31R0 -.0E1N

€S0 ~+9543 ~l.1878

EtJ=L-1/2? -103.2692 -131.0731 128,400

Etd=L+3/2) ~98.4977 -12%.1341 -122.5%20
TH 90

EO -34,8319 ~37.220%

EM -16,9838 “20.4E30

ED 9.7803 11.7uus8

E(L=0) ~42,0354 45,9286 ~-48,905
TH 90 14

EO -30,2079 -32.8770

EM ~-3.572¢ ~4,4735

ED -eN279 -+ 2304

ESO -f.u231 -1.8142

EtJ=L-~-172) ~3b.6THE 40,8193 ~4 24950

Ecdz=L+1/2) ~3243753 ~35 3667 -3%.600
TH 90 D

EC -21e4S64 24,2680

EM -+9993 1,370

€D ~s0}218 -« 185

ESO -s1922 -ec?12

E(uzL-172) ~23.080) =2645371 -2€.250

E(J=L 372} -22.0931 -2%.1811 ~24,890



244

ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL
L3I RIS 222222 2 R 22 2 1 IR R I i YT RISt 2231222233223 212222}
TH 90 4 F
E0 ~10.6471 -12.7334
EM ~el628 ~-+3868
ED ~. 0094 ~+0096
£SO -e0224 -e0538
EdJ=L-172) ~10.7089 -13.3450 ~124650
EtJ=L+172) ~10e5521 ~12+9684 -12+320
TH 90 5 S
' EOQ, -B,7825 -8.1001
EM -5.1361 ~5,1559
ED 249411 209395
E(L=0) -109775 -10+3165 ~10.663
TH 950 S P
EO -5¢9986 ~6¢3955
EM ~140617 -1+0671
ED -.0071 - 0D69
ESOD -e4153 ) -e0210
E(J=L=-172) ~84.8980 ~843115 ~84420
E(J=L+1/2) ~7¢6521 -740485 ~64690
TH 90 S5 D
E0 ~3,8504 -3,4670
EM ~e2804 -e2856
EOD . ~s0Q0US -+0033
ESO -+05D8 -e0507
E(J=L-1/2) ~44.28T77 -3,9090 -3,490
EtJzL+3/2) -4,0337 -346555 -34,240
TH 90 & S
EO ~1e2938 -143311
EM -1.19u1 ~10319
€D 6823 05872
E(L=D) -1.8056 -1e7758 -20206
TH 93 6 P
EO ‘07535 -«8501
EM -e2059 -e1832
€D -.0013 -e3012
ESO -e0799 -eN718
EtJ=L-172) -1.1208 ~141781 -1.800
EtJ-L+1/2) -+8811 -e9627 -1.580
T™H 90 6 D
EO -e0867 -e2027
EM -+0115 ~eD2u6
ED -.0002 -.0n0N3
ESO -.np20 -e 43
E(J=L=~1/2) ~e104Y -s2u05 - 107

EtJ=L+1/2) ~o0oul “e2190 0 eeess



TH

BRE R AR RNk kA F A ke ko kb ke kb kb ok ok ek gy

PA

PA

PA

PA

PA

PA

90

91

91

9?1

91

o1

7

1

ENERGIAS D:

245

INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGJN POTENCIAL AUTQUONSISTENTE

S
EO
(4,]
ED
E(L=0)

S
EO
EM
ED
ELL=0)

ED

ESO
EtJzL-172)
EtazL+1/72)

£S0
E(JzL-1/2)
EtdzL+1/2)

EO

£EM

ED

£50
£(J=L-1/21
EtJzL+1/2)

POTENCIAL
ANALITICO

~e«lu08
-¢0609

2348
~¢1665

-3509,83168
=2297.2781

176601637
-“4140,9312

-586,11339
-327.0164

200.3357
-7T12.81u46

-564,2916
~56428U46
-3:8270
-32.9684
-590.3400
~591.4348

-135,5387
~7T1.2111
41.5769
-16541729

-123,8766
-14,9355
-e2341
64707
-151.987¢
-132451755

-99,9053
-4,2300
’-3155
~1.0081
~107.476¢
-102.4361

POTENCIAL

AUTOCONSISTENTE
L L L Y Y Y L Y L T e Y T T T 2

'u1872
—.1153

« 0656
-e2369

~362t.01006
-2284.,1725

183D0.8698
-4079.2133

-624.1724
~328,3268

20444227
-748.0785

-602.7684
-5%5,%1D01
-«5476
-3X.,6988
~T726e2237
-625.1273

'155.7712
-80.p%10
46,9214
~1BE 9408

~145.5114
-17,0150
~el245
=7.5524
=177.7%57
~15%.298%

-126+.4764
_5.109!
-« DBY4ES
-l.28020
~13%,4600
~129.,2100

VALORES

EXPERIMENTALES

-41uCet12

=T76.0044

’7“6095[’
-615,2840

-197.,3u44

~-183,890
-153,u80

-132.770
-12¢€.560



246

ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL

EXEESERER AR R ER A A RN R Rk R AR A AR AR C R R gy *:&‘mr#tttt#t‘tq#tttm&#tt#ttt
PA 91 4 S

EOD -35,885¢g ~38.4931

EM -18,0807 -21,5782

€D 124085 1243809

g(L=0) ~43,5577 -47,6904 -51.,000
PA 91 & P

EO -31e.1521 -33e8552

EM -3,8186 -4,7288

€D -+0296 -.0318

£SO -145296 ~1.9158

EtJzL~172) -38.0595 42,4474 -45,000

E(dzL+1/2) ~33,4707 -3647000 ' =3T.u20
PA 91 4 O

EO -2241852 -2502632

EM -1.0798 -1,5270

ED -s0237 ~e 0195

ESO -e2070 -.2878

EtJdsL-172) ~23.9097 27673} -27.320

EJ=L+1/2) -22.8747 ' -26.2301 -26.030
PA 9} 4 F

£0 -10.8544 -13.4551

EM ~el834 -o162

€D -+0107 -.0102

£SO . ~ep252 1 - , —«0578

EtJzL-1/2) 1141493 -1%41127 -13,64%0

EtJ=L+1/2) -1De9729 -13.7081 ~13.230
PA 91 SS

EO -8,7964 -842943

£EM -5.4231 -5,5077

ED 3.3040 31,1387

£(L=0) -1141155 ~10.6633 -11.398
PA 91 S5 P

EO -6,9702 -645378

EM ~1.1224 -1.1450

ED -+0075 -.0073

ESO -e4382 -.4511

EtJ=L~-1/2) -B89765 -845923 -84199

E(J=L+1/2) ~7+46619 “7.2390 2 em=--
PA 91 S5 D

EO -3,7508 ~I.511%

EM -e2966 -+3106

ED -e0D47 -.0N36

£SO -e0535- -«J549

EtJ=L-1/2) -442126 -2.9974 -3.45¢

EtJzL+1/72) =3.9451 =X,7159 = e==--



247

ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE

PITENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCOMNSISTENTE EXPERIMENTALES

EREREEIRR AR RN RN E R R SR AR PR AR RN IR e R R R RN N e A G Rk ARk kR
PA 9y S5 F

EO ~«3190 -e2663

EM -+0382 -+ 0271

ED -+0C12 -, 3008

ESO = QDY E -s 45

EtJzL-172) -«3768 -el222 0 ===

Etd=L+1/2) -.3446 -e2907 00 mee=-
PA 91 6 S

Eo -1.1869 -1.2861

EM -1.1830 -1,p488

ED 06757 «5965

E(L=0) ~l.69U42 ~l.7384 = e=---
PA 91 6 P .

EO -.6590 -B0S7

EM -e1973 -,182%

ED =.0013 . -.0011

ESO '1075“ "071“

EtJzL-1/2) -1.0104 -le.1321  meee-

EtJ=zL+372) -e7832 -e9179 0000 me=---
PA 91 60D

EO -.0690 -e1789

EM -«0'044 ~e D216

ED ~.0001 -« NJ2

ESO -+QU08 -eJ038

ElyzL=-172) -e0759 -e2121 mmme-

EtJzL+172) -.0719 -e¢1931 00 —=-e-
PA 91 7 S -

EO -e13u42 -.1827

EM -S54 1 -.1125%

£ED .0308 $ 0640

EL=0) -s1574 -e2322 = =ee--
tt’tt‘t.nt‘tt#t#"t#*#t‘t.t#ttttt*ttttﬁ#tittt't&ttt‘ttﬁtltt*t*to#tt#ttg‘
U 92 1S

EO -3592,6300 ~2709.2369

EM -2399,.,322¢6 -2386.,1923

ED 1345,0707 1912,.,4361

E{L=0) ~U4246,8819 -4187,1971 -4257,908
U 92 258

€O ~502,0367 ~640.0960H

EM -341,8905 -343,7974

ED 209.1987 212,759%

gIL=01 ~734,7285 ~769.7343 ~BNCLU56



248

ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGSN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL . VALORES
ANALLITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
I T I I I I I M MM MMM o
U 92 2P
€0 -579,818¢9 ~618.4068
EM ~58.,8433 -58,0%61
ED -2.9916 ~e5675
ESO -34,006u44 -35,.,2612
EtJzL=-172) “711.5828 ~T47.5928 ~T7C.270
EtJzL+172) -508.1894 -641.8092 -631.280
92 S
€0 -14p,512¢9 -16044152
EM -78.8697 -83,975p
ED 43,7096 4941861
g€(L=0) =171.6730 -19%542041 -204,004
92 P
EQ -128,6629 ~149.,9960
EM -15.7246 -17,8623
ED ~e2839 ~e1294
ESO -6¢8086 ~Te9236
EtJ=L=-172) ~15842486 ~183,8349 ~190.509
EtJ=L+172) ~-137.8228 -160.0641 -158+260
92 D
EO -10%,3393 -130.6565
EM -4 o8682 -5.,89177
ED ~e3299 -+(880
ESO } ~1e0638 -1e3146
Ety=L-172) ~112.3288 -180.1060 ~-137.,080
EtJ=L+3/2) -107.0098 -133,5330 -13pe¢610
92 S
EO -37.5022 -39.9578
EM -19.2597 -22,7418
ED 11,0835 13.0u443
E(L=0) 45,6784 ~49,6553 -53,023
92 P
EO ~32.6577 ~35.2248
£EM -4,0848 -4 ,9958
ED -¢D318 ~e 01332
£SO -146338 ~240219
Etu-L-172) -40.0u415 4442972 -46,810
E(J=L+1/72) -35.,1401 -38,2315 -38.430
%2 D
Eo -23.4711 -26.4492
EM -1e1683 ~1e6214
ED -e01252 -+02035
£SO -e2232 -« 2052
Ety=L-172) -2543342 ~2%.00067 -2E4680
EtUzL+172) -2442182 ~27.4807 -2T7el4 0
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIJN POTENCIAL AUTOCONSISFENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
I I I I O I I I L T T T I I I I I T E S PR T S T

U 92 4 F

EO -11.8171 -lu,3672

EM ~-e2072 —JuuT 2

ED -+0}118 -e2109

ESO -.028Y ~e (1621

EtJct~172) ~12.1497 -1%0737 ~l4,410

EtJ=L+3/2) -11.950¢ -14,.,6390 -l4.01n
v %92 S5 S

£0 -9.3938 -8+6562

EM -5.8093 ~5.,88212

ED 1,323u 3.,7508

gtL=n) -11.6797 -31.1877 =11.914
U 92 s °P

€0 -7,3103 ~6.8UBK0

£EM -1,2081 -1.2292

ED -.0080 ~e 00T B

ESO -+4708 ~olp36

ECJ=L=-172) 944680 -9e05232 -9e560

EtJz=L+}172) -8.,D556 ~T+5994 ~T¢17T0
U %2 SO

€0 -3,9808 -3e7156

£M ~¢323S -o X383

ED ‘oﬂ[)sl -.)0138

£SO ~+0581 ~e 0596

EtJzL~1/72) -4,4837 ~442363 -3.860

Etu=L+372) -4,1932 -3.9333 -3.53n
U %92 S F -

EO -¢3926 ~e3091

EM ~,Qu4s e Quly

ED -.0013 -+ QU9

ESO -+0053 ~eQU53

EtyzL-1r2) ~o4596 ~e37846 = =e=e--

EtJ-L+1/72) ~e4225 ~e¢3375 ————-
U 92 6 S

EO -1.2242 -1.,3236

EM ~1,2625 -1e1159

ED 7208 sb3U4

E(L=0) ~1.7659 ~1.8051 -2.611
U 92 6P

EO -.6783 -eB2TS

EM ~e2115 ~e1%4u

€D -.Q014 ~e0112

ESO "[‘8—17 "n:‘759

Ewu=L-1/729 -1.054¢ -1e1749 -1.580

EtJdcL+172) -e80D9S -e2472 ~le21n



. 250

ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE

LT T L LT T Y Y 1 Y Y Y g T T T Y P T T P T Y T T2
U %92 60D

EO ~e0681 -e1801

EM -e0043 -.0228

ED -+0001 ~-«0003

ESO ~-+0008 -+ 0040

EtJ=L-172) -e0T49 ~e2152 ~ell7

E(J=L+3/2) -s0709 -e1952 0 o e===-
v 92 T S

EO ~e1354 -el861

EM -¢0555 -ell72

ED «0317 « 666

EtL=0) ~e1592 ~e2367 -—————
SRERARERRRARR RN RSB AR AR AR AR RE A AR RSN E PR RN AR R KRR R ER AR R b kB AR R SR RS XS
NP 93 1 S

E0 -3775,9523 -3793,4230

£eM -2504,.7889 -2491e6362

ED 172603482 199609278

E{LZ0) -4354,3930 ~4288,41314 ~4363,649
NP 93 2 S .

€0 -517,4982 -65640336

EM -357.,2900 -358,992%

ED 218.6489 223.0437

ELLZ=0) ~75641393 -791.5823 ~824,4370
NP 93 2 P

EO -5904,9387 -63440656

EM 6145103 b0 TT25

ED ~hel348 -e5879

ESO =3600221 =3648777

EtJ=L=-172) ~73246280 ~769.1814 -794,180

E(JzL+172) =624e5617 -658,5483 -647.430
NP 93 3§ o

EO . 144 ,T4yy -164,9294

&M ~78.6%984 -87,9977

ED 45,9399 5145310

E(L=0)} ~177.5029 -201¢3961 -21Ce394
NP 93 3 P

EO ~132,7138 -154,3471

EM ~16e5547 -18,7418

€D -e2537 -e1345

£SO -Te1631 ~Be31188

E(JzL~-1/2) ~163.8484 ~18%9.8406 -197.304

EtyzL+172) ~142,3591 -164,9148 -1e3.070



251

ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES

LRI R SR 2R RS2 A R R Rl R Rl Y I R R YT SR S S RIS s ]
NP 93 3 D

EO -108,.,0518 -134,6969

EM -4,721% -£,6963

ED -¢3435 -, 0917

ESO ~1.1230 -1.381%

EtJ=L-172) -116.4858 -~144,629u -141.560

EtJzL+3/2) -110.8708 “137.7219 -134,72p
NP 93 4 S

EO -38,3913 ~41,2519

€M 20,4125 22,9508

ED 11,7427 13,7335

£(L=0) 47,0611 -51.8692 ~85,190
NP 93 4 P

€O -33.440% -36.u234

EM -8,3642 ~8,27386

ED ~.0331 ~a0247

ESO -1.7350 ~241323

EtyzL-172) -41.2878 -45,9963 -4 8,090

E(JzL+172) -36.0828 -39,5994 -25,900
NP 93 4 D

€o ~24%,0u4p ~27.4634

EM -1.2535% -1.7199

ED -.D268 -.0215

£SO -e2387 -.3233

E(J=L-172) ~26.0410 -3n.1747 -In.0u0

EtJy=L+1/2) -24,8475 -2R45582 -28.820
NP 93 4§ F -

Eo -12.0749 ~15.1064

EM -e2296 ~e47%0

ED -¢0134 -e[t115

£SO -e021Y 0665

E(J=L~-172) 12,4835 -15.2€35 15,250

E(JIzL+172) -12.2237 -15.,3980 -14,85n
NP 93 5 §

€0 -9,1122 -F.R346

£EM -6,0842 ~6e2629

ED 3.4792 T.5€62

£(L=0) ~11.7172 -11.5213 ~12.43)
NP 93 5 P

EO -7.191% -£.9729

EM -1.7€55 ~1,7138

ED -e(1(8 3 -e 0’82

£S0 -~ 4923 -eS1E2

E(JZL=-172) -3.4499 -9,.,7273 -1C.800

EtJdzL+1/72) -7.5730 =T« 7787 =7+570



NP 93

NP 93

NP 93

NP 93

NP 93

HEERERA RS RS RE R SR AL RS R LR R R RSN E SIS RR AR AR PSSR R kR Rk kg pr kR

PU 94

'

PU 94

ENERGIAS DI

252

ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISITENTE
. [

s D
EQ
EM
ED
ESO
EWUzL=-172)
EtJ=L+y3/s2)

S F
EO
EM
ED
ESO
EtJzL=-172)
E(JzL+1/2)

£SO
Ety-L-172)
EtJ=L+}/2)

E(L=D)

1S
EO
EM
€D
E(L=0)

2s
EO
EM
ED
EW=0)

POTENCIAL
ANALITICO

~-3.802%
~e3378
-+0052
-e 0604
~4.3267
~4e02u7

~el868
-+ QU3Y
~+0013
-e 0052
-e2521
-e2157

~1.0980
~142238

6984
-1e6234

-e5728
-~+1957
-e0D12
-e0755
~-+9207
-a69U2

‘01299
- 0503

+ 3287
-e1515

~3360,4927
=2613,6469

231D.6224
~4463,5172

-533,5978
~373.1286

22843616
~778.+3648

POTENCIAL

AUTOCONSISTENTE
LRI T R R 2 T e Y e e e A I R Ll el

-3.,7450
-s3645
-« 0041
-+0641

~4,30%9

-3.9854

-e2218
-o 04857
-+0009
-+0055
- 2904
~¢2519

~1+2639
-1.1303

W6U23
‘1-7519

-eT697
~¢1923
-93012
-¢D750
-1.1132
~eB8882

-e1801
-esl1112

0632
‘12281

-3878+6247
-2600.6450

2084,5122
-4394,7574

~672.2387
-375,1193

232,4854
-813,9726

VALORES

EXPERIMENTALES

-4,070
‘3071“

- -

-

-4u79,142

-8u9,u447



253

ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTEMCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALOKES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES

FERARER AR ERREES RN S AN C R R RO kb AR R A ek e ahkd e e e Ak ook Dk ko
PU 94 2 P

EOQ -510e6669 ~65C2976

EM -64 42502 67452368

€0 -4,3071 ~et(0R7

€S0 -37.6234 -3 ,.,5465

Ety=L~172) =754,4710 =79143359 818,700

EtJzL+1/72) -541.6008 -675.6964 ~t6 3,900
PU 94 S

EO -149 6372 ~169.6832

EM -82.,622%9 -92,1697

ED 48 42269 53.9¢91

g(L=0) -184,0n332 -207 2608 ~21€.153
PU 94 P

E£0 137,417 -158.9368

£EM -17.,4033 -19,6533%

ED '02635 '-‘1397

ESO ~Te5259 ~Be70'76

Ef{JzL-172) -170.1361 =196.14850 =2C3.920

EtJzL+1/72) ~147.5584 -170.0222 =-167.700
PU 99U 0

€0 -112.4%002 -138,97e0

EM -4,9785 -£,9862

ED -e¢3574 -« (1954

[33Y -1.3830 -let511

EtJ=L-172) ~121.2851 ~149,4129 -l46,1200

ECJ=L+3/72) -115.370% -142.1574 =13E8,95y
Py 94 S

EO -39,8973 -“42.7323

EM ~21.6620 ~2%,2107

€D 12.4550 1u.4516

gL=ny 49,1083 ~53.49)4 =E7.286
PU 94 P

EO0 -34,81370 -37.80076

EM ~4,6259 ~-C 56137

ED -«0350 e 1363

€SO : -1.845] ~C2elUTS

EtJd=L=-172) -43,.1¢€81 ~U4T U6 ~S5 (6300

EtJzL+172) ~37.6528 ~41e1601 41,180
Pu 94 D

AY -25.226% ~2846625

EM -1.3477 -1,823)

£0 -+ (1284 -e'22%

ESO ~¢2559 ~e2ugz

EtJzL~-172) -¢T42703 -3l.5247 -21.21U0

EtJzL+1/2) ~26 40908 -2%.8237 -25.800



254

ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES

E3 I T2 3F 322332 2 R 2 R R R A 23 et s TR TR ST RS2SRSS 223 RIS 222 L)
PU 98 & F

EO . -12.%9451 ~1640270

EM -¢25585 ~e5137

ED -e0146 ~o0122

ESO ' -sQ348 ~s01711

ECJ-L~1/72) -13.35u4 ~16.8373 -15.516

EtJ=L+}1/2) -13.,1108 -164339%6 ————
PU 94 S S .

EO -%.437¢ ~941766

£M 64754 -6,6656

ED 3.7006 37939

EtL=0) =12+2124 ~12.0u83 -12.942
PU 94 5 P

EQ '70“@29 ~Te2616

EM ~-1e3518 ~1let404y

ED ~-+0088 ~¢0087

£S0 -e5249 ~¢5511

EeJ=L-172) ~9+8733 -9.7769 -1Ce250

EtyzL+172) ~842986 -Bel236 ~-7.7%0
PU 94 5 D

EO ~3,9717 . -2+9310

EM -+3645 -e3%41

ED -+0056 =+ 004y

ESO ~s 0649 -e 0691

EtJ=L-372) ~4,45365 -4,5368 -44,260

EtJzL+172) ~442120 “441913 -3.860
Py 9% 5 F

£0 ~s2161 -e2525

EM -+ 0493 ~eU524

ED -+.0014 -+ 2010

ESO -+0058 -e0U63

EtJ=L=-1/2) ~+2900 ~e3311 0 eeee-

Etd=L+172) ~e 2094 -e2870 —————
PU %4 6 S

€0 -1.1121 -1e2923

EM -1.2870 ~141934

ED «7339 06779

E(L=0) ~1e6652 ~1.8078 = e==--
PU 94 6 P

EO =~s5TUE -~s TRY3

EM ~e2052 -e20121

€0 ~.013 - MY2

ESO -e0790 -el791

Etyst~1/2) ~e¢9391 ~lelugs = m=me-

EtuzL+1/72) =s7021 . -e9U95 = mes=-

.
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ENERG1AS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSTISTENTE EXPERINMENTALES

L2 3R A3 R S R 2 T I R s R R T R R R R VT T Iad e 22222222 R 22 R 222 212 21 22
PU 94 T S

EO -«1304 -.1819

M ~e0511 -el152

ED 1291 o654

E(L=Q) ~el1524 ~ed317 me-e-
SR h Rk Rk Sk kR R Rk A kR kR AR A bk kR kb ook Xk kg
AM 95 1 S

EO -3345 ,0191 -39pU,.7611

EM ~2726.0210 -2713.0817

ED 29971703 2174.6193

EIL=0) ~4S5T4,0698 ~4501342235 -4597.172
AM 95 2 S

€0 -549,9148 -688.83u2

EM -3B9.5{150 ~391,7742

ED 238.4127 U280

E(L=0) -301.0071 -83647805 ~8T74e120
M 95 2 P

EO -526,6156 ~66643081

EM -6T7.0750 ~6&,4024

ED ~4.7796 -e6301

ESC -39.2632 ~40e2T777

EtyzL=~172) ~776.9966 ~B1¥.,B896( -8 3.64D

EtJzL+372) -559.,2070 ~692.,0629 ~6¢B 381N
AM 95 3 S

t£Eo -154,5903 ~1T4.4863

EM -86.7117 ~9E  HT87

ED 5045854 S6eUTUNY

E(L=0) =190.7166 ~214,4910 =225.029
AM 95 3 P

EO -142,1823 -16%X.,5788

EM -18,.,2833 -20,%598n

ED -—el806H —eluc

ESO ~Te8992 ~9.1208

Etd=zL-172) ~176.5504 225634 -209.,950

EfJ=L+3/2) -152.8528 ~17¢.2010 -171.6C0
AM 95 31 D

EO -115.811¢ -147,.,2157

EM =5 42865 ~CecbTD

ED ~e2726 ~e0992

ESO -1.2456 -1e5233

E(J=L-1/72) “12641675 -154.2718 ~15C.4601

EtJyzL+1/2) -119.9395 ~14€46553 -142.920



256

ENERGIAS D- ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POITENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO ° AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
AEERER KRR AR AR RN AN AR KRR R R E R G pp AR R AR AR R AR AR AR R AT R R KK

AM 95 8§ S

() ~41,4157 4442204

EM ~22e95T4 -26,5203

ED 13.1957 ) 151977

glL=0) ~51.1774 -5545470 ~59.456
AM 95 4 P

£0 -38,2463 -39.,2031

EM ~449195 -5,8656

ED . ~e0369 ~+0378

‘ ESO ~1.9596 ~2¢3672

Ety=L~-172) -45.1219 ~49.8409 ~51.918

EtJ=L+1/72) ~39,2431 ~“4247393 81,770
AM 95 &4 D -

(4] ~2644225 ~2%98723

EM ~leb463 -1.9307

ED -¢0307 ~e 0236

ESO -e2738 ~+3619

Ety=L-1/2) -28.7209 -3269123 -32,320

EtJ=L+172) -2T+3519 ~31.1028 ~3Qe445
AM 95 4 F '

EO ~1¥.,8330 ~1649614

EM -e2831 ~o 5495

ED -e(158 ~e 0129

ESO -¢0385 ~e Q760

Etd=L~-172) -19,2859 -17.8278 -164179

EtJzL+172) ~14.0164 ~1742958 = ==e==
AM 95 § S

EO . ~9«7827 ~9¢5136

EM -6.8804 -7T.0832

ED 3.9305 4,0301

E(L=0) -12.7126 ~12.5667 -13.494
AM 95 S P

EO ~Te734] ~TeSU4S9

EM ~leuul? ~1.4985

ED -« 0093 ~e 0092

ESO -+5588 -eS5872

EtJ=L-172) -10.3027 -10e2280D -1Ce663

EqJzL+1/72) ~Be6263 ~8Bel466Y -8,089
AM 95 S O

EO -4.1410 -hell132

EM ~e3926 ~ol2U49

ED ~+0059 ~o 047

£SO ~e0696 ~eN743

EtJyzL=-1/72) -“4,7483 ~447657 ~U,256

EqJd=L+172) =443 ' “4,79u2 ~3.787



ENERGIAS DI

257

INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

AM 95 S5 F

£SO
E(J=L-172)
E(JzL+1/72)

AM 95 6 S
€0
EM
ED
EtL=D)

A 95 6 P

€50
E(J=L-1/2)
EtJ=L+1/2)

AM 95 7 S
EO
EM
ED
E(L=0D)

RS A IR AR R AR TR R A A KRR RN R AR RN RN X ARG I N Db d Ak gy

tM 96 1 S
EO0
&M
ED
E(L=0)

CH 96 2°S
€0
£M
ED
€(L=0)

CM % 2P
£0
EM
ED
ESO
E(I=ZL~172)
EtJzL+1/2)

POTENCIAL
ANALITICO

‘-2“59
~¢(0555
~+0016
- Q065
’n3290
-e2835

-1.1251
~1e3510

« 7701
-1.7060

~+5755
~e2108
~«0013
~.0826
~e9568
~e 7090

-+1309
~¢0520

«029%96
~+1533

~4333,1479
~2842.4620

218846747
~45686.9352

-565,8663
-406,8049

2u9,.0180
-823.¢532

-542,35872
~70.1123
-4,9810
-u1.0306
=7199.4717
~57543799

POTENCIAL

AUTOCONSISTENTE
LI L T LTy Ly T T T T T T T T L T T T

"02823
-e (594
~o 1012
‘DDU71
~e7713
-e22106

-1+2189
-142565

«7134
-1.8620

~e 7977
~e127
-e (1013
~.0821
-1.1789
~e9296&

~e]8T6
~el1192

ETE
~ed352

~4052.0011
~282%41172

2267.5107
~4E13.5476

~705.7247
-402,970%

254,561
~860.1891

~682.9127
69,3583
~e£621
~42.7622
~837.0477
~T71Te.861F

VALORES

EXPERIMENTALES

~4714,577

-899.380

874,340
6960045
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ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Yy SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
AR EARR DR AR RN R R R A KR AR RN AR R e R R kR Rk RNk AR R R E
cM 9% 3 S
EO ~158 ,8749 ~17945626
EM -93.7221 -100,93%0
ED ° 29122 59.0729
E(L=0? -196.6848 -22164287 -231.,206
CH 96 Ip
EO ~146,2666 -168.4895
EM ~19.1616 ~21,5753
ED -e2989 ~e1505
ESO ~B.2727 ~9e5482
E(J=L-172) -182.2725 -20%9.3117 -216.,756
E(JzL+172) -157.45044 ~18046671 ~176,380
CM 96 3D ,
EO -120,4557 -147,9188
EM -5e5191 -6,5985
€D -+3883 ~e1032
ESO ~143097 -1e5981
Etd=L=-172) ~130e62922 ~159.4148 -155,.424
EtJzL+1/72) ~123.,7437 -151e4243 -14¢,011
CM 96 4 S
EO -42,9873 ~45,9350
EM -24,0014 27,8827
€D 13.7918 15.9737
gE(L=0) ~5341969 ~S5T.8440 -6Cet12
CM 96 4 P
EO «37.,7158 -40.8172
EM -5.1514 ~6,1799
ED ~o0383 °00395
ESO -2.0502 -2.4917
EtdzL~-172) -47.C059 ~52.0200 -52.948
E(J=L+172) -40.8553 -44,5u49 -u2,432
CM 96 4 D
Eo -2T,.,680u4 =31.2999
€M -1+5188 ~2.0432
ED -+{1321 -e D247
ESO ~e2873 -e3825
EtJzL~-172) ~30.,0932 -34,5153 = =~=--
EtJzL+1/72) -28 46567 -32.6028 === 0 —e---
CM 96 4 F
Eo -14%,47555 -1841153
EM -e2981 ~eS5873
ED -e1167 -e{1136
£SO, -+ 0405 -+ 0811
EtJzL-172) ~1502323 -1%,Qug6e 00 -e---
-14,9u488 -1B844729 = o —e--=

EtJ=L+1/2)



239

ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES

ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
fytttttt##t#t#tttt##t*t*t#ttt*t*ttt*tt¢*¢gggtcttttttttttttta*aﬁ»#»*###t*
CM 96 5 S

EC ~1J.4739 -10.Qu562

(4, ~Te2953 ~T,5276

ED 4,1661 4,213

E(L=D) -13.6031 ~13.,2925 ~lu,{t46
CM 96 S5 P

€0 ~8,3884 -£40237

EM ~1+5368€ ~-1.5999

ED -+J100 ~eJU97

£SO ~+5%51 ~e6262

EtozL-172) -11.1254 ~10n.8857 = ===

EtJ=L+172) ~9.3401 ~-9.07T1 @ mee=-
CH 96 5 D

EO -446757 -4,u4829

EM ~e4251 -.4590b

ED -+00D64 -o J0SL

ESO -«0753 -eJ802

EtJ=L=-172) -5.3331 -5.188y = -oem-

EtdzL+1/72? -4 ,956¢ ~4,787¢ 00 ===
cM 96 S F

EO ~-e0b6Te -JUEUD

EM ~+.0668 -, 0713

ED -+0019 ~et(?18

ESO -.0079 ~+J085

Ef(e-L-172) -e6679 -eS5707 = me===-

EtJzL+172) “e6126 -s5112 @ m=---
CM 96 6 5§ -

13y -143291 -144535

EM ~1.5541 ~1.3821

ED +8856 e TEUY

EIL=0) ~1.9976 -gelBe ====-
CH 96 6 P

£0 -¢7250 -eB8982

€M ~e2619 —elll0

€D ‘-0(116 --Z‘(‘l“

€S0 -«100¢€ ~e0936

EtysL-1/2) -1.1897 ~le3278 = mm==-

E(uzL+172) -e88T9 “l.uTl ——-————
CM 96 6 0

€0 ~e el 3 ~e¢ 1805

EM ~eJ032 ~s 268

FOD L0000 - 103

ESO ERRAL Hia] ) EERALT

Etd=L=-1/2) ~eTE93 LS L S

EtJzL+1/2) -e00663 ~el984  e-==-



ENERGIAS DI

260

ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGJN POTENCIAL AUTODCONSISTENTE

POTENCTIAL
ANALITICO

POTENCIAL

AUTOCONSISTENTE

VALORES

EXPERIMENTAL

FRRRARRRRFN R RIS ER R AR R R SRR PR gy gk kR R R R kR Rk ok kR R kg

CHM 96

7

S

[ 4Y)

EM

ED
E(L=qn)

~e1387
~e0606

oJ3uSs
~el64B

-e1945
~e1360

«0772
-¢2533

(i 3212223 2122 2432 22 Rt Rl a2t 22t Rl s i 22212222 212222 d

BK

BK

BK

BK

97

97

97

97

97

97

1

3

3

S
EO
M
ED
E(L=0)

ESO
EtJz=L=~172)
E(J=L+1/2)

S
EO
EM
ED
E(L=0)

[
EO
EM
ED
€S0
EtJzL-1/2)
EtJ=L+1/2)

£SO
Etd=L-172)
EtJ=L+1/72)

-4120,g209
=296146191

227942694
~4802.3706

-583,1993
-423.9084

2595091
-847.5986

-565941720
-73.,0323
-5.1462
~4247422
=922.,8349
-694,6083

~164 ,6845
-95,3178

5545965
=2p8.4pn58

-151.,9047

~206.1499

-¢3090
-B846955
-189.7516
~163.6651

-125,8294
~548161
~e4216
~143786
-13642029
~129.3099

~413949139
-2948,+8363

236345598
-47254,1904

=T2244426
“426,7472

26545446
-883.6452

-699+3502
-T2.4139

-e6744 -

-4X,9078
-860e2541
~72845307

~184+2885
-105,5632

617667
-22840850

-173.053%6
-22,5897
-+1561

. =949915
~215.7824
-185.8079

-152.1806
-£ 49230
-~elU73
=1.6760
~lb64,2389
-155.8589

~4838,4%0

-929+348

8964623
=T7156240

-241.060

-2264022
-183.001

-16(e535
15149301
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISUENTE

PITENCIAL POTENCIAL VALORES

ANALITYICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES

ERA AR AR KRR RN Rk e kR AR R SR kAT RN A M ARG R R AN R Ak kxR D E Ak kk
BK 97 4 S

EO -4y ,4997 -47e2532

€M -25.7011 -29.,72972

ED 1U.7€636 1647791

g(L=0» -585.4372 -59.7713 68,531
BK 97 4 P

EO -39,1131 -47.3383

EM ~5.5435 -6 ,5073

ED ’cﬂug? —-E‘-‘JIZ

ESO -2.2025 -2e6213

EtJzL~-172) ~49,1025 -52.829Yy -57.1411

EtJzL+3/2) -42.,4950 -#15.9655 ~uC,uipn
BK 97 4 D

EO -28.8662 ~32.3338

EM ~1e6574 -2,1608

ED '003“3 -.I:"ZSE

€S0 -e3121 eI Y

EtJdzL-t/72)" ~-31.4942 -35,7321  ====-

E(JzL+172) -2949337 -32.7121 = ==ee-
BK 97 4 F

€0 -15.,669% -1€.8700

EM ~+3436 ~o5766

ED ~-e0193 —ellUy

ESO -eDUBS ~eL86S

EtyzL~172) ~16.2184 -19.8%70 = =----

EtJyzL+}1/72) ~15.8929 -1924251%8 = ==we-
BK 97 & S -

Eo 1044190 -10.1798

EM -7.7379 ~7.,9637

ED 4.,4166 4,5276

EwL=01 -13.,7403 -13.6159% -lu.,630
BK 97 < P

€0 -8.2825 -2+10565

EM -1.6327 ~1.697u

ED ~eJ104 -eD102

£€so ~e6305 -e563%

EtdzL-172) -11.1866 -11.28411 000 e-e--

E(J=L+172) -9.29%1 ~%41506 .o m——
8K 97 < D

£0 4,485 -~4.4708

EM ~esu528 -et9(3

ED -« 67 - M15 3

ESO ~e0T797 -e0054

EtJz=L~172) ~Sel&41 ~fe2226  wem==-

Etazt+1/72) -4.7856€ ~U,e7956 0 e-=--
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ENERBIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTQCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIaL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE

(222222 2232 R 221 SRt R i R 2 2122 FYYTE TR IS R2 222223223223 221222
8K 97 S F

EO -+3100 -+3402

EM - 0694 -e 0745

ED -+0019 -e001LH

ESO -+0081 -+ 0089

EtyzL =172} -e137 -e4517 ————-

E(J=L+172) ~¢3570 -e389H —————
BK 97 6 S

L~ -1.1500 ~1.3696

EM ~1.u837 -le38U8

£ED +8450 «7854

EtL=0) ~1.7887 ~1e9686 —— -
BK 97 6 P

EO0 ~e5764 ~e8229

EM -22345 ~e2351

ED -+0015 -« 0014

ESO -.0898 -e0912

EtJ=L-172) -e9920 -1s2418 ————-

EtJzL+122) -oT7226 ~e9682 s=s==
B 97T 7 S

EO ~4¢1320 -e1870

EM ~+053%9 ~el1274

ED «0307 + 0726

EwL=D) -el1552 ~e24]18 e
AEEFERERRERKE RN RE T RE R AR AR R AR R RN R A e Rk ko kAR kN e e ke kR
CF 98 1§ 5

EO -4208 ,4816 “4228B673

EM -3086.0821 -3072.1453

EOD 236T.0523 2u62.10046

EL=0) ~4927.5114 -4838,9080 -4999,173
CF 98 2 S

EO -TD0,1550 ~7139.5044

EM ~4u]1,9576 -445,08419

ED 270.5841 27649267

EtL=0) -371.5285 9076596 -96Co0SU
CF 98 2 P .

£0 -5715,7672 ~716+12b64

EH -76.1603 -71%,5701

€D -5.3220 . ~e8972

£SO -4y ,5684 -45,.8118

EtJ=L =172} -84643863 -884.0174 -928,428

Ety=L+172) =712.6811 =T46.5820 ~732.81Y5



ENERGIAS DI

263

INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGIJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL
ANALITICO

POTENCIAL
AUTOCONSISTENTE

VALORES
EXPERIVMENTALES ~

Mk ol e ok e ok e e e o ke e ak o e e ok o o R e R o e e s ol ol o ot o o e o ol o o e ol o ok e ke e ko e b e

CF

CF

CF

CF

CF

CF

CF

98

98

98

98

98

98

9e

3

S
EO
EM
ED
EILZD)Y

]
£0
£
ED
ESO
E1J=L-1/2)
EtJzLeg/2)

£S0
EtJ=L=-1/2)
EddzL+322)

ESO
EtJ=t-172)
EtdzL+3172)

ESO
Ety=L-172)
E(JzL+1/2)

ESO
gtozL-1/72)
E(d=L+172)

-169,818By4
~99,.,8552
59.2380
-211.4256

-156,8489
~21.13861
-+3203
’9-1158
-19645369
1691895

-13p.u4276
-6.1181
-+4378
-1.049Q
-141.3305
-134,085S

~45,0617
~27.1508

15,5917
~57.6208

~4p,5668
~5.8738
-.0QHu35
-2¢3299
~51leiu39
~uYy 41542

-3D.1098
~1.,7701
~e0363
~¢3325
-32.9137
~31.2512

~16,6133
~+3765
—.UZD?
-«0509
~17.2141
1648578

~189.26042
-110,229¢

64,5428
~23%.0510

-177.8¢26
=27 ,6360
"1519
-10.4uB%
~222.857S
-191.2120

-156.6781
~T7,2579
-+1115
~1e7562
-169.2161
-160.53E1

~ug.7885
~-3p.7618

17.21229
"51!937“

~4X 4754
-6, 0464
e 29
~caTS5E
~-5€.8757
-47.¢092

~37.5835
~CeCBZ2
-e3270
"Q"262
~-37.1713
~Xr, 04012

-19.8457
"5580
-eJ1%82
~eM921

~20.BOTX

~20el826

2484301

-223.,817
-1P 7,855

~165%.352
~15€.380

-6%.854

-S9,.,419
-8 7,028



264

ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES

SEERREEBARERE IR RR R R R PR R R RN kA AR R p g AR AR AR R AR AR R AR R R Rk AR RERER
CF 98 5 S

EO -iD.7485 -10.51D03

EM ~8,1904 -8,4298

ED 4.6729 4.7908

E(L=0) -14.2660 -14,.1493 -15.406
CF 98 s P

€0 -B,5581 -8.3837

EM 147340 ~1.,8030

(2] ~.0109 -+0107

ESO ~e6685 ~sT039

Etd=L-1/2} -11.6400 -11.6052 = o=—---

E(J=L+3/2) ~9+6345 ~944935 00 oeece--
CF 98 5 D

EO -4,6592 -4.6467

EM N Y1T) -+5253

ED -+00712 -+0056

ESO ~+0850 -+0913

E(J=L-1/2) -5.4062 ~544515 ————

E(J=L+1/2) -4,9812 “4,9950 =000 ome-e- :
CF 98 S F

EO -e3432 -e3672

EM -«0770 -.0827

ED -.0021 -+0016

€so -+0089 -¢0098

E(J=L-1/2) -ali579 -e4907 1, meeee

E(J=L+1/2) -e3956 -e4221 ==e--
CF 98 6 S

EQ -lel6lé -1.3924

EM -1.5520 -1.4488

€D «B835 8216

E(L=0) -1,8301 240196 = ee-a-
CF 98 6 P

EO -e5762 -.8336

EM -e2H45 -e2457

ED -.0015 -.0014

£SO - 40935 -e0952

E(JS=L=-1/2) -1.,0092 -1.2711 B

E(J=L+1/2) -e7287 -+9855  e-e-=
CF 98 7S

EO -e1325 -.1884

_E" "005“_9 -el315

ED 20312 2746

EiL=0) -el562 . —e2u453 = eee=-



E

99

99

99

99

99

99

99

1

ENERGIAS DI

265

INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

S
Xy
EM
ED
EIL=0)

S
€0
EM
ED
gE(L=0?

P
EO
EM
E£ED
€S0
EtJ=L=-172)
EtyzL+}1/2)

£SO
EtJ=L=-1/2)
EtJzL+y3/2)

EO
EM

ED

£SO ,
E(J=L-1/2)
EtJ=L+1/2)

S
EO
£EM
ED
FiL=m

PITENCIAL
ANALITICO

~4297.9174
~3213.2426

2465.4867
=§J45,7733

-T17,321¢8
~460.6925

28146956
~896+3187

-692,5759
-7943909
~5.5279
‘Q6.u5“2
~370.4031
-731.0u805

-175,0125
14,5536

6069726
~218.593%

-161,.,8569
-22.1583
-¢3321
’905512
-203.4457
~174.7961

-135,0878
~6e8321
L L VA
~1e.5221
14645404
‘138.9299

-47,6287
-2B.6544

16.4502
~S9.,8u29

POTEMCIAL

AUTOCOMSISTENTE
BEERR RN R AR AR AR RS R B E IR A R AR AR AR AN g A S G DR A AR G d Ak h A A a e

-4218.7805
-3199.6912

256U .5E18
-4957,2E99

-75647920
~467,9863

288.6290
-937,1493

~T73X,1342
-78,8266

-e 7207
~47.7771
-908.2357
=764 ,9040

-194,3223
~115,06X7

674162
-242,1598

-187.7ub2
=24, 7232
-e1&78
=10.5219
-229.4761
~19¢.7124

~161.2521
~T.60047
~el157
~-1.F 294
-174u,4907
~16%.72937

=516 34}5
~3c,c047

1P ,479¢
—bu.luee

VALOEKES

EXPERIMENTALES

~€120.969

-989,.,0198

-98¢€.74]
T8 r.4éu4

-28¢.500

-241.722

-193.113

=-17r.24¢
160,830

-68,685
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL - POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
P L L LI T TR T LT LR TR TR YT T T T T T T T T T DO uuurrauapapepippa g 2 1 3 3 Srpapparpap s

E 99 4 P

E0 ' 42,0357 ~44,9307
EM ~6421T4 -7,1993
ED -os0U57 -o 0447
ESO “244632 ~28950
EtJ=L-172) -5342252 ~57¢9647 -61sT773
EtJ=L+3/72) ~45.8356 49,2797 -484572
E 99 & D
EO -31.369% -34,8499
EM ~1.8877 -2,409%4
ED ~s0382 -.0282
T ESO -¢3537 ~e 4494
Ety=L=-172) -34,3565 -3B¢6357 —————
EtJ=L+1/72) -32.5880 -36¢3887 —————
E 99 4 F
EO -17.5753 -20.8341
EM ~ol114 -.T111
ED ~e0222 -+0160
ESO ~e0554 -e0979
Eqdzt-172) -184230% -21.9528 —————
EtJ=zL+172) -17.8427 -21.2675 -———
E 99 S5 S
EC ~11.,0799 =10.8393
£M ~846595 -8,9111
£0 449385 Se0625
E(L=0) - 1448009 -14,6879 ~-15.995
E 99 § p
EC -8,B835¢ -8.6603
EM -1.8393 -169122
ED -+0115 ~e0113
£SO -eT0079 - 7456
EtJzL=1/72) -12.1022 -12.0750 9 e=e--
E(Jd=L+172) -9.,9785 -9.8382 = ===--
E 99 S 0D
£o -l 48345 ~4,R216
EM -e¢5186 -e5616
ED -e0075 -.00159
ESO -e¢0906 -~e Q971
E(J=L=-172) 56324 -5.6813 = e=---
E(J=L+1/2) ~54¢1794 ~Sel943 = e=----
E 99 S F
EOC ~-¢3775 ~e3941
EM -+0851 -e912
ED - (00023 - 2M17
ESO =«0098 -+ 2108
EtJyzL=-172) -e5041 -e53002 = e==--

EtdzL+1/72) -4 355 ~elEYH -
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGUN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

PITENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXFERIMENTALES

B AR ARk O Rk kol R A kA NS E e AR Rk d A ok R kG X
E 99 & S

EO ~1.1728 ~le4152

EM ~1.6220 -1.5142

ED 923U «85810

€tL=o) -1.8718 =~2el27100 ==
E 99 6 P

EO -e5757 ~oBUY3

EM ~.2546 -.2566

ED -+0G01% -+ 0015

ESO -e1972 =-e (992

EtJzL-1/2) -1.0262 -1+2p08 meee-

Etuyzt +1/72) -eT7346 -1.2032 ==
E 99 75

EO ~e1330 -¢1899

EH -+0560 ~e1358

ED «0318 0769

EtL=0) ~e1572 ~el88 00 ee=ee-
I F 232332 P2 22222 22 2 R T R IR ST R R RSl sl s 2222232222 iyl oy
FM 100 1 S

£0 -4388,33p0 -4409,6519

EM -3349,5048 ~3330.7313

ED 256642607 2669.2026

E(L=0) ~5166,4741} -5N71.0806 -52614339
FM 100 2 S

EO -734,7p10 ~“774.2741

EM ~479,9284 -4 _ 1122

ED 293 4942 X0, TuRT

EtL=0) ~321.,1352 ~957.038¢ ~11118,513
FM 1G0 2 P

EO ~Tp9,5993 -750.2329

EM -82sT7262 -82,189%9p

ED ~5.7102 -eTUUB

ESO ~48 4108 ~49,F057

EtJyzL-172) ~-8394,8373 ~-032.,0779 ~9B 5,789

Etu=zL+1/72) ~Tu9,6349 -783.4608 -76¢.,u81
FM 100 3 S

EO -1&n,2¢8) ~19%.4195

EM =10%.4170 -120,Teup

ED €3 .B(35 Tite 2859

EtL= -225.8¢81¢ ~2U49,2976 -26U.924



268

ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIN POTENCIAL AUTVOCONSISTENTE

POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
REEERERREER AR AR AN R RO Rk A AR R o pe kAR RNk R kR ek ke
FM 100 3 P
€Eo -166,9268 ~187.6872
EM ~23.2182 -25,8412
ED ~e3Uuy -~e1738
ESO =10.0023 -11e4111
E(JzL-1/72) ~210.,4943 -236.5244 ~249,775
E(J=L+1/72) ~180.4874 -2182.2911 ~198.,445
FM 100 2 D )
€0 -139,8111 -165+8856
EM ~6e7584 -7,9644
ED -e4723 -e¢1201
ESO ~145981 -1.9256
E(JzL=-372) ~151.8361 -179.7469 “1754243
EtJ=t+1/2) ~143.8456 ~170.1189 -1654 389
FM 100 4 S
Eo 49,2315 -5149097
EM -30.2133 -33,8637
ED 173399 19,3780
EIL=0) ~62.1049 ~6643954 -71.222
FM 100 &4 P
EO -43,5207 -46.0007
. EM -6+5744 =T.5660
ED -.0480 -e UGS
ESO ~2+.6014 -3+0398
EtJzL=-172) 5503459 600928 -64.236
EtJ=Leg/2) ~4Te5417 -5049734 ~5Ce227
FM 100 4 D
EO ~32.6458 -3641307
EM ~2.0104 ~245u20
ED ‘00'411 '-0295
ESO -e3757 -o %736
EtJ=L=-1/2) -35.8244 -4pel1230 200 eem--
E(JI=L+1/2) -33.,9459 ~37.7550 -————
FM 100 4 F
€0 -18,.5557 -21.8360
EM -Jt1uB82 -,7562
€D -e0251 -+{0168
£SO -eD6D3 -s 1040
E(J=L=-172) -19.2702 =22,03250 = w=m=-
EtS=Le1r2) ~18.8u81 “22429710 emee-
FM 100 S5 S
EO ~11e4136 ~11,1673
E" '901“58 ‘9.“(’96
ED 5.2138 E,2637
E(L=0) =15,3456 ~1542332 -16,693
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

POTENCIAL POTEMCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSTSTENTE EXFERIMENTALES

ok ok ok ok koo b ek ok o ko ok Rk ek Rl R R e kol g e R e et e o ok ok o o ok o ok o e o e ool e ok o ok
FM 1po 5 P

E0 -9+1152 -8.9353

€M -1.,9487 ~2.02%4

ED -.0121 -e118

ESO -+ 7488 ~+7289

EtJzL~172) ~12.5736 ~12+f5%033 m=me-

EtyzL+1/72) -1043272 -10.1836 c----
FH 100 5 D

EO -5.,0117 “4,9953

EM ~25538 -.59913

ED -« 0079 -e 2163

£SO -e0965 -+1038

E(Jz-L=-1/72) ~5.6629 ~Se9123 00 mee--

EfJzL+172) -5.3804 -f43933 0 ===
FM 100 S5 F

E0 -.4131 -e4205

EM -«0937 -e1022

ED -00025 _o-’(‘l9

ESO -+0108 ~eJ118

EtJdztL-172) ~e5525 -eS€9 0 e ee-

E(JzL+1/2) -~+U4769 -.ug72 0 ==---
FM 100 6 S

£E0 -1.1837 -1.4375%

EM ~146936 -1,%580¢

ED 09633 «B9E56

ElL=0! =1.%140 -2elolt  meee-
FM 10p 6 P -

EO -.5750 ~eBEHME

EM ~elbU9 - 2675

ED =ei016 -« 15

ESO -e1009 -—el33

gE(a-L-1/2) -1.C433 ~le3¥p2 m=eo=-

EqJ=L+1/2) -+7806 ~1.0203 0000 mmee-
FM 100 7 S

EO ‘01335 "-1913

EM -e0871 -ojuQ1

ED «0324 «{ITG0

E(L=0) ~e1582 —elb200  mee--
R e Y e P T R R SR L RN T R 2 LYY
My 101 1 S

EO0 -4479,8102 ~“4Ei{}] 679U

EM ~3479.7327 -3466.20D7

ED 2571,2195 2778.2812

EtL=0) ~6288,2223 -5189.6982 -5397.,0'18



MV 1p1 2 S

MV 101 2 P

My 101 3 S

MV 101 3 P

ENERGIAS DI

270

INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

Y SEGIN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

€SO
EtJ=L-1/2)
E(J=L+1/2)

EO
EM
ED
E(L=D)

‘€0,

My 101 3 0D

My 101 4 S

MV 101 4 P

EM

ED

ESO
EtyzL~-1/72)
E(JzL+3172)

ESO
EtJ=L-1/2)
EtJ=L+1/2)

EO
EM
(4]
E(L=0)

EO0

EM

ED

ESO
ElJ=L-172)
Etd=L+1/72)

POTENCIAL
ANALITICO

-752.1821
~499,8445

305.7025
-346,3201

-726,754}
~8641891
-5.9187
~504204
-%19.7027
~76804415

-185,4282
-114.4260

6647166
-233.1376

-171.9013
-24.3129
~¢3572
~10.4677
~217.5068
-186.1037

-144 ,4 302
-7.0976
-e4897
-146771
~157.0u488
~luee6633

-50,7796
-31,7872

18,2337
~64,3331

44,9617
-6¢9335
-e0502
“2eTHQOY
~57.4262
~49,2050

POTENCIAL

AUTOCONSISTENTE
R AR RRRRR NN R RR AR R AR R Rk RR SRR gk kR bk Rk h Rk Rk Ak r R hkk

-791.9725
31342983
~98243456

7677333
~8546494

-e 7690
~51.8923
-957.9363
-802+2598

~204.5945
-125,6335

T3.4628
-25647652

=192¢6955
-2T 0024
-¢1800
~11.9180
-243.7139
=20T7¢9599

~1705857
-8,3373%
-elour
~2+0149
-185.0922
-175.0177

5304947
-35,5011
Z0e 3096
~6846862

-47.8072
-7T,9467
-o (148N
~Te1901
~6Z.26C5
-52e6922

VALORES

EXPERIMENTALE

-1049.,032

~1015.204
-T7864498

-273,601

~258.085
-2036923

-18Ce281
-169e948

~-73.%507

~66eTHU
-5 1845
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ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGIN POTEMCIAL AUTOCONSISTENTE

PITENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIFMENTALES

12 Y R I R P R I Y 2 PP TRl ISR SRS S22 s tss I
MV 191 & D

EQ -33.,877u ~374274

EM -2¢133% 26797

EU "U“32 ':‘:'308

£SO -e3979 ~eUGR7

E(JzL-172) -37.2478 -4].638¢0  -----

EtJzL+1/2) -3542583 -39,1405 = ~e-=--
MV 101 4 F

EOD ~-19,482¢ -22.8523

EM el 84S -.Bp32

EO ~e0267 ~«0176

ESO ~eD651 ~e1104

EtJzt-172) -20.2542 -24,.1347 -

Etyz=L+172) -19.7985 -2T¢3419 == ---
MV 101 5 S

EQ -13,7535 -11,4945

EM ~9.6375 -9,9255

ED S.4910 feb348

gEL=0) -15.2000 -1%.,78%52 ~1743%%
MV 101 5 P .

€0 -9 ,4021 -2,2095

EM -2.0591 -2.1429

ED -e0127 -« Q124

ESO ~.7901 -.8337

EtJzL=-172) -13.,05u41 “1Te0322 = mee--

E(J=L+172) -10.6838 -10.5311 @ =mm--
MV 101 5 O

EO -5,3197¢ -5+1683

EM -+5894 -,6385

€D -« (108U -6 E

ESO -elp2u ~e1102

Etd=zL=-172) 61026 =6ellt3 ===

EtJzL+1/72) ~5.590¢8 ~S.f028 = ==---
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APENDICE

BREVE DESCRIPCION DE LOS PROGRAMAS DE CALCULO
UTILIZADOS

Se describen en este apéndice, muy brevemente,
los programas utilizados para la realizacidén de los

cllculos de los dos métodos de integracién seguidos.

Debido a que estos programas se han obtenido -
mediante modificaciones del programa "ORBITALES" --
la comprensidén de los mismos requiere un conccimien
to previé de éste segin se di en la referencia (1),
¥y, consecuentemente, las descripciones que siguen -
estén totalmente apoyadas en las que figuran en 1la

mencionada referencia.

A.1 INTEGRACION CON _EL POTENCIAL ANALITICO

E1l programa "ORBITALES" halla la solucidn P(r)

de la ecuacidén de ondas

— = f(r) - P(r)

()]
para un autovalor E y con la condicién /. P2(p)dr =1
o



En el programa intervienen diverscs indices in
dicadores de la fase en que se encuentra el proceso
de calculo. De ellos, el I1 adquiere los siguientes
significados en funcidén de los valores que va toman

do:

I1 = 1 Identifica los primeros tanteos de E durante
los cuales los cdlculos se realizan con una
precisidén inferior a la deseada

I1 = 2 Fase en que se llevan los calculos con la pre

cisibn pedida

I1 = 3 Se conoce ya el autovalor E yﬁlos parametros
que intervienen en la normalizacidén. Se repi
te el célculo con el fin de realizar salidas
de resultados y algunas interpolaciones nece

sarias para calculos posteriores.,

Aprovechando el significado de este indice, se ha
confeccionado una nueva versidn del programa ORBITALES
en la que se han intrecducido las modificaciones necesa
rias para que cuando I1 = 3 se puedan realizar, parale
lamente a los cdlculos que se efectuan normalmente por
el programa primitivo, aquéllos que conducen a determi
nar los valores de los términos (5.11), (5.12) y (5.13)

que constituyen las correcciones relativistas.
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La marcha general de estos cilculos se puede obser
var en el diagrama A.l1.1 que figura en la pagina siguien

te.
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DIAGRAMA A, 1.t

Céicuio ds
caso de Hr)

Caiculo dey
intervaio de
integracidn

Condiciones
Inicialos
integrecién

P dent:

Céiculo dos
peimetos punios

Intsgrecién
ascendente

Cam
discrelo ds €

bio

Condiciones
imcisles

integracion

descendants

integrales

correcciones

ndentes

Eti=1+112)-

Eo?Emty ' Eyp

Elp=1-1/2).
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A.2 INTEGRACIQON CON EL POTENCIAL AUTOCONSISTENTE

Existe una versidn del programa "CRBITALES'" que
realiza los tres primeros pasos del proceso de calcu
lo descrito en el capitulo 6 (autoconsistencia del -
potencial). E1 indice INP sirve para indicar, si con
serva su valor INP = 1, que el proceso de autoconsis

tencia ha terminado.

Las modificaciones efectuadas para llevar a cabo
el calculo de las correcciones relativistas han consis
tido en dimensionar las variables precisas, con objeto
de guardar los autovalores de las energias propias, in
troduciendo al final del programa el célculo de cada -
uno de los términos que constituyen las mencicriadas -

correcciones.

En el proceso de determinacién de la autoconsisten
cia del potencial se ha encontrado que en algunos &to--
mos (Cr-24, Ge-32, In-49, Dy-66, W-74, Au-79) era difi-
cil conseguirla siguiendo (nicamente el précedimiento -
previsto en el programa original, por lo que ha sido ne
cesario introducir una modificacidn, usual en este tipo
de célculos, que ha permitido acelerar el proceso y ase

gurar la autoconsistencia deseada.

En el diagrama A.2.1 siguiente se puede seguir, a -

grandes rasgos, el procesc general de cdalculo.
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DIAGRAMA A . 2.1 -

(Prncipna )
neipio
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iy
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ceto de

Célculo de los
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