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RESUMEN

Basado en la descripcién del par de electrones valencia por la ecuacibn
relativista de Bethe-Salpeter (BS) en el campo efectivo nuclear mas el de
Hartree -Fock-Dirac (HFD) de los electrones interiores, se propone un esgquema
perturbatlvo, para el cilculo de la energia de dicho par, gue parte en aproxi
macibn inicial, de la ecuacién tipo Schroedinger del par con potencial el
nuclear més el de Hartree-Fock (HF) de los elgétrones interiores y con una -
ligadura adicional de ortegonalidad de su §#iﬁ$i6n a los orbitales HF inte-
‘riores. Se discuten los dos primeros 5?deﬁé$ ﬁérturbativos;

INTRODUCCION,

Por los autores ha sido propuesto unaiqppbkimacién para el estudic cuantg-
electrodinimico del &Atomo multielectr6nico que considera cada par de =lectro
nes deserito por'la ecuacifn relativista BS. con potencial externo-el nuclear
mis el de HFD de los electrones restantes /1,2/. Como una aplicacidn de esas

ideas efectuaremos el estudio relativista de los electrones valencia en tomos

alcalino térreos. Para la manipulacién préctica de la ecuacifén BS del par-
valencia reallzamos su resolucién perturbativa tal que en la aproximacién

inicial, usando el car&cter débilmente relativista de los electrones valen-
cia, tengamos la ecuacifn de Schroedinger no relativista del par. Los efec-
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tos relat1v1stas aparecen en las correcc1ones perturbatlvas como: valorcs
medIUS““Entré—Ta*fuhéién ‘de orden no relativista del parvvalenCLa, de opera

dores Brelt—Paull.

ECUACION RELATIVISTA UNITEMPORAL DEL PAR-VALENCIA Y SU RESOLUCIQNgPERTUR-
BATIVA ‘ o

La funtidn de onda relativista del par-valencia con cl idn interior en
estado base ¢ (x X, ) = < $ /E(x )@(x y/0 >, donde v es el operador-campo -
creacifn de un electrén pirac y /0 > de51gna el vacio de Dirac-Fermi, satis

face la ecuacidn BS /2/.

ip(x,,x,) = [ d“x'd”x d“x'd“x 9, (X X )9 (xz.x VI (x WX, x.X_Iw(%n,x;) (1)

donde g; es el propagador del electrén i- és;mo en el campo coulomblano nu-

clear . més el engendrado .per. 1

electreneSﬁLnterlores quegapxoxlmamos p@r

el de HFD BlchdprOpagador 1nc1uye CorrECCIODES radlatlvas “1ves

dor 1rreéu"1ble de 1ntenac¢16n relat1V1sta entr' Iectrones valenc

tuando sobre (1) los oPeradores de la eCuac16n de DlIaC derambo ;electrones;

con. potencial externo al antes ‘ﬁﬁerldo Y t;empes propaos. 1;y tz, 1ntroduwf

ciendo nuevas variables temporales T= (t +t,), t=t -t , transformando Fou-
rier en t: J at €° ie t, 1ntegrando 195%' que equ1valc @ 1gualar los - tlemposﬁ

propios de cada electrén) y utlllzando callbrac16n Coulomb para el fot6n2m1"

™ £

intercambiado entre‘electrones, obtenemos la ecuacidn.gue -satisface . la- fun-ﬂ

_*{.f.;“;E

o Len Ty R .g;g~‘ L cone it T r:;"”" S T e sl _
AE-H, -H_)¢(§1,:§gl;q )1 ¢(r T, 5 }Lé € DE ST, (Fzl,) It .42

;2“1 . LTE s e TR

donde H —a p +ﬁ m +’Vn+HFD(r }, i= 1 2, E es 1a energia total dei sxstema;a,

" de-dos electronesp.P++—P P+ 51endo P . 19s operadores proyec&idntipo. Casimir

para hamiltoniano Hi,'I@‘ ' el operador 1nteracc16n correSpondlentc a1l 1nter

C

cambio de un fotén Coulomb entre electrones, IA 1ncluye el resto de los Ope

'radoreS“interaccién“irrédncibléﬁﬁ DiE=H;~H;1?“FﬂF1F con’ F Eiz—( 1yt

‘Se haniutilizadoadistiﬁtﬁs?tféﬁﬁﬁiéhtos*pérturbativosipéﬁéﬁlairésdlucion
de ‘la ecuacifn BS de dos electrones en’el campo coulombiandinucléar+73,4,5/5
nosotros -seguiremos /4/ - qenerailzando con Campo eXterhc; ddemds del ‘csulom
biano nucleary ‘el. de:HFD &g loswelectroues interiores. Las. urridades utlll—T”
‘zaidas también- ae /4/ RS R s '

En.el £aso. de elegtrnnes valenc1a Z .m;ﬂymtgqgmgs.un-s;stgma_relaggw;sta_
débhil ,entonges B 1, P % 0,y tgl_gaxaggqﬁim@, PR B '

£ _ T’ _ : . iy T LERn G RN TR TSR
(E° H P++ICP++)¢ (r E, Y 2o _ (3)
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S proyectores garantlzan la no conSLderac1on de procesos con pares

ielectrﬁn-POSltrén (3) ‘puede desacoplarse en cuatro ecuaciones para las

ifuncloneS’de ‘onda proyectadas ¢° =P . 2% donde b, = i+ satisface
+— A o R -

h_14) |

- La’ solucibn de- (2) se puede calcular apllcando teoria de perturbaclones de

Brlllou1n~W1gner con perturba01én ST “zg;ﬁr%af‘ ;1;.‘ ¢

""a _' &€ pEl coeril e e

e er LTIy e L N

T E1 corrlmlento

]@ ><®\

E-E_

el SR CE ey L
A /4 o’ it )=

'Jr\"l

que es una, ecuacxﬁn 1mplic1ta en E, puedg trabajarse aprox1mando E E en la-

y luego_se,su$t1tuye E E +AEJ ) etc. Debe tenerse'

.J-

derecha, se calcula AE‘l?

,;por lo que en:un orden perturbatlvo de {6} : sélo aporta el prlmer térmlnc
de (73, v. 1a contribucibh en:ese orden de los términos siguicntes de {7}
__hay que 90951é§rarla junte & érdenes superlores de {6Y: - oo sl e

- B -
s ; R

'7Q;ECUAc16N DE SCHROEDINFER Y ESIRUCTURA FINA DE [NTERACCION COULOMBEANA

En aprox1mac16n no relativista- fuerte (4) conduce a la ecuac16n de .

fSchroedlnger ne relat1v1st3 del" par—valehc1a

" londe vlavn+ﬁ§tr.i,_quef§oseé 1a 1igadﬁrﬁaédigiéﬁéi téf(?';?:)“'éﬂE(ﬁ)y;o”:
2

de ortogonalldad del orbltal del par-valencxa a todos los erbitales HF no

?relatLV1sta de los electrones 1nterlores. Para obtener (3) de (4) escribimos
-wa ‘e notaclﬁn de e camp@nentes % +m “ert "la ‘que “Tas.F2 restarites se téman
. nulas entonces pasando (4) a: camponentes wfrandes - (Supralnd1Cdﬂas ) g

jkarrlba a (E Hred)w++_0 donde H d—2 +H R Hj“f

'Hred* Zm + HNRrse obtlene (8) con W —E —2m. AH{{ aporta en el orden ot m) ¥

aprox1m&ndo

"ﬂﬁtlenervgrlas contr;bu01ones. AH( ) H(“)+ H( Vpogl®) ) las dog ‘primeras fue-

en T Ve, HFD'
'_-rqg;gnal;za&as‘en-rﬁh/ TR gl : . :
5+ HZa&(r) +(Za DO E D v (102) REY

P ._ SEFL z]m ;':l, I R SRR N B SUIRCIR R Cr LR A
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anl") = nas@ ) -te/ o E /) xBt(L T 2)
Ce /4m ! ri, :

la Gltima aparece en nuestra situacién originada por el campo externo HFD
de los electrones 1nterlores, al reducir a componentes grandes

() ién

CAH oo = Z < ¢HF|AH‘ ) (1,5) ¢“F B _ (10)
3 e

HFD >+(1*2’

Los términos spin dependientés conducen- a estructura fina.

" Bn (10) el orbital HF obtenido del HFD al reducir a componentes grandes
lncluye efectos de polarlzac16n del i6n interior en primer orden perturba—

-tivo, causante de la 1nver516n de la estructura fina en étomos alcalinos y

alcalinoc ~ térreos /6/.

La resolucibn de (8) es un probiéma no sencillo, pér una parte porque

incluye la correlacibn electrénica y por otra por la ligadura adicional.
_Un m&todo préctico de trabajar la ligadura de ortogonalidad de @, a los

orbitales HF interiores, es introducir en (8) un seudopotencial que "“des-
place wo‘fuéra del i6n" /7/. En cuanto a la resolucibn bropiamente de (8)
se han utilizado varios procedimientos: la introduccién de funciones varia-
cionales conteniendo explicitamente'la-doérdenada inter-electrénica /8/, ©
incluir los efectos de correlacibn por teoria de perturbaciones desde la
solucién HF /9,10/, o mediante 1nteracc16n conf1qurac10na1 /11/, o aun me jor

usando la aproximacién multxconf1gurac1onal "Frozen core" /12/.

CORRECCIGN POR INTERCAMBIO DE UN FOTON TRANSVERSAL
La primera correccibn perturbatlva aportada por (6) se tiene del primer

término del desarrollo (7) con IAE IT due corresponde al intercambio de un

fotén transversal entre electrones.

1t _ [a € -1 _ =l o
aelT = Jiiﬁi < ¢clpF e A o (11)

integrando én las energias relativas y pasando a componentes grandes en la

aproximacién débilmente relativista se arriba a:

se!T = < o /87 19, > S o (12)
red _ u g - . + - > _ o - -5 ‘-A‘. - A > .
donde B =—5 9T A:axp2 + (17 2) —2m2 1/ (pl.p2 ?_1z'p1r12'p2) ,

.12

- r & (13)
2 12 1 12 2

es el operador Breit- Pau11 (12) de contribuci6n en el orden (a m) y conduce

a estructura fina por su dependenc1a del spin.
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CONCLUSIONES

Zsquena de cdleulo
Con fines de c8lculo préctico de la energfa del par valencia podemos
generalizar a nuestra situacién el esguema propuesto en /13/ para el dtomo

Helio:

1. Hasta el orden (a’mc?): resolucidn de (8) usando el métodd de. seudopotcn

ciales, de donde obtenemos m , WL
¢

2. Hasta el orden (a'‘mc 2y AE(h) se obtiene calculando el valor medio ‘entre
wu de los operadores Breit-Pauli tradicionales (9} vy (13) y dé los ‘operado-
res de un electrén: los de Breit-Pauli- -Coulomb promediados. entre los orbi-
tales HF de los electrones interiores {10). Si estos se promedian a los orbi
tales HF no relativistas deben inluirse efectos de polarizacién del 16n 1nte

rior.

3. Hasta el orden {ad mc ) Vse lncluyen correcciones radlactlvas unloloctro—
nicas y- efectos de momento magnéﬁlcé 'némalo v de polarlzac16n del vacio cn

la: 1nteracc16n entre electrones f14/

4. Hasta el orden (a®mc ) se evallan correcciones perturbativas de 2° orden

red

entre los operadores’ AH( ) y B Y se incluyen correcciones perturbativas

cuantielectrodindmicas no incluidas en las anteriores.

BIBLIOGRAFIA

l."Parera, J.J.; R:.Lb6pez y otros

Rev. Cubana Fifsica, de préxima publicacidn.
({‘u
2. Braun, M.A. y J.J.Parera

Rev. Cubana Fisica, de préxima publicacidn.

3. (a) Fulton, T. and R.Karplus
Phys Rev. 93, 1109 (1954) /b) H. Araklj Prog. Theor. Phys 17,
619 (1957).

4, {(a) Sucher, J.
Phys Rev. 109, 1010 (1958)/(b) M.Douglas, N.Kroll: ann of Phys 82,
89 (1974). e :
5. (a) Braun, M.A. :
' Teor. Mat. Fis.'34, 59 (1978)/ (b) M.A.Braun, J.Parera, E.Roca;:

- Vest. Lening. Univ. No. 4,5 (1979) (ambos en ruso).

6.-L1ndgren, I.;".A.M.Martensson
' Phys Rev. A 26, 3249 (1982).
7. Weeks, J.D.; £.A.Rice
J.Chem. Phys 49, ‘1941 (1968).



- 10,

11..

12.

13.:

14,

~Jineshita, Tx; i{ﬁ;; :
Phys Pev. 105, 1490 (1957)/ (b} C.L.Pekeris;

1649 (1958) .

Kelly,-H.P.'

Phys Rev. 131, 684 (1963).

Byron, F.W. v C.J. Joachaln
Phys Rev 157, 7 (1967).

‘Nesbet, R.K. y R.E. Watson

_Phys Rev. 110, 1073 {1953}

;Calvert J. y W. D Dav1sonf_

o d. Phys B 4 314 (1971)

Schwartz, C. .
Phys Rev 134, A 1181 (1964)

fBraun, M.A. y L. N. LabZOVSkll, Sov. Phys JETP 26,

Phys Rev. I12;

1017 (1968) ..




