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La funcién de onda de Schrodinger
!p(717?27 ~7TN)

Donde 7; = (x;, i, zi) son las
coordendas de la particula f

z -
Significado fisico

Proceso de vibracién en el
atomo

Densidad de electricidad
p=N [vrdr

Hace mucho pase la etapa donde [yo] pensaba que uno podia considerar la

funcién-i) como de algin modo una descripcion directa de la realidad.
Schrédinger en Fine 1996
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WV no es protagonista

Bradley Monton

0 J Observable, O J Propiedad definidaJ

Estado del sistema autoestados y autovalores 1) — autoestado

1) — Propiedades del sistema J

Ontologia Primitiva

Estructura fundamental coman J

Mundo en el que | Entidades fundamentales Evolucién temporal
vivimos (3D) Variables primitivas Variables no primitivas
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Ontologia mezclada
Coexistencia de espacios independientes

Caersal

&
némica
Hipersuperficies de un espacio de (3N + 3) dimensiones

- causal -
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Mecanica Bohmiana

Bohm

w l — Campo objetivamente real J

...este procedimiento no es realmente aceptable en una teoria fisica...

Bohmianos de hoy

Variables primitivas

.. . Funcién de onda, ¥
Posiciones de las particulas

} Variable no primitiva
Caracter nomoldgico

Dificultades:
Variabilidad temporal y “sistémica” y j Qué es una ley?
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La aproximacion del electréon independiente

N N N-1 N
= _%ZV? - ZV(7:')+ Z Z 7*
i=1 i=1 i=1j=i

4

N N
=32 Vi VE)H D _v(m)
i=1 i=1 i

i Qué forma adquiere el potencial v(7;)?

Teoria de Funcionales de
" |la Densidad
p(r)

Método de Hartree-Fock
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La aproximacioén orbital

U(F1, Fay oo Tr) = U (F1)(F2).. 0 (F) J

Despreciando la correlacion electrénica

Atkins:

En la aproximacion orbital suponemos que se obtiene una primera
aproximacion razonable de la funcién de onda exacta si
consideramos que cada electrén ocupa su “propio” orbital
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El atomo de helio

Hamiltoniano electrénico

T12

H=-1v2_1V2_V(r) - V(r) + L J

Reescribiendo la ecuacién: Dl
_ g(Fi) j _%Z:z __IV(?i)
— K(F = 1 peradores hamiltonianos
H = h(r) + h(r2) + Tz J monoelectrénicos
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Orbitales atémicos

Atomos hidrogenoides

monoelectrénico 1s, 2s, 2p, 3s,...

Operador hamiltoniano J_> ot Btdlaaeieie J_> Orbitales atomlcosJ

Asi tenemos

h(r)éi(r) = cion(n) |

Y se demuestra que

Donde: J

¢; —orbitales atémicos

Hao9i(F1)¢j(T2) = (€ + €;)d(F1)d(F2) = Eaod(F1)9;(T2) J
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“Proyeccion” en un espacio tridimensional

(1, P, 7h) = DE)(R). D (7n) |
P ¢
“Proyeccion”

Cambio de variable J

Accién de dos operadores
17/20
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Operador de “proyeccién”

(1,72, ., ) = U(F)E(R).0(7n) |

Pz
Py A
P

i Operador que “proyecta” la funcién de onda en un
espacio de tres dimensiones

N

Piw(Tla "';TI'—17TI';TI'+17 "'7TN) :f s f¢(717 771—17FI7FI+17 “'7FN)

Y*(r1)dry, . ¥ (Fim1)dTio1, ¥ (Fig1)Fig1s - ¥ (PN)dTN
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Operador de cambio de variable

(1,7, o T) = U(P) U (7). U (7y) |

Pz
¢
Operador de traspasa la etiqueta de la variable a
la funcién de onda

Px

Cy(r1) = ¢n(7)
Cp(F2) = ¥a(F)

C(Fn) = on(F)
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Reduccién dimensional

W(F1, oy ooy TN) = U(71) W (72)... 0 (Fn) J

Reduccién dimensional
Aplicacién sucesiva de los operadores de
“proyeccion”, Py de cambio de variable, C

CPp(Fry oo, i1, Fiy Finds oy TN) = 2i(F) J
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