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1. INTRODUGCION

En este informe sé describe el programa denominado ORBITALES, escri-
to en lenguaje FORTRAN IV, que permite el cllculo de los llamados orbita-
les en las funciones de onda atdmicas, para un potencial de la forma

R 1 -
V(r) = (N-1) (k - -j—) e ST -—-Z——f‘j—f—l—— (1.1)

donde Z representa la carga del nGcleo, N el nimero de electrones y &, k
y Yy tres pardmetros propios de cada Atomo. Los criterios de seleccidn de
estos parimetros son objeto de otras publicaciones (YUNTA CARRETERO, J.,
RODRIGUEZ MAYQUEZ, E. y SANCHEZ DEL RIO, C.; (1973), (YUNTA CARRETERO, J.,
RODRIGUEZ MAYQUEZ, E. y SANCHEZ DEL RIO, C.), pero en el Apéndice de este
informe se describe una variante del programa, que permite aplicar algunos
de los criterios de seleccidn para la determinacién de los valores adecua-
dos de estos pardmetros.

Recuerdese que, en el caso particular de considerar un potencial cen
tral, la funcibén de onda permite la separacidn de variables, de tal modo -
que, para la componente radial R(r) la ecuacidén de Schrddinger queda redu-

cida a
£ .
—;}2— —gd;- (r2 —(%EL) + [- _L%Z_L)__ + 2E_- ZV(r)J R(r) =0 (1.2)

donde { es el nlmero culntico azimutal (€==O,1,2,...) y E; es uno de los
autovalores de la energia que permiten cumplir las condiciones de contormo
de la solucidén. Este autovalor queda identificado por el subindice n o ni
mero culntico total, de forma que n-4£-1 es el nimero de nodos que posee
la componente radial R(r).

En la expresidén (1.2) se han utilizado, para simplificar la escritu-
ra, las unidades de Hartree caracterizadas por tomar como:

Unidad de masa = masa reducida en reposo del electrén A
Unidad de carga eléctrica = carga eléctrica del electrdn
Unidad de longitud = radio i;zla primera 4rbita de Bohr del hidrd-

geno —rgr = 0.52917 . 107% cm (DU MOND, J.W.
M., COHEN, E.R.; 1953), (U.I.F.P.A. 11; 1965).



de las cuales se deduce:

Unidad de energia = energia potencial mutua de dos cargas unidad -
separadas la unidad de distancia
= doble de la energia de ionizacidn del estado -
normal del &tomo de hidrdgeno
= 27.1956 eV

La condicién de normalizacidén, para que la probabilidad de encontrar
un electrdn a cualquier distancia r sea la unidad, viene dada por

(- -1
2 2
4NWr R dr = 1 (1.3)
El cambio de variable

P = 2‘%Er R

transforma las expresiones (1.2) y (1.3) en

2
_47Pn - —{—(—ej—l—)-— - 2E +2V(r)|P (1.4)
drz r2 n n .
y o
Pz dr = 1 (1.5)
n
0

Ia funcidén P suele recibir inadecuadamente el nombre de orbital y re-
presenta la densidad de probabilidad de encontrar un electrdén dentro de un
estrato esférico dr a la distancia r.

Dado un &tomo, caracterizado por su nimero atémico Z, el programa OR
BITALES resuelve la ecuacidn (1.4) con un potencial central del tipe (1.1),
para orbitales caracterizados por los nimeros culnticos total n y azimutal
2, encontrindo el autovalor E que corresponde a cada orbital y proporcio-
nando una tabla de valores de los orbitales P y sus cuadrados en funcidén -
del radio. Asimismo calcula el radio efectivo medio T definido por

-l

T = T Pz(r) dr (1.6)
0
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y el radio efectivo inverso T?ri dado por

-

2

1 P

I'i r
0]

Este programa estima, ademis, el potencial creado por la propia dis-
tribucidén de carga de los electrones, dada por las soluciones obtenidas pa
ra todos y cada uno de los electrones presentes en el &tomo. Para ello se
tiene en cuenta que, promediando esféricamente, el potencial que produci-
rian sobre el electrdn i los otros (Z - 1) restantes y el nficleo, seria -
(CONDON, E.U. y SHORTLEY, G.H.; 1953)

[~ -]
Z Pz(r')
V(r) = - 44+ o [=EE 4 (1.8)
c i ri r' J

i#F
donde r' es el mayor de los radios rj, rj.

Como se trata de encontrar un potencial dnico para todos los electro
nes, se puede hallar el promedio de V. (r;) extendiendo el sumatorio a to-
dos los electrones presentes en el Atomo y multiplicdndolo por (N-1)/N, lo
cual equivale a suponer que cada electrdén contribuye al potencial en un -~
punto, sdlo con la fraccidn (N-1)/N de su carga eléctrica. Con esta hipd-
tesis, el potencial debido al nlcleo y a la distribucién de carga de los -
electrones seri:

oo

2
T - P (r)
2NN 55 W05 U (L 2SR U T 555 A
n,¢ n,4 r

' = - —
C(r) T N T
n,d/ 0

Evidentemente los sumatorios se refieren a todos los orbitales compa
tibles con el principio de Pauli.

El potencial asi hallado puede compararse con el definido por la ex-
presidén (1.1).

Una vez definidos aqui los objetivos del programa y la informacidn -
que puede proporcionar, en los capitules siguientes se describen: los fun-
damentos de cllculo en que estd basado (Capitulo 2), los detalles de la -
realizacién en el programa (Capitulos 3 y 4) y, por (ltimo, la forma préc-
tica de utilizar el programa, es decir, la manera de introducir los paréme
tros espec{ficos de un c8lculo e interpretacidén de la salida de resultados
(Capitulo 5) con un ejemplo ilustrativo (Capitulo 6).



A

Con ello se pretende separar los diferentes niveles de interés que -
se puedan presentar: simple utilizacidn del programa para obtener los re-
sultados deseados, conocimiento de los algoritmos utilizados por el progra
ma cuando sea necesaria una interpretacidn més profunda de los resultados
obtenidos, o necesidad de introducir alguna modificacibén de éstos en el -~

programa.

Para comprobar la bondad de los resultados obtenidos con este progra
ma, se contrastaron los cilculos de diferentes estados del Atomo de hidrd-
geno con las soluciones analiticas, bien conocidas, de éstos. Para 100 pa
sos de integracién entre mdos y un indice de precisién de 0,001, los auto
valores de la energia obtenidos, diferian en valor relativo de los analiti
cos en menos de 0,00001 y las soluciones de los orbitales en menos de -
0,0001.



2. METODOS DE CALCULO UTILIZADOS EN EL PROGRAMA
La ecuacidn de Schrédinger para los orbitales es del tipo
P" = f(r) P (2.1)

con

R -
£(r) =._{;(.%+2_1_>... S22 (k- & 5T L 2 B (2.2)

El proceso de integracidén de (2.1) suele subdividirse frecuentemente
en dos fases: una con valores crecientes de r (ascendente), para aquella -
zona en que f(r) <0, y otra descendente, con valores decrecientes de r, pa
ra f{(r)>0. Con ello se evita la deformacidén de la soluciébn, tipica de la
segunda zona. La primera fase parte de r=0 y llega hasta un valor r; pa-
ra el que f(ry) = 0. La segunda,parte de un valor de r suficientemente -~
elevado y, en sentido decreciente, llega hasta el valor anterior ry. En -
este punto deben coincidir tanto las dos socluciones, como sus derivadas.
Para la igualdad de las dos soluciones, basta con una adecuada correspon-
dencia entre los valores iniciales del proceso de integracidén de ambas fa-
ses. La igualdad anterior no implica la de las derivadas. Esta sélo ocu-
rre 5i el valor de E tomado en (2.2) es el del verdadero autovalor. Afor-
tunadamente, la propia desigualdad entre las derivadas permite hacer una -
estimacidén de la correccidn necesaria (HARTREE, D.R.; 1952).

Dado que en la zona de solucidn descendente es necesario partir de -
un valor de r muy elevado, para no disminuir el nlmero de pasos de integra
cidn sin recurrir a un incesante cambio de intervalo de integracidn, suele
usarse (HARTREE, D.R.; 1952) el cambio de variable

t = 4£nr (2.3) .

que junto con el cambio

P(x)

F(t) = ———ﬁ--—- (2.4)
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transforma la ecuacidn diferencial (1.4) en

2 .
dF - [<£+%>2 - 2(E - V(z) )rz} P 2.5)

de?

que sigue siendo del mismo tipo, pero con una funcibén f(r) distinta.

En el programa ORBITALES, la integracién ascendente ha sido hecha so
bre la ecuacidn (1.4) y la descendente sobre la (2.5).

En lo que sigue se describen con mds detalle las diferentes expresio
nes numéricas utilizadas para conseguir los fines del programa.

2.1. Método de Numerov

El método de Numerov, utilizado para resolver ecuaciones del tipo -
(2.1), equivale a un cédlculo limitado hasta las diferencias finitas cuar-
tas.

Suelen emplearse diversas variantes del método. En una de ellas -
(HARTREE, D.R.; 1952) se deduce el valor de la solucibén y (x+h) a partir
de los valores de y(x~-h), de y(x) v de la diferencia finita segunda de -
la solucidn, que viene dada por la expresidn

2
é y(x) = hz[yn(x) +-—11‘£- 52 y"(x)] (2.6)

dogde y"(x) se conoce por la propia ecuacidn diferencial, mientras que -
8°y'"(x), desconocida a priori, se calcula mediante un proceso reiterativo
muy convergente.

En otra variante se introduce la variable auxiliar

h2
2(x) = 1——17 f(x) ] y(x) (2.7)

en la que se verifica que

Z(x+h) = 22(x) - Z(x-h) + hoE(x) y(x) (2.8)



Una vez calculada Z(x+h) se deshace el cambio de variable.

Ambos procedimientos exigen el conocimiento del valor de la solucién
en los dos puntos anteriores. El primero presenta la ventaja de un fécil
criterio de la bondad del intervalo de integracidn,a través del nimero de
reiteraciones necesarias para deducir 52y"(x); tiene en cambio el inconve-
niente de exigir el conocimiento de la diferencia finita segunda de y"(x)
que exige conocer el valor de y"(x-h), lo que impide, en el caso particu-
lar de la funcidn f(x) definida por (2.2), que el primero de los valores -
iniciales sea el x = 0, ya que el valor de y"(0) es infinito.

En el programa se utiliza normalmente la expresidén (2.6), excepto en

la iniciacidén de la solucidén ascendente, donde se emplean la (2.7) y (2.8)
como se verd en el apartado 2.4,

2.2. Eleccidn del intervalo de integracidn

La expresidn (2.6) proporciona un flcil criterio para la seleccién -
del intervalo de integracidn, exigiéndose que el nlmero de reiteraciones -
en cada paso de integracidn esté comprendido entre 2 y 5. Sin embargo, pa
ra evitar continuos cambios de intervalo,no se ha hecho uso de él, sino -
que se han fijado los nodos como posibles puntos de duplicacidén del inter-
valo, de forma que un nimero de pasos prefijados por el usuario se reali-
cen con el mismo intervalo. No obstante, el programa mantiene vigilancia
sobre el nimeroc de reiteraciones que han sido necesarias en cada paso de -
integracibén y en la salida proporciona el n(mero de pasos en los que, du-
rante el (ltimo tanteo de E, se han sobrepasado las cinco reiteraciones.

El nlmero de pasos aconsejable es 100, pero el usuario del programa
puede utilizar un valor cualquiera. Sd8lo en la fase ascendente se reali-
zan duplicaciones del intervalo. En toda la fase descendente se conserva
el mismo intervalo pero, al tantear valores de la energia E prdximos al au
tovalor E;, el nimero de pasos es doble.

El fijar el intervalo de integracidn "a priori'" tiene la ventaja de
aligerar el cédlculo en el proceso mis reiterativo del programa y no presen
ta inconvenientes, salvo en los primeros tanteos del valor de E, en los -
que no se conoce con suficiente aproximacidén la posicidén de los nodos. En
estos casos es necesaria una estimacidén.de dichas posiciones . Ha resulta
do practica la hipdtesis de supomer que las sucesivas zonas,de intervalo
constante,eran cada una aproximadamente el doble de la anterior. Es por
ésto por lo que sdlo se han previsto duplicaciones del intervalo de inte-

gracidn.



Para un orbital identificado por los nimeros culnticos total n y azi
mutal f, el nlmero de nodos viene dado por n - £-1. Es decir, el nimero de
zonas de intervalo constante, durante la integracidn ascendente, seré n-4.
Ello indica que el intervalo inicial aconsejable sea

h= — 2 (2.9)
T 100 on=t_ :

siendo r, el radio final de la integracidn ascendente.

El problema de la estimacidén del intervalo inicial queda, pues, redu-
cido a encontrar el valor de ry en el que el valor de f(r) pasa de un valor
negativo a otro positivo. Esto obliga a encontrar los ceros de la funcibn

(2.2) y elegir el primero con derivada positiva.

2.3. Estimacidn del cero de la funcidn £(r)

No existe un método universal de determinacién de los ceros de una -
funcién. Con frecuencia solamente convergen en zonas prdximas a la solucidn
y la mayoria carecen de criterios para prevenir la carencia de solucibn real.
Estas dificultades exigen realizar un estudio de las propiedades de la fun-
cién £(r) con el fin de encontrar previamente una zona suficientemente estre
cha alrededor de la solucibn, si existe, para después aplicar en ella méto-
dos de convergencia seguros.

Aunque para la finalidad del programa carezcan de sentido los valores
positivos de E, el método aplicado para la determinacibén del cero adecuado

de la funcidn, no exige que E sea negativo.

Separando el término en E, la funcidén queda de la forma
f(r) = g(r) - 2E (2.10)
. . , 1
y haciendo el cambio de variable § = -

-l
glg) = A £+1)g 2+ 2(N-1(k-¢) e T - 2(z - N9 (2.11)
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Por lo tanto los ceros de f(r) seré&n las inversas de las intersecciones de
la curva y = g(g) con la paralela al eje de abcisas y = -2E.

La funcidén g(¢) estd comprendida entre dos funciones extremas corres
pondientes a los valores cero e infinito del parfmetro &

£+ 1) 92+ 2(N-1) k - 22 ¢ (2.12)

]

go(g)

]

(@) = Ld+1g’ - 2z-wg (2.13)

Ambas curvas son paribolas, ninguna depende del parametro Yy la segunda -
pasa por el origen y tampoco depende del parametro k. La dependencia de -
la primera respecto de k es la de una traslacidn paralela al eje de abci-
sas. Es flcil comprobar que ambas parédbolas son cdncavas y que la abcisa
del minimo de la 12 es mayor que la del de la segunda. Para {= 0 estas -
pardbolas se transforman en rectas.

También se verifica que

gﬂ(g) € 8,(9) sgo(g) para @<k (2.14)

g (3) 3¢, ()= go(y) para ¢ > k (2.15)

y que todas coinciden en § = k.

Estas dos funciones extremas sélo pueden presentar entre si las posi
ciones relativas representadas en la Fig. 1. Las comparaciomes (2.14) y
(2.15) muestran que la curva general g_(§) sélo puede tener existencia den
tro de la zona rayada. Esto es, las posibles soluciones de g han de que-
dar comprendidas entre las dos intersecciones de y = -2E con las curvas ex
tremas go(y) y g.(¢)-

No obstante, en la Fig. 1 se puede observar que esta acotacidn puede
presentar mdltiples combinaciones, puesto que el nlmero de zonas acotadas
depende del nfmero de pardbolas para las cuales existe solucidn real de la
interseccidn.

Sélamente interesa la primera solucidn que se encuentre para gu(9)
tomando valores decrecientes de g(crecientes de r), por lo tanto, en el ca
so de una Gnica zona, el estudio de g“(g) deberd comenzar en la rama dere-
cha de la pardbola intersectada y terminar en la izquierda (ejemplo E1 de
la Fig. 1 (¢) ). En el caso de dos zonas, la primera comenzari en la rama
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9o (f)

Fig.1
TIPOS DE ZONAS DE SOLUCION



derecha de g (¢9) y terminard en su rama izquierda (ejemplo El de la -
Fig. 1.(b) ), o en la rama derecha de g_(¢) (ejemplo E2 de la Fig. 1.(b))
segln que sea una u otra rama la que quede al mismo lado del punto comin -
de todas las curvas (@ = k). La segunda zona estard delimitada por el res
to de las intersecciones.

Las acotaciones asi conseguidas indican que la posible solucibdn sélo
puede estar en una de ellas, pero no garantizan que lo esté. Puede no -
existir solucidén o de existir no ser la adecuada, pues se exige que ésta -
sea positiva y con derivada respecto a [4 negativa.

Estas acotaciones son ain demasiado grandes para aplicar un método -
que resulte convergente. Para disminuirlas, ha resultado préctico dividir
la zona acotada en 25 partes, y vigilar, de derecha a izquierda, en qué -
subzona el valor de g,(¢) pasa de negativo a positivo. Es en esta subzona
donde ya se puede aplicar cualquier método con la seguridad de que existi-
rd solucién.

No obstante, existe el riesgo de que pase desapercibida una pequeria
ondulacién de la curva en la que se halla la primera solucibén adecuada. Pa
ra evitarlo se mantiene vigilancia sobre el signo de la derivada respecto
a¢. En el caso de que esta vigilancia indique riesgo de perder la solu-
cién, se investiga la existencia de ésta mediante subdivisién de la subzo-
na hasta encontrarla o alcanzar una subzona de tamafio despreciable, que -
permita suponer que era infundada la sospecha tenida.

Como método convergente para la determinacidn del cero se ha utiliza
do el parabdlico. Esto es, sobre tres puntos de 8.(@) se ajusta una paré-
bola y se considera solucidén aproximada la interseccién de ésta con la rec
ta y = -2E. Repitiendo el proceso con este punto y dos de los anteriores,
que cumplan la condicidén de tener signos diferentes los valores de g (@),
se consigue una mejor aproximacidn, eviténdose al mismo tiempo el riesgo -
de escape hacia otra solucidbn distinta.

2.4. Condiciones iniciales de la solucidn ascendente

La aplicacidén del método de integracidén de Numerov con la expresidn
(2.6) impide que el punto r = O sirva como uno de los iniciales, puesto -
que en este punto el valor de la derivada segunda de la solucidn se hace -
infinito.
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Podrian hallarse dos puntos iniciales con r # 0 mediante un desarro-
llo en serie, lo cual llevaria a la necesidad de tomar exclusivamente valo
res enteros para el exponente y. Queda, pues, el recurso de aplicar la se
gunda variante propuesta en el apartado 2.1., que no exige el conocimiento
de las derivadas segundas, y partir de los puntos r = Q y r = h, con los -
valores P(0) =0 y P(h) = A, donde A es un parimetro de libre eleccién -
que quedard, a posteriori, bien determinado al exigir que la solucibn esté
normalizada.

Como el intervalo de integracién h sugerido en el apartado 2.2., pue
de resultar grande para este primer paso, es conveniente reducirlo partien
do de un intervalo h' del orden de 10-2

h

ho= 3 (2.16)

y duplicar el intervalo cada vez que se calculen dos nuevos puntos, hasta
recuperar el valor del intervalo idbéneo para zonas no préximas a r = O.

El valor del nlmero enterc a viene dado, pues, por

e

5+ log h
2.17
-—-—-—-—g~——log2 (2.17)

2.5. Condiciones iniciales de la solucidn descendente

Es f4cil demostrar (HARTREE, D.R.; 1957) para la ecuacidén de Numerov
(2.1) con f(x)>0, que, si la relacidn entre los valores de la solucién en
dos puntos consecutivos, muy alejados del origen, es (1+x), se verifica -
que

X = h \/(1+x) £(x) (2.18)

Esta expresién permite, por un método reiterativo, encontrar el va-
lor de x, y por lo tanto hallar dos puntos iniciales ry y rp con los valo-
res By B(1+x). El pardmetro B tendr& al principio un valor arbitrario,
que quedard fijado después, al exigir que el valor de la solucién en el -~
punto r, de empalme sea idéntico para ambas integraciones.



Los dos puntos de partida no son exactos, puesto que la relacién -
(2.18) sblo es aproximada, pero ello no representa inconveniente alguno, -
ya que en el proceso de integracidn descendente los errores de 'partida se
van atenuando. |

2.6. Empalme de las integraciones ascendente y descendente, normalizacidn

v correccidén del autovalor Ep

En el proceso de cédlculo seguido para hallar la solucidn del orbital
P(r) que cumpla la ecuacibén de Schrédinger (1.4) para un autovalor E,, se
han introducido tres valores arbitrarios: la energia E, el pardmetro A de -
las condiciones iniciales de la integracién ascendente, y el pardmetro B -
de las condiciones iniciales de la integracién descendente. Estos tres pa
rdmetros alcanzarin su verdadero valor cuando se verifiquen las tres condi
ciones siguientes:

12) Que coincidan los valores de la solucidn para ambas integraciones en -
el punto de empalme r. Esto permite hallar una relacidn que ligue los pa
réametros A y B.

28) Que coincidan los valores de las derivadas primeras en el punto de em~
palme. De no ser asi la correccién AE a aplicar sobre el valor de E tan-
teado, viene dada (HARTREE, D.R.; 1957) aproximadamente por

p! p!
— - )
) P “asc P "desc
AE = 5 N (2.19)
2
o Pasc dr 1 “;
2 + , Pd e dr
e
asc(ra) Pdesc(ra) ra

donde P' es la derivada primera de P respecto de r.

32) La solucidn debe estar normalizada, esto es, cumple la condicibén (1.5).
Esta condicidén fija el valor correcto del parimetro A.

Asf pues, encontradas las soluciones ascendente y descendente para -
los valores de tanteo A, B y E, se pueden estimar como mejores valores apro
ximados de dichos parimetros los siguientes:
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A
A = .
n t 2 Pas (ra) 2 QE (2207
p (r)dr +~(“—‘E_‘"““) p (r) dr
asc P (r ) desc
0 desc  a
a
An Pasc (ra)
B = . B (2.21)
n A (r )
desc a
A
1 p! p! n . 2 2
E = E + — R— - (— e 22
1 2 ( P )asc ( P )desc ( A ) Pasc <ra) (2 )

Como la expresidén (2.19) no es exacta, el valor encontrado E_ es sélo
aproximado. Sin embargo, un método reiterativo permite obtener E, con su-
ficiente precisién. El programa elige el mismo indice relativo de preci-
sién que se utiliza péra las reiteraciones de cada paso del método de Nume
rov, pero la precisidén final se mejora al efectuar una reiteracidn més por
las razones que se indican en el apartado 3.5 para 1S = 2. Para todos los
orbitales se parte del valor inicial E = -8.

2.7. Ghlculo de las integrales y derivadas

En la estimacibén de la correccidén a efectuar sobre el valor tanteado
de E, para poder hallar el verdadero autovalor E_, aparecen integrales y -
derivadas de P(r) que habrdn de ser determinadas a partir de la solucidn -
y(x) obtenida por el método de Numerov. Esta determinacidn se realizarid -
de diferente forma seglin sea la fase de cilculo. Asi en la fase ascenden-
te seré:

Pz(r)dr = y dx (2.23)

[a ¥
la]
(9
I

= (2.24)



vy en la descendente

b
2 2 2
P (r) dr = y r dx (2.25)
a a
d P 1 d vy v
= + .
1z N~ (dx 2) (2.26)

Las integrales, resueltas por el método de Simpson y muy equivalen-
tes a un desarrollo hasta las diferencias finitas cuartas, se van incremen
tando durante el propio proceso de Numerov,al resolver la ecuacibén diferen
cial, sin pérdida de precisidn.

Para la deduccidédn de la derivada se emplea la expresidn:

™

d vy ) h
= - Z 2.27
d x h 6 2 ( )

donde Zg y Z son los promedios de las diferencias finitas primeras conse-
cutivas de la solucidén y de su derivada segunda respectivamente. Esto es

B,

2

sy (x+“t21_')+ Sy (x -

2
(2.28)

Sy (x +—-l-2‘-—> + Syi(x - —-;_‘——>

2

La derivada asi obtenida equivale a un desarrollo hasta la cuarta di
ferencia finita.

2.8, Interpolacidn

El proceso de integracibén de las soluciones correspondientes a orbi-
tales con diferentes n{meros culnticos ny {4, se realiza para radios que
no coinciden entre si, ya que cada orbital exige un intervalo de integracién
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distinto. Sin embargo, a la hora de querer comparar las soluciones, es con
veniente que estén calculadas para los mismos radios. Se exige, pues, una
interpolacién durante los cdlculos del Gltimo valor tanteado de la ener-
gia, de cada una de las soluciones de los orbitales en unos radios elegi-
dos previamente y comunes a todos los orbitales. Estos radios se eligen =~
subdividiéndo, con una escala logaritmica (mayor densidad de puntos en -
los radios pequefios) y en nimero prefijado por el usuario del programa, la
zona comprendida entre el radio minimo y el radio méximo para los cuales -
exista solucidn numérica en algln orbital.

La interpolacidn se realiza utilizando la expresidbn

2 2
4 h 6 2 Bh 2 3
y =y 1-8 |+ |1-8 yg-l-eA-Bi (1-6%) +ch

(2.29)

1
U

e
1l
o foe
<
;
%:
<
o
I

1
A:: —— -
con 5 (y1 Xl) + Xl)

1

que utiliza datos obtenidos en el proceso de Numerov y que, como éste, des

precia los términos superiores a las diferencias finitas cuartas. En ella

as e: X - Xo

T , donde h es el intervalo de integracidn usado en el proce-
so de Numerov.



3. DESCRIPCION DEL PROGRAMA ORBITALES

En este capitulo se describe el programa "ORBITALES", escrito en len
guaje FORTRAN 1V, de manera que resulte fécil, no sblo comprender su forma
de trabajar para una mejor interpretacidn de los resultados, sino permitir
hacer las modificaciones que se consideren pertinentes al aplicarlo a casos
particulares en los cuales los criterios aceptados en esta versidn no sean
los mids adecuados o se precisen otros cdlculos.

Se ha intentado que el programa resuelva, por si mismo, todas las si
tuaciones que puedan aparecer durante sus diversas fases, por ejemplo, mo-
dificar unas condicbnes iniciales que conducian a una mala convergencia de
la solucidn, sustituir unos criterios por otros, etc. Esto supone la in-
troduccidn en el programa de diversos controles y variantes del proceso de
cdlculo que dan como resultado cierta complejidad del programa. No obstan
te, las explicaciones que siguen, los diagramas y los comentarios del lis-
tado de sentencias permiten confiar en su comprensidmn.

Para facilitar la descripcibén del programa se da primero una explica
cién de la marcha general del mismo, dejando para sucesivos apartados las
correspondientes a sus diferentes fases. Dichas fases dparecen en los dia
gramas de célculo con un doble recuadro y una identificacidén que consiste
en el prefijo "D" seguido de un nimero que coincide con la segunda clave -
decimal de los apartados de este capitulo.

Cada bloque del diagrama lleva un prefijo "C" y un nlmero identifica
dor que, por coincidir con la numeracidén de un comentario en el listado,
sirve para encontrar la correspondencia entre el diagrama y las sentencias
FORTRAN.

La simplicidad de la mayoria de las subrutinas hace innecesaria la -

existencia de sus diagramas de cdlculo, siendo suficiente una descripcidn
de la operacidn que resuelve y el listado.

3.1. Descripcidén general del programa principal

Tal como se ve en el diagrama de cilculo "D-1", el programa comienza
leyendo las fichas que le proporcionan informacién sobre el 4tomo a estu-
diar, la precisidn con que se van a efectuar los célculos y la informacidn
que se desee tener (vease Capitulo 5). A continuacibén siguen unas prepara-
ciones previas y puestas a cero.
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Puesto que el usuario solamente indica el n{mero de puntos en los -
que desea la salida de resultados, pero no la longitud de la zona en la que
los resultados van a ser significativos, el programa no puede seleccionar
los puntos de salida de informacién hasta que no haya encontrado las solu-
ciones de todos y cada uno de los orbitales caracteristicos del Atomo en -
estudio.

Por esta razén se ha introducido el indice IAK,que toma al principio
del programa el valor 1 y lo conserva mientras se van tanteando y corrigien
do valores de la energia y de los parfmetros A y B,hasta conseguir el ver-
dadero autovalor de la energia y una buena normalizacidn en todos y cada -
uno de los orbitales. Una vez conseguidos todos los valores adecuados, -
IAK toma el valor 2 y se procede a un nuevo cldlculo, en el que ya no es ne
cesario modificar los valores E, A y B, y en el que se esti en condiciones
de efectuar las adecuadas interpolaciones y salidas de resultados particu-
lares que se hayan solicitado. Por Gltimo se efectla la salida final des-
crita en el apartado 5.2.

3.2. Determinacidén del autovalor E, de cada orbital

En el diagrama D-2 se describe el cdlculo del autovalor de la ener
gia. En él aparecen los indicadores K2, I1 e IS, cuyo significado, en fun
cidn del valor que adquieren, es el siguiente:

K2 = 1 Fase ascendente de la integracién
K2 = 2 Fase descendente de la integracidn
K2 = 3 Punto extra calculado durante la fase ascendente para po-

der aplicar la integral de Simpson a un nimero impar de -
puntos. No interviene en el diagrama "D-2".

I1 = 1 1Identifica los primeros tanteos de E durante los cuales -
los cllculos se realizan con una precisidn inferior a la -
pedida por el usuario.

I1 = 2 Fase en que se llevan los célculos con la precisidn pedida.

I1 = 3 Se conoce ya el autovalor E; y los pardmetros A y B (apar-
tados 2.4 y 2.5). Se procede a la interpolacibén de la so-
lucidén en los puntos seleccionados (apartado 2.8) y posi-
ble salida de la solucién.

IS = 1 Durante las fases de cdlculo en que I1 = 2, este valor del
indicador muestra que se debe seguir aplicando la correc-
cidén continua de E para una mejor aproximacibén al autova-
lor E,.

IS = 2 1Indica que ya se conoce Ej con la aproximacién deseada, pe
ro los parlmetros A y B (apartados 2.4y 2.5) deben -
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todavia ser modificados para obtener la solucidn normaliza
da.

IS = 3 Se debe comprobar si A y B dan ya la solucidn normalizada
como es de esperar, pero que no siempre sucede.

Las fases de célculo en las que se modifica el valor del indicador =~
IS no aparecen explicitamente en el diagrama. Este detalle se puede ver -
mejor en el apartado 3.5.

En el apartado 2.6 se describib el método empleado para corregir un
valor de tanteo de la energia E con objeto de conseguir una mejor estima-
cibén del verdadero autovalor E,. Sin embargo, cuando el valor de tanteo es
t4 muy alejado del real, la ecuacibén (2.22) no debe ser aplicada, sino que,
para asegurar la convergencia, es conveniente acudir a una modificacidén -
discreta de E, cuyos criterios de aplicacidn se describirdn en el apartado
3.5. Por ello, en el diagrama "D-2" existe la distincidn entre correccidn
del valor de la energia de forma discreta y de forma continua (aplicacién
de la ecuacidn (2.22) ).

2
3

. Con las aclaraciones anteriores es féicil seguir el diagrama de flujo
de célculos '"D-2". En él se observa cdmo a la entrada se dan los valores
iniciales, tanto de algunos pardmetros como A y B, como de algunos de los
indicadores que dirigen el flujo de célculo.

Al terminar la integracibén ascendente (C-57), se observa si el nlme-
ro de nodos contabilizado n' ha sobrepasado el valor n correspondiente al
orbital en estudio y si es asi, el valor de tanteo de E debe someterse a -
una correccién discreta, pues la correccibén dada por (2.22) no seria v&li-
da en este caso. Si n'<£n se procede a la integracidn descendente y si al
final n' = n se procede al cidlculo de AE mediante la ecuacidén (2.22) y de
las correcciones a aplicar a los parfmetros A y B para obtener una buena -
normalizacidn.

En C-69 se comparan los dos tipos de correcciones, a efectuar sobre -
la energia para el préximo tanteo, con objeto de elegir la més adecuada.

En cualquier caso siempre se observa si la correccidn a efectuar es
excesivamente pequefia. Si esto sucede cuando se estd realizando una co-
rreccidn discreta de E (C-63), se debe iniciar nuevamente el método con un
margen de convergencia grande, pues ello significaria que con el método se
guido era imposible alcanzar el verdadero autovalor (apartado 3.5). En -
cambio, si el flujo de cllculo alcanza C-86 con un valor de la correccién
discreta DE no demasiado pequefio, los cdlculos no deben ser llevados con -
mucha precisién (11 debe valer 1).
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3.3. Integracidn de la ecuacién de los orbitales

En el diagrama "D-3" se representa el flujo de cllculo que se refie-
re exclusivamente a la integracidn de la ecuacidén (1.4) de los orbitales -
(apartado 2.1). En &l aparecen los indicadores de estado de flujo K2, I1
e IS que ya aparecian en el apartado y diagrama anterior y los K1 y K3 cu-~
yos valores tienen los siguientes significados:

K1 = 1 Indica que el punto acabado de calcular interviene como -
punto par en el cllculo de la integral de Simpson, necesa-
ria para la normalizacidén de la solucibn.

K1 = 2 El punto acabado de calcular es impar.

K1 = 3 EIl punto calculado es el punto final para completar una in
tegral de Simpson.

K1 = 4 1Indica que se acaba de calcular el punto intermedio para -

una duplicacibén del intervalo de integracidn.

K3 = 1 Se trata de una iteracidn del proceso de Numerov normal.

K3 = 2 Se trata de una iteracibn extra que 'se efectda para el -
célculo de la derivada de la solucidén ascendente en el pun
to de empalme.

K3 = 3 Lo mismo que el anterior,pero para la solucidén descendente.

K3 = 4 Permite utilizar la parte fundamental del proceso de Nume-
rov, para el primer paso de una duplicacibén del intervalo -
de integracidén,en las condiciones iniciales de la solucidn
ascendente (apartado 3.4).

K3 = 5 1Igual que el anterior para el segundo paso.

Con estas aclaraciones, es ficil seguir el proceso de calculo median

te la sola observacidén del diagrama "D-3". La variable n' contabiliza el
n{mero de nodos de la solucidén del orbital.

3.4. Determinacidn de las condiciones iniciales v duplicacidn del interva-

lo de integracién

El diagrama D-4 describe el flujo de cilculo para las fases que se
especifican en el encabezamiento de este apartado.

El indicador NIS representa el nimero de reducciones del intervalo -
de integracidén dptimo para un cdlculo normal, necesario para una buena ini
ciacibén de los cllculos de los dos primeros puntos (apartado 2.2). La va-
riable NI contabiliza la recuperacidn del intervalo 4ptimo y n' el nlmero
de nodos de la solucidn orbital.
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En este diagrama, con tres entradas y tres salidas posibles, aparecen
también, aunque en forma muy reducida, aquellas partes comunes con otras -

fases normales de calculo cuyo detalle puede verse en el diagrama D-3.

Los indicadores K2 y K3 ya fueron explicados en los apartados 3.2 y
3.3.

3.5. Cambio de energia

En el diagrama '"D-5" se especifican con mis detalle algunas de las -
fases del "D-2", con el fin de facilitar una mejor comprensidn exclusiva-
mente sobre la forma en que se realiza el cambio de energia en la blsqueda
del autovalor.

En é1 aparecen los indicadores 11 e IS ya definidos en los apartados
3.2 y los 14 y LL con los siguientes significados:

I4 = 1 Indica que las modificaciones de la energia se han realiza
do sblo en forma discreta (apartado 2.6),0 que se ha vuel-
to a esta forma.

I4 = 2 1Indica que las modificaciones de la energia se estin reali
zando en forma continua.

LL = 0 1Indica que se ha realizado un cambio discreto de la energia
porque el nlmero de nodos contabilizado en la solucién del
orbital no coincidia con el deseado.

LL = 1 1Indica, por el contrario, que existidé dicha coincidencia -
pero el cambio de energia ha de ser discreto.

El diagrama '"D-5" se presenta dividido en dos partes relacionadas -
por cuatro puntos de conexidn identificados por las letras A, B, C y D.

De acuerdo con el esquema del diagrama ''D-2", hay una doble posibili
dad de entrada en esta fase del proceso de cllculo: al final de la integra
cién ascendente, si el nimero de nodos contado no coincide con el espera-
do, o bien al final de la integracidén descendente.

Con AE y DE se representa la correccién contfnua o discreta a efec-
tuar sobre el valor de la energia E tanteado. Los valores E' y E" son los
valores de la energia en los tanteos precedentes. El1 indice de precisibn,
coincidente con el elegido por el usuario del programa para las reiteracio
nes del método de Numerov, estd representado por £ . Los valores R2 y CC
representan, respectivamente, la zona y el nimero de puntos, que ha de -
existir en ella, para fijar el valor del intervalo de integracibén. A y B
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son los pardmetros de las condiciones iniciales de ambas integraciones -
(apartado 2.4).

En el listado de C-61 y C-62 se ve el método seguido para impedir -~
que la solucién se escape en los cambios discretos de la energia. Para -
ello, en cada modificacién discreta de la energia hacia un valor absoluto
inferior, la correccidén DE se hace por un valor mitad de la aplicacién an-
terior (asi no se sobrepasa el cero) y en los cambios hacia valores absolu
tos superiores,la correccidn DE en cada aplicacién es el doble de la ante-
rior (lo que permite alcanzar con rapidez valores muy negativos), salvo si
ya hubo antes un cambio hacia valores absolutos inferiores,en cuyo caso la
correccidn DE es la mitad de la aplicacidn anterior (se asegura asi que -
los futuros cambios discretos de energia nunca sobrepasaridn el valor que -
anteriormente se manifestd como excesivamente negativo).

En C-65 se observa el valor absoluto de E para evitar dificultades
posteriores que nazcan de su pequefiez (por ejemplo en C-82).

En C-74 se conservan todos los parémetros caracteristicos de aquel -
valor de tanteo de la energlia en que por primera vez se utilizd el cambio
continuo de la energia. Asi, si mds tarde aparecen dificultades, debidas
quizds a una aplicacién prematura de este método, es posible retornar al -
cambio discreto de la energia partiendo del mismo valor de E en que se -
abandondé este (ltimo método.

En C-81 se observa la posible oscilacidn de las sucesivas correccio-
nes. Es dificil que ocurra, pero alguna vez coinciden ciertas circunstan-
cias que conducen a dicha oscilacidén. Ello se evita alterando levemente -
la marcha del cdlculo para conseguir salir de aquellas circunstancias espe
ciales.

También, en ciertas situaciones, puede llegarse a un falso autovalor
E
tre dos nimeros de nodos cosecutivos, también proporcionan una correcciédn

En efecto, las zonas de energias correspondientes a la transicidn en-

AE muy pequefia, que puede dar la falsa sensacidén de haberse alcanzado el

verdadero autovalor. Esta circunstancia se vigila en C-82. En efecto, -
una vez conseguido en C-80 el valor del autovalor dentro de la precisibén -
deseada, se efect(ia un nuevo tanteo de la energia con IS = 2 y, al termi-

nar la integracidén de la solucidn, se observa en C-82 el signo de la deri-
vada de las correcciones, que debe ser negativo si se trata del verdadero

autovalor. Asegurada la solucibén sblo resta preparar la normalizacidn ha-
ciendo IS = 3.

En C-84 se observa si los pardmetros A y B normalizan la solucidn del
orbital. Asi debe ocurrir normalmente al llegar a este punto del flujo del
cadlculo, pero debe comprobarse, pues existe la posibilidad de que el para-
metro B haya sido estimado para otro radio inicial de la integracibén descen

dente.
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3.6. Interpolacibdn de la solucidén del orbital en radios prefijados

El diagrama del flujo de cllculo "D-6", se refiere a la forma de rea
lizar la interpolacidén de 1a solucidn de cada orbital en unos mismos radios
prefijados, partiendo de las soluciones obtenidas en los radios que la -~
aplicacidén del método de Numerov ha exigido para cada uno de ellos (aparta
do 2.8).

Su interpretacibén es sencilla. El indicador K2, como ya se ha dicho
anteriormente, especifica si la solucidén es ascendente o descendente. Es-
to permite tener en cuenta si las variables del proceso de Numerov corres-
ponden a la solucidén del orbital P o a su transformada F (capitulo 2), que
exigen un tratamiento diferente.

3.7. Descripcién de la subrutina CEROF

/

El diagrama de cllculo correspondiente a la subrutina CEROF, que de-
termina el primer cero de la funcién £(r) (ecuacidn 2.2) con derivada posi
tiva, se presenta dividido en dos partes con cuatro puntos de conexidén iden
tificados por las letras, A, B, C y D.

Es flcil apreciar en el diagrama D-7 la realizacidén de las conclusio
nes a las que se llegd en el apartado 2.3. Asi, por ejemplo, la primera -
mitad del diagrama estd dedicado a la bGsqueda, si existen, de las zonas -
de posible solucidén, usando diferente tratamiento segiin que el n{mero culn
tico azimutal { sea cero o distinto de cero. La segunda mitad se refiere
a la determinacién de la soluciédn, dentro de la zona prevista, o a la de-
claracidén de no existencia de la solucidn en dicha zona.

La existencia de una sola zona,de posible solucibn, a investigar, ya
sea porque sdlo existe una, o porque existiendo dos la primera dié resulta
do negativo, queda declarada por el valor 1 del indicador JS. Los restan-
tes valores de este indicador se utilizan para definir cuales han de ser -
los limites de la segunda zona de posible solucidn.

El indicador I determina si se estd en la primera fase de subdivisién
de la zona en 25 partes para acotar aln mds la zona de aplicacidn del méto
do parabblico, o si se estéd ya en la segunda aplicando éste.

En C-22 se observa si entre dos puntos de la primera fase se ha pasa
do por un miximo. Esto se analiza a través del cambio de signo de la deri
vada de f(r). En caso afirmativo se investiga si el méximo permite la -
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existencia de solucidén aplicando el método parabdlico entre estos dos pun-
tos y un tercero intermedio.

Siempre que se aplique la prediccidn parabdlica de la solucidén se -
obtendrédn dos valores, pero sblo uno de ellos (C~33) es aceptable por te-
ner derivada positiva. No obstante, aunque es muy difficil que esto suceda,
puede ocurrir que la solucidén que cumplia las condiciones necesarias para
ser aceptada, quede fuera de la acotacién (C-34) que el método de seleccidn
de puntos para la prediccibén parabdlica ha venido asegurando. En este ca-
so, como lo mids probable es que sea debido a errores de redondeo en los =
cdlculos, si la acotacidn de la solucidn es suficiente, se toma como solu-
cibén el valor medio de los tres @ltimos puntos.

3.8. Descripcidn de las subrutinas EFE, INTER y DFDR

Las finalidades de cada una de estas subrutinas son las siguientes:

Subrutina EFE(K2) - CAilculo de la funcidén £(r) tanto en su versidn -
(2.2) para la integracién ascendente (K2 = 1) como
en la (2.5) para la descendente (K2 = 2).

Subrutina INTER(R2, CC, H) - Determinacidén del intervalo de integracién -
' "h'" en la zona de longitud RZ que ha de subdividir-
se en CC partes. Se busca obtener el valor de H -
con una expresidén binaria sencilla,con objeto de -
asegurar la terminacidn de la integracidn descenden
te en el punto de empalme de ambas integraciones.

Subrutina DFDR(X) - Calcula la derivada de la funcién f(r).
La forma préctica de abordar los diferentes problemas especificos de

cada subrutina puede verse, sin necesidad de aclaraciones, en el propio -
listado que aparece en el capitulo 4.
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4. LISTADO DEL PROGRAMA

—— . »Prégrama principal

ESTE PROGRANA CALCULA L3S OYBITALFS PARA UN POTENCIAL ATOMICO
CENTRAL DE LA FORFA
TV (N-1YE(K-1/R)I=EX? (- AL FA4R2&C)I-{Z~N+1) /R

DIMENSION NELE(25) oNCP{25) s RCTI(25} PV (20501 +VI(1025)eV2(1026)
LVP(L1025)eNOP(25) s FE(2S5)eRP(2D50) s NRAL{25) 9 NRD(25) s NRC(25)+4NTT (25}«
2NS(25)

COMHMON ALEAvAKOCVC,DEvElELEvELED!EL:P>eEVFP9I??RleiUvVvV¢17v7D
LECTURA DE TITULLOS Y DATQS

READ(5+913)

READ(50920) PUNTsANPEDIF

RCAD(51923) Z+ENELALFALU9AK

ENEP-ENE-1.

ZPz=Z-ENE+1.

READ(5+930}N

REAJ(S+FBI)IINCP (I +NELE(T) 2NOP(T) +NS(TYeIzie )

SALIDA DE TITULOS Y PARAFETROS'DE CALCULO

WRITE(6995))

WRITE(62911D)

WRITELS 96))PUV71AN°1EDIFvaENE'ALFAvU0AK

PREPARACION DE LOS CALCULOS ’

RP0=z0.3625

RPF 100.

TAK=1

DO 3 L=1»N

EE{L)=-B

PUESTA A CERO DE LAS SuwMaAS FF LOS CUADRADOS DY LOS ORPITALES

PARA CADA RADIN RP

ANPI:?.*(ANP+1 -)

NP1=ANPY

NP2ZANP~1.

NP3-ANP+1l.

TPUZALOG(RPQ)

TPF=ALQG(RPF)

TPI=TPF-TPC

CALL INTER(TPIsANP1lsH?)

RP(1)=RPU/2.



PV(1}=0.
RP3=1la
RPF=1.0
IP=TP3
11 DO 12 K=2sNPi
RPIMIZEXP(TP)
TP=TP+HP . B . e
12 PVIMI=D. . . .~
€-5  ELECCION OEL ORBITAL CARACTERIZADQ POR UN VALOR DE Loq NUMEwo<
c CUANTICOS AZIMUTAL L Y PRINCIPAL N.
DO 38C L2l
ELE=NELE(L)
OP=NOP (L) e
ELEP=ELEX(ELE+14) : . e
ELEPP=(ELE+U.5)%%2 e e
- NNE=NCP(L)~TFIX(ELE}~1 o R
C-6  CALCULO DE E
C-7  COANDICIONES INICIALES GINERALES . R O TIR I S e
NRC(L)=C : . Ce e e
NTItL)=3 e oo e
15 A=1. R : e
B=1.3E~23 S : '
E=EE(L)
EAAZE : - : : : .
16 DE=-E . : e e e , U
DELTE=DE
15=1 . , -
I1=1 - , : v -
12=3% T : :
15=1
C-8  CALCULO APROXIMADO DEL CERO DE LA FUNCION EFE(R)
cm 23 CCZPURNTA{2. %% (NNE+1)~1.) : :
CALL CEROF
R2 =R
€-9  CALCULO APROXIMADO DEL INTERVALO DE INTEGPACION MAS ADECUACO
33 CALL INTERIR2sCCyHR)
- IF(HR.GT.0.25)HR=0.25
TABS(IAK-1)#NS(L)#(T1/3)+1 ~ -
GO TC (4Cs35)rIAB ‘ e
35 WRITE(6+1313) NCP(LY+NELE(L) $EEIL)

B0 K2=1 =
C-13 CaLCULO DE LAS CONOICIONES INICIALES 2E PR}
NLC=Q

IF(I1.EQ.3IRPBAMINY (HRyRPD)
C-11 DISMINUCION DEL INTERVALO DF INTEGRACION PAPA UM CALCULC.KELQR DE
c LOS 005 PRIMTROS PUNTOS
: NIS = (5. + ALOGIG(HR))/ALOCIC(Z ) + 1,
"H = HR/2.%*NIS :
NIz
C-12 CALCULO DF LOS PRIMEROS PUNTOS PARA LA APLICACIOM JEL Mrroon
c OF NUMEROV .
R=H : .
EFEIZEFECY)
R-R+H
EFECTZEFE( 1)
YA = AxH
YX = YA®(2, 4+ 5./6.+H*H*EFE1} /(1. - H*H*EFEC/12.)
C-i3 PREPARACION DEL CALCULD 0OFE NUMERQV
DYZYX~YA
Y2A=YASEFEQ
. Y2X = YXsEFEC
Nl oY2zY2X-Y2A
D2Y2A=Q.



gy

00x ‘ _R=R+H .

D1x , X=R

g2% C-14 COMPROBACION DEL POSIBLE CAMBIO OE SIGNO DE YX

B3* © 875 IF({YX*SIGN (AsYA).LT.0.) NNCINNC+1

pux C~-15 SE OBSERVA SI SE HA RFPUESTO YA EL INTFRVALG AOECUADO

0S*% .o IF{NI-NIS) 4711+4711+875 - . R

06% . 4711 GO TO (471+879871) +K2 . _ v N

07+ 471 K3:zH . o B

8% GO T0 70

D9x C-16 PREPARACION PARA CALCULAR EL SEGUNDD PUNTO MECESAwIQ PARA LA
10% c DUPLICACION DEL INTEDVALQ

11x - 472 K3=5

12+ . S XTX+H . e e o
13% . : Rz X . . e e e —
4% _ 6o 10 7¢ .

15% . 479 K3=5 1 R R M SC
S16% X=X+H o e ' o
17= RZEXPLX) T e Lo s
18+ 60 T0 7¢

19% 473 XzX+2.%H

20x GO T0 173
_21= C-17 ESTA AUN DUPLICANODO EL INTERVALO PARA IL CALCULO NE LOS )OS
22« c PRIMEROS PUMTNS, CONTINUA CON ESTE PROCESO

23% 474 NIZNI+1 ;

24 % . GO 10 476

25¢ . . C-18 HA TERMINADO EL CALCULO DE LAS CONDICIONES INICIALES

26% .. € fOMIENZA EL CALCULO NOWMAL

27+ 475 GO TO (477:53+477)s K2 ; :

28% K77 SPxYAs32 ‘ : ‘.

29+ SIzYX=#2 ‘

30% €-19 CALCULO DE LA INTEGRACION ASCENDENTE

31= 53 AI=). o : .

32¢#¢ . ... BI=C. . C e o e e e
33% T K3:=1 S o

34 60 K1zt

35% C-20 CALCULD DE UN NUEVO PUNTD EN LA INTZGRACIDN POR €L ﬁrToqo NUNEROY
36% ¢ EFEAZEFEC o

37x EFECZEFE(K2) L e

38% 00 74 J=1s5 o , e : e

39= D2Y2zD2Y2A ' S

40% D2Y=He# 24 (Y2X+02Y2/12 .}

41= ' DYH=DY+D2Y s

42% CYHZYX+DYH

43% c COMPROBACTION DE LA VALIDEZ JEL VALO® APROXIMADO DE D2Y2

44% . Y2HZEFEC=YH

45& DY2H=zY2H-Y2X

Lo® : D2Y2A=DY2H-DY2

47x IF(D2Y2+D2Y2A)71972: 71

48x% 71 IF{ABS((D2Y2- D2Y2A) /(02Y24D2Y2A) 3-EQTFY 155 75574 .

49% 72 IF(D2Y2)73475+73

50# 73 TF(ABS((B2Y2-D2Y2A) /D2Y2)-ENIF) 751751748

51% 74 CONTINUE

52% c ST HAN SIDO0 NECESARIAS ®AS DE 5 REITERACIONES SE ANOTA LA ANOMAUIA
53 60 TO(79+¢78279)¢K2 :

54% 79 NRA(LIZNRA(LI+1

55% 75 IF({K2-2) 753¢751+753

56% 751 TFUINI} 75227539753

57# 752 NIS=-NI ' : :
58% ) NIZ1 . .
59% 60 TO 476 : :

&60% 753 YAA=YA

61=* - YAzZYX

623 - YX=YH



c-21
17
78

. T82
781

- 38 -

DY=DYH

Y2AAZY2A

Y2AzZY2X

Y2XzY2H

DY2=DY2H

GO TO{77+2D1¢2481779 77191 K3 . : o DR
PREPARACION PARA EL CALCULO DE tA INTEGRAL POR Ef METODO COE SIMPSON
GO TO(83+85280) K2
TF(NI) 782+7821783 .
IF(X-H~-H-XT1783:781:+781%
HYI=HT/2.

© NI=NI-1 R

783
t-22
80

c-23
g8t

86
.87

588
688
g8
- 90
c-248
91
c-25
92
c-26
592
c-27
93

c-2¢
94

c-29
5

c-3C
96

c-31
97

€c-32

- 6O T0-211

NRDC(LIZNRDAL) *1
Go T0 75
CASO DE LA SOLUCION ASC’NDE“TV
P=YX ,
PIzp+%2 i . e
G0 ¢ 88
CAS0 DE A SOLUCTION DESCENDINTE
PZYX4SQRT(R)
IF{ABS(P)-1.0F-13) 864+85+87
PI=C. '
G0 TO 88
PIZ(R=YX)%%2
IF{I1-3) BB¢588+88
1F (SP+S1) 68B+488.88 : -
RPF=AMAXL(RPFR) R
R A=R : h
G0 TO (133-,100291),11%
INTERPOLACION DE LA SOLLUCION DEL ORRITAL COQqupomorshrE AL Ranxo BP
RPS=RP{#)
Go T0 (92r94192) 1K 2
¥PRUEBA SI EN ESTA ZONVA ST DERE HACER LA INTERP”LACION
IF(H-NPI) 5929592100 :
COMPRUEBA SI SE HA SOSREZPASADD ALGUN RANTIO DOMDE SE DSRE INTERPODLAR
IFIR-RPS) 100:¢93493
CALCULO OF LA FRACCIOM DEL INTERVALO A INTERPOLAR
TITAZ1.-(R-RPS}/H
60 TO 96
COMPRUEBA ST SE HA SOBREPASADO ALGUN RADTIO NONDE SE DEBE INTERPOLAP
IF(RPS-R) 132195195
CALCULO DE LA FRACCION DEL INTERVALO A INTERPOLAR
TITAZ1.-(X-ALOG{RPS))I/H
INTERPOLACION
EAS(YX-YAL} /2.
EB=(YZX-Y2AR}/ 2.
EC={YX+YAA) /2.
CIz1.-TITAx%2
CACZEA—{H%%2*EB) /6 *#CT+EC*TI TA%x3
YP=YA* (1 o-TITA#+u) + (TITA®H) *%2/2,«CTxY2A+TITA#CAC
GO TO(97¢98:971+K2
CALCULC DEL ORBITAL PARA CATDA RPr DFE SU DENSIDAD Y DE SU SUMA
PzYP ‘
pP2=pPsp
PVIM)ZP2*0P+P V(M)
SE OBSERVA ST HAY QUE HACER SALIDA EN ESTE ORRITAL
GO TO (597+596)+IAB

C-33 'SALIDA DE INFORMACION

595
C-34
597

WRITE(5¢1315) RPS+PsP2

MIRA ST SE CEBE HACER OTRA INTERPOQLACION
Mz R+t

GO 10 91



-39 - .7

1262 €-35 CALCULO DEL ORBITAL PARA CACA RPs DE SU DENSIDAD Y DE SU SUMA
27T=% 98 IF(ABSI{YP)=1.,3Z-13) 97:992+598
28% 598 P-YP=SORT(RPS)
129% P2zP*P :
P30 PV(M)IZP2%0P+PV (M} -
131 % C~36 SE OBSERVA ST HAY QUE HACER SALIDA EN ESTE ORRITAL
132% G0 TO (96+599111AR
L 133x% c-37 SALIDA DE INFORMACION
'34% 56% WRITE(S6s1015) RPSsP P2
135% . C-38 MIRA SI SF DEBE HACER OTRA INTERPOLACION
134% 99 MzH-1
137% Go TO 91 S o :
138% C-39 SE OBSERVR LA . FINAY IDAD OLL ULTTHO.CALCULO DE NUMEROV
139% 3133 GO TO . (231010122128 .872+873)9¥3 .
‘40 C-4€ CALCULO NORMAL DE tA IMTEGRACION DE LA ECUACION DE CREITZLES
1% C SE INCREMENTA =xX#x
2% 101 X=X+H
3% GO TO(11D+180+183),¥%2
T4l 110 R=X
S GO TO (1115111:133)+1IS
yé6% C-431 OBSERVA ST SE HA LLEGADON AL PUNTO DE EVPALPF
4 7% 103 IF(R-H-RFF) 1059¢143+1490
58% €—-42 OBSERVA ST SE HA LLEGADN A UNR CFRO DEL ORBITAYL
R 135 IF(R-H-RCTI(NNC+1)) 133+153+152
5= €-43 ESIUDIC OE F(X)
51 % . itl IF(ZFEA) 112+¢123212D
152% - 132 IF(EFEC)Y 1202240914 ¢
53= C~-44 ZSTUJIO DEL CaAM3TI0 DE SIGND DE ¥YX
54% 12¢ IF(YA) 1213130321
'55% 121 TF{YX2SIGN(A»YA)) 150+1500130
'56% 130 GO 10 €(131¢33351609153)9 K1
57 131 Ki=2 ) .
'58% C~-45 SUMA DE LOS TERMINOS PARES [f L& INTEGRAL DFE SIMPSON
59« 132 SP=SP+PI : ’
60= G0 T0 70
NSRS 133 Ki=1 - o
162% C~-4¢ SUMA DE LOS TERMINQS TMPARES DE LA INTEGRAL DF SIMPSON
63 % SI=51+P1
6% GO0 T0 7¢€
'65% 150 IF(K1-2) 141+1829142
Y3 141 K2:=3
67% GO TO 123
68=% 143 R=X
6% 142 K3=2
FU K1=3
71 GG TO 123
12% C-47 YX HA CAMBIADO DE SIG”Ov SE COMTABILIZA Et wmoDRO
73% 153 NNC-ANNC+1
Tu RCIENNC) =RA
15% GO TO {(152+130e13N) K2
'T6% 152 IF{K3.EQ.2} G0 TO 130
Ti% GO TO (153+¢160+160+1532¢K1 .
118% 153 K1=3
T9x* GO TO 132
8Ux* C-4¢8 CALCULG DE LA INTEGRAL FOR EL METODO DE SIMPSOM
81% 160 AIZAT&(BI+8.,5SP+2 ,«SI+PT}#H/3.
rg2=* GO TO (170+19C+190+19Cy 1901} +K3
183% C~-49 PUESTA A CERO PARA COMTINUAR EL CALCULO DE LA INTFGOAL 7TL onaY TAL
B4 170 81zP1
‘5% SP=0.
'Bbx% S1i=d.
87= GO TO(HD1719171) 11

‘88 C-5C OBSERVA SI FL INTERVALO DE INTEGRACION ES ADECUADO



.C=51 PREPARACION PARA UN. INTZRVALO DOBLE ... _ ..

e BYZYX-YA

¥ 175 R=X

C 176 :RTEXPIX)

1 IF((RCI(NNC+1)-RCI(NNC))IPUNT 2.sH) s0rete112

172 X=X+H
173 YASYAA
Y2ASY2AA
D2Y2ATH.*D2Y2A

DY22Y2X-Y24 . ””'ffi"ww”ﬂ.ﬁfwm“fﬁﬂf"f"f”'f" -
GO T0 (1751176 175)1K2

60 T0 177

- 177 Hz2.xH

C-52 SE 0BSERVA LA FINALIDAD JE LA DUPLICACION DEL INTFRVALO

GO TO(174»174+374 28749 474) +K3

'C-53 ESTA EN EL PASO POR UY NODO. SE PREPARA PARS VER s1 ES NI C SARIO

c . UN# NUEVA DUPLICKCION DEL INTVERVALOS
174 Ki=%~ o B = .
60 T0 7¢

183 RzEXP{X)
C-54 COMPRUEBA SI H#Y QUE CALCULAQ LA INTEGPAL Y ST HA TERMINADOQ

L .+ LA IMTEGRACION
181 IF(X-XFF) 182+120»120 .
c HA TERMINADO LA INTEGRACION DESCENIENTE Lo
. 182 K3=3
PP A=P _
y GO TO 16¢C
c-55 PREPARACION DE PARAMETROS PARA FL CALCYLO Df LA DERIVADA DZ
N .~ LA SOLUCION DEL ORBITAL
192 DYA=DY y R
DY2AA=DY2
GO TO 7D

‘€c-56 CaLcuLOS FTNALES DE LA INTEERPACTION ASCENDENTE

233 P1=2. 5/Ht(DY*DYA)‘H/12 «(DY2+0Y2AA)
PAK=P1/YA
AIR=AI/YA*%2
PU=YA
ATA=AT .
Xz=X-H

"'6=57 COMPRUEBA SI SE HA SORREPASIDO EL NUMIRO DE CEPOS CORRE SO ONATENTE
c A ESTE ORBITAL

LL=3
CIF (NNE-NNO) 2=z.201.202
201 CCC=2. *PUNT
. .80 To:m203
232 c¢cc= FLOAT(NNV—VNC+2)*PUQT
203 RCICNNC+2)r=X
RFF=X ° T -
IF (I1.EQ. 1) . ggec=ceces2. : S .
C-58 CALCULO DE LAS CONDICIONES INICIALES PARA LA SOLUCION DESCIMDENTE
216G XFZALOGG(X) v ‘ .
NIZ=D : L
TFo3.9-0.5*ALOG({-2 *E}-XF
214 CALL INTER(TF+CCCeHT)
XI=XF+HT# (2 5AINT(TF/2./HT) 41,)
211 H=-HT . :
X=XI
R=EXP(X)
RAZR
EFECZEFE(1)
: IF(EFEC+0.9%E) 2129213y 213
212 TF=1.1%TF '
GO TO 214



IS SE o

52% 213 EFECA-EFE(2}

53% YA=B :

54% X=X+H N .
55% RZEXP(X)

Séx © HRAZRA-R

57x W3 '

58% . 220 WAZW T L
59% . RADZ(1.+JdA)+EFEC L B e
bu= : WoHRA*SQRT(RAD) o

b1s IF{ABS (W-WA)I-EDIF}230y230:220 .

62+ 230 YX=YA*({1.+4} o T
3% : YAZYA/SQRT{RA) : RS D LR FONCI T
Ly o YXZYX/SORT(R)

5% XFFoXE~HT/2.

bbx DY=YX-YA

ST Y2ACEFECA*YA

168% _ YZXZEFE(2}=YX

9% . DY2zY2X~Y24

0% : D2Y2A=0. - A

Tix Xz X+H TR

712% ’ S1=d.

73% . SP=2.

T4* M=NP1

75% Koz=2

76% GO0 70 5¢C

J7%* . C-59 HA TERMINAQDO LA INTEGRACION DESCENDINTE . e
78% .. 28C EAB-FEAA

79% © . EAAZE

go= €-40 COMPROBACION DEL NUHMERO CUANTICO PRIMCIPAL HALLADO

81% IF{NNC-NNE) 2530260+252 o .

82% C-61 CAMBIO A UNA ENERGIA NEGATIVA RENOR

B3# 25) 12:z2

84 % - 251 DEcDE/2, e

85=% EZE+DE :

86% IF(E) 25692589258

87% 258 E=(E-DE)/2.

88= DE=~E

89% 60 TO0 258

0% C-62 CAMEBIO A UNA ENERGIA NEGATIVA MAYOQR

91% 252 GO TO (253s254)+12 .

92 - 253 DE=2.*DE '

93 % G0 TO 2535

94 254 DE=DE/2.

95% 255 EzE-DE

94% 256 IF{(LLLEQ.1) GO 70 368

97 C-63 SE OBSERVA-SI-%0E* £S5 PFOQUE/ZISTIHMO szn HABER PASADN AL CALCULO

98 % c DF DELTE

99x : IF(DE/E+*162+EDIF) 36113619257

A 257 DE=-E .

D1= G0 TO 23 ,

g2* C-64 CALCULO DE LA CORRECCION A EFECTUAR SCOBRE LA ENERGIA

D3x ¢ EL NUMERO CUANTICO PRINCIPAL HALLADO ES EL ADECUAND

Qus 26C Y1-0.5/H*(DYA+DY)}~H/32.%(DY ZAA+DY 2)

5% P1z{Y1+).5%YA)/SQRT(RA)

Q6% PORz=PL/PPA

£ DIR=~AI/PPA*22

08= DIVIZAIR+DIR

39% DELTASDELTE

10% DELTE=0.5%(PAR-PDRI/DIVI

11+ C-65 SE OBSERVA SI *xDELTE#x* S TXCESIVAMENTE PENUC /O

12% IF(ABSEDELTEY-1,0E=07) 2613262+262

13% C-66 POR SER EXCESIVAMENTE PEQUE/O SE SUSTITUYE POR UN VALOR ADICUADO

i4» . 241 DELTE=ZSIGN(1l. UE C7+DELTE)



262
C-67

2719

C-6¢
283

B=SIGN{BYA)
AZABS(A}

60 TO (270'280Q380)911 . )

SE DAN POR TERMINADOS. LOS CKLCULOS FN -OQHA APROXIHADA - .
SE TOMAN COMOC NODOS PROBABLES LOS ENCONTRA"OS s
EN LDS CALCULOS ANTEQIﬂRVS . i

11=2 ° ' . S . :ff =#

CC:PUNT :. “ o [ B S e xS

R2=RCI(1) . el (O . e e

G0 TO 33 . -

CALCULO DE LOS COEFICIENTES A Y B PARR UNA BUENA NOPHALIZACION .

A=A/PU/SARTIDIVTY) ) i : T

’B/PPA/SQRT(DIVI)

G0 TO (281528263521 515 e o

281
282
C-&9

c-74
29)
c-71

293
- 291
. =72
292

. C-73

332
c-74
331

£~-175
302

C-76
305

C—77

31¢

R2zRCI{ 1}
CC=PUNT

SE OBSERVA QUE TIPO DE CAFBIO OE ENERCIA ES PPEFERIBLF

DISCRETO O CONTINUD
Li=1 :
IF{2.%ABS(DELTE)-DE) 30252970290 . ' o
ES PREFERIBLE EL CALCULC DISCRETYO BE LA EwEnGIA.
GO TO (293+310)e 14 : :
SE OBSERVA FL SIGNO DE =*DELTE*# PARA SABER FL SIGNO PEL rwcaswEan
DISCRETO DE LA EVERGIA
IF(DELTE} 292:291¢250 _ T .
60 TO (292+258)+% 12 . .
SE OBSERVA SI **DELTE** ¥ *w0£s$ DIFIEREN PUCHO ) e
IF CABSI{DELTE)=2,%0DF) 333+3309253 ' SR
ES PREFERIBLE EL CALCULO comrrwuo DE La ENEPGIA
GO TO (3319332)+18 fromirs Rl o
SE CONSERVA EL VALOR DE ESTA ENEPCIA Y LOS DE wDEws Y #9DELTE =z
I4=2 . .
EAl= E SIL owaenit. meosmtae I e Wi v
DE A=DE ) o N
DELTEA=DELTE
CALCULO DE LA ENERGIA
E=E+DELTE
SZ OBSERVA SI LA ENERGIA SISUE SIENDD N?GATIVA_
IF (E) 320+310+310
PREPARA LOS CALCULOS CON CA®BIO DE ZNTRGIA NDISCREYD PARTIENNO OFEL
ULTIM0 VALOR DE =2¢E2¢ EN EU OUE SE HICIERON CAHBIOS
BISCRETOS

E-EAL

DE=0EA

DELTFE=DELTEA

TOHA NOTA DE’ESTE RETRO”ESO EN LA HARCHA DE L0OS €ALCHLOS:

NRC(L)I=NRC(L}+1

I4=1 . ’ ‘

SE OBSERVA EL SIGNO BE *#DELTE#* PARA SABER EL SIGNO CEL. INCREPFNTO
DISCRETO DE s*Ex*e

IF(DELTE) 252»250Q¢250 . .

SE COMPRUEBA SI LA APROXIMACION PARA IL VALOR 0OFE LA ENER3IA

ES SUFICTIENTE

IF (ABSUDELTE/EI=EDIF) 351+351 ¢330

SE OBSERVA SI SE REPITE EL RESULTADN DE DOS CICLOS ANTES
ESTO SUPONE J3SCILACIONES ZN LOS CALCULOS

IF (ABS({1.~-EAR/E)-EDIF} 310+31Qs3C

GO YO (3583+355¢352)¢1S

I1s=2

GO TO 33

SE EXAMINA ST EN ESTA ZONA LA PFNDIENTE OFE =x0ELTECE Y2x ES LA
TIPICA DE LA ZONA DE UN AUTOVALOR

IFCEDELTE-DELTRAY/DELTA) 35743579356




788

19%
80=
81=
82»
83%
B4x*

B5% .

8=
87=%
88x=
B9=x
0%
91=
G2%
93%
4%
952
6%

97

983
99
Qo=
D1
02%
D3=
o4 %
05%
Q6%
G7=
08=
09%
igs

13z

12=
13¢
4=
15=%
16=»
17%
18x%
19+
20*
21%
22=

23%

24 *
25=%
26%*
217«
28%
29%
30*
31ix
32%
33=%
34%
35=%
‘36x
37=
38»
39=%
40=*

- 43.-,“ e

€C-83 POR NO SER ZONA DE UN AUTOVALOR SE HODIFICA EL VALOR UE **E’*.,

356 ES1.5%E
GO TO 16
357 1S=3
60 TO 353 N '
C-8% SI LA NORMALIZACION N ES ACEPTABLE ST REPITEN L0S CALCULOS
352 IF(ABS(1.+AI-AIA)-1,0F—E6} 3581358+ 20 L
358 11:=3 . i

N
" NRACL)Z)
NRD(L)=C e
C-85 SE REPONZ EL VALOR AMTERIOR DE LA ENER5TA PARA OQUE COTINCIDA Ef-
c PUNTO DU F™PALME Y SEA VALIDA LA NORMAL IZACICN o
. 353 EZEAA : I B e
EE(LIZE
60 TO 32

€-86 SE OBSERVA SI ES CONVENTEMNTE DAR POR VALIDA LA EKVPGIA CALCULAV&
36) IF(DE/E+EDIF) 361¢3561:370 ; PR .
361 IF(I1.€Q.1) GO TO 21

R2=RCI(1)
1S=1
GO TOo 32 : ' ‘ ‘
C~87 SE TOMA NOTA DE QUE VA A TERMINARSE €L CALCULO DEL ORPITAL EW
c FORYA NO SATISFACTNRIA o
270 NTIC(LY=SNTI(L)+S -"”T'
GO0 TO0 351

C-88 SE DAN POR TERMINADOS T0DOS LOS CALCULOS DE ESTE ﬂPRITAL
38) CONTINUE :
GO T0(424+385) 9TAY
C-89 CONOCIDOS AHORA LOS RADIOS R®INIMO Y "MAXI®0 1ERE REPETIRSE TL CﬂLFULﬂ
828 JAKzZ2
GO TO 12
C-90 SALIDA DE LOS ORBITALES
385 WRITE(6+970) ]
HRITECO+ Q03 (NCP{L) +NELE(L) sNOO (L) e EE (L)Y s NRBCL Y+ NRD(L ISNRC(L) s NTX
L(L)sLzieN)
C-91 CALCULG DE LA SUMA DE IMIEGRALES DE P2(R}) DESODE CFRO A R
VIi(L)o (3. %PV(1)+PVI2)) %P1} /3,
DO 400 MMzZ2sNP3
823 VE(NM)IZVI(HA-1) +(PV(2+ MM- 2)¥RP(2¥HH-27*4o*PV(2*FM 17*RP(2*H“~1)+PV
1(2+HBH)*RP (28R} I *HP /3,
C-92 CALCULO DOF LLA SUMA DE INTEGYIALES DE P2(R) DESDE R A INFINITD
V2{NP3+2) =0,
D0 310 MMz2+NP3
HMM NP3+ 2-MK
413 V2(MMMIZY2{MAM+1) +(PV{ 2=« MPAM) +4 ,« PV (2 28M2-1 )+ PY (2 xNMR-2 )} xHP /3,
V2{1)=V2(2)+(4 PV (1) +PV(2) 2.} /3.
C~93 CALCULO JEL POTENCIAL CREADO POR 105 DIFERENTES ORRITALES
DO 420 MM=1sNP3
423 VP(HH):(-Z*FNEP/ENE*VI(“M))/RP(?*HH)6 MFP/EME*VZIMﬂ+1)
49¢ WRITE(69210201}
SC0=0. .
00 505 J=3+NP3
R = RP(2x%J)
EFEC = EFEC(1)
YV = (VP{J) = VI/VPU(Y)
PVSzPV(2xJ) JENE
C-9u SALIDA DE LA PROBABILIDAD TNTALe POYZINCTIAL CREADO Y PATENCIAL TEOQORIN(
504 WRITE (6231030 RvPVSvVP(J)vVQVV '
535 SCD=SCD+VVaVy
€c-95 SALIDAS DE LA GESVIACTION CUADRATICA MFDIA DFEL AJUSTE
c - COMPROBACION JE LA MNORMALIZACION Y RADIOS HEDTIOS
€ ' EFECTIVOC E IMVERSO



DCH=SQRT(SCD/ANP) e L
. HRITE(6+980) DCH . ... ... .. . e
510 WRITECH212050) VI(NP3)}
RMzZV2(11/ENT
SI=C.
SP=da
RIz{8. *PV(I)*RP(1)+PV(2)*RP(2))3RP(I)
DO 520 M=2.MP3 . . o e . .
Sic SI+PV(2#H)*RP(2*“)**2 e L e e m s
523 SP=SP+PV{2%4-1)%RP(2¢M~1)%%2 S [ oW T
L RIz (RI+(PV(2)*RP(2)**2*Q *59*2.*SI’PV(ﬂP17*PP(NP1)*#2)#FP}/3 /FNE-..
HRITE (531260 RI: R . ) .
HRITE (6+107G) RH. . . U e
RZAD{(5¢933) K
IFCK)Y 14921 .
- 892 STOP
€ FORBATOS
913 FORMAT{(5Xe72H L
1 e )
923 FORHAT(5F10.3)
93G FORMAT(I2)
983 FORMATI4I3)
50 FORMAT(1HI+5S6HFROGRAMA ORBITALES PARA EL CALCULO DE LA FUNCION nE
LONDA /77 R
Q&6C FORKAT(///+15Xs3CHPARAMETROS PARA LA IhTEGPACION:/’SXvléPNU“ERO DE
1 PUNTO0S222X+6H?UNT =9F8.09/95X+35HPUNTOS DE INTEGRACINN DEL POTENC
2IAL s5X2 4HENP ZoFB8a0e/+5X s 19HINDICE DE PRECISIONsIOX +6HFDIF =2F13,.5¢
3//7+12X923HP ARAMETROS DEL ATOMO+/+SXo13HNUMIRD ATOMICN27Xs 3H? =»
BF8.0s/925X20HNUMERO DE ELECTRONFSO21X93HN ZeFB.Cr/ ¢SXo3IFEXPOMENTE = -
*5 Jcl POTENCIAL ANALITICD¢5X06HALFA ZeF12.5¢7 95X+ 31HPOTENCIA DFL EX :
GPONENTE ANTFRICR6X v7HGAMMA =:F 12, 59/95Xv33HPARAMETRO DEL POTENCIA
. 7L ANALITICOs»7X+4HAK =eF12,5)
970 FORMAT(1IHI+5Xr26HP ARAMETROS 0OF CADA ORBITALtI1Xv9HANOHALIAS'//15Xy
11HNe3X o 1HL 53X s1HO ¢+ 7X 9 7THENERS TA 10X 92HRA 23X ¢ 2 HPD o 3¢9 2HIC» 3Xe 2HTT
Q8C FORMAT(//// 210X+ 8CHDESVIACION CUADRATICA FEUIA UEL AJUSTE Z9F18.91}
993 FORMAT(2Xe3I14+E17.994Xs415) .. . .
1000 FORMAT{U9XsF16.9) .
1013 FORMAT (1H1+15Xe20HSOLUCTON )EL 0RBITALvII/v5Xv25HNUM‘PO CUANTTCO P
IRINCIPALsS5Xe3HN ZeI3+/s5Xe28HNUMERD CUANTICO AZIMUTAL»6Xs3HL =13,
Z/v5Xe23HAUTOVALOR DE LA ENERGIA¢7X93HE Z9E17e9¢/ /779190 1HRy 17 ¥ 1HP
I3 14X s4HP =525/ /) ‘
1315 FORHMAT(1UX+3E18.9) : R
1020 FORMAT(1HI+6Xs I3HVALORES DEL POTENCIAL CREAD pOR L 0S ELECTPONES Y
1DEL POTENCIAL ANALITICO:///06X15H9A010112X1BHQENSIO&DQIDXv?HPQTFVC
2IAL'10X:9hPOTEhCIAL!1”XrIOHDIFEDENCTAII’21X712HPROBABILTDﬁCtIﬁYvéH
3CREADO+11IXv9HANALITICO+/ /7).
1030 FORMAT(E15.9¢4E19.9}
1080 FORMAT(33Xe2E16.9)
105¢ FORMAT(/// 317X e33HINTEGRAL CE ToDos LOS ORBITALES =2E18.9)
1060 FORMAT(///+28%X922HRADIO FMEDIO EFECTIVD =»E18.9)
1070 FORMATE// /926X v24HRADTIC INVERSQ EFECTIVO =¢F1R,.Q)
. END . -

DMPILATION: NO DIAGNOSTICS.



- 45 -

Funcién EFE

i= FUNCTION EFE(K) o e _ S
2= COMMON A;FA'AKVCVC'UE'E?ELEUELEDVELEPPGEN".P!IZSR‘HTIIU' VHIEst?P
3% EX=ALFA#2R22U : M o
4% 8 IF (EX-503e) 62797 . .- s s e amme
5% 7 EX = G - 7
6% GO Y0 5
T & EXZEXP(-EX)
8% 5 VZENEP*{AK-1./R)ZEX~-2ZP /R o .
9% 3 GO TO (15201} K . e e
10=% 1 EFEZELEP/R*%2-2.%E+42.%V .
1i= RETURN :
i2= 2 EFE-ELEPP-243(E~-V)%R*%2
i3= RETURN R
14% END

OF COMPILATION: NO DIAGNOSTICS.



c-¢

c-1
C

c~2.

... Subrutina CEROF . -

SUBROUTINE CEROF

ESTA SUBRUTINA CALCULA UN CFRG DE LA FUNCION =%*xF=23
DIMENSION RA(BIVPEFEC{3)sRC(2)+DF(3)
CgHHON ALFA?AK sCVCHDEsEvELE ELEP»ELEPP2ENEPeT2¢ Ry TIrUs VI VEZ 9 7P
1 Jd5=x2
IFCELE) 2293 -
SOLUCIONZIS EXTREMAS DE LA FUNCION =%Fss
RGO PARA ALFA=C . . RI PARA ALFA = INFINITO

2 RIA=-E/ZP

ROAZ(-E+ENEP=AK]} /2Z

RIZAMAXI(RIAIRDA}

RI=AMINI(CRIAIRCA} -

60 T0 7

ESTUDIO DE LAS SOLUCIONES EXTREMAS EE LA FUNCION *»aF2x

3 RADII ZP*Z2P+2. #E*ELEP

4333

437"
§38cr

4427



16=
17=
18%
19=
20%
21=
22%
23»

243

25%
26%
27%
28=
29
30%
31*
32=
33
34
35%
36%
37=%
38=x
39=%
4%
41z
42%
4 3%
44%
45%
Lé6%
b7
482

39%

50%
51x%
52%
53%
54%
55%
56%
57%
58%
59%
bux*
&1*
62%

63=%:

64+
65%
6%
67%
68%
69%
TOx
71=
12+
T3=
Tux
. 15%
76%
17=
78%

131
102

11
c-18
111

C-19

12

c-2)
12

c-21
113

118
c-22

2 A7 -

RADID=Z%Z#+2,.,*{E~ENEP®*AKI*ELDP .

SE OBSERVYA LA POSIBLE EXISTENCIA DE SOLUCIONES REALES DE »3Fz2z
PARA ALFA = INFINITO

IF(RADITI)} 299494 :

SOLUCIONZS EXTREMAS DE *##Fxe DPARA ALFA = INFINITO

RADII=SQRT(RADIT)

RIN=(ZP-RADII}/ELEP

RIP=(ZP+RADTI) /FLEP

SZ OBSERVA LA POSIBLE EXISTINCIA DE. SHLUCIONES REALES DE #2F &%
PARA ALFA = C

IF{RAQIJ} 319515

SOLUCIONES EXTREMAS DE #*Fx> PARA A{FA = O

RADID=SQRT{RADTO)

RONZ(Z-RAQICI/ELEP

RIP=(Z+RADIJ)/ELEP

SE OBSERVA ST AMBAS SOLUCTONES EXTREMAS ESTAN AL WMISMC LADC DFL
PUNTO SINGULAR 1/¥ EN EL QUE COIMCIDEN YO0DOS
LOS VALORES DE #3F*% PARA CUALNUTER ALFA

IF C{RIN -~ AK}*(RON =~ AK)) 32v646

AMBAS SOLUCTONES MAXIMAS EXTREMAS ESTAN AL MISHMO LADRO DE[
PUNTO SINGULAR 1/X. LUEGO LA SOLUCION VERDADERA
POORA ESTAR EMTRE AMBRAS

JS = 3
RO = RUP
RIZRIP

SELECCION DE LA 20NA DE POSTIBEE SOLUCION

IF(RD)B53¢72:72

IF{RI}8+91+9 }

RI 3e -

CALCULO -DEL INTERVALO P ARA LOS SUCESIVOS TANTEOS DEL RATIO
COMPRENDIDOS ENTRE RO Y RI

HR = (RI-R0)/25.

IF(HR) 12937012 e e

CALCULO DE LOS TRES PRIMEROS PUNTOS Yoo e

RA(11Z1.301#R0

I=1

RI=RI+1.1%HR

IF(RI} 1015102102

RI=DJ,

DO 11 J=1+3

R=1./RA(J)

EFEC(JI=EFE(Y)

DF(JI=DFOR(R)

RACJ+1) SRA{JI+FR .

SZ OBSERVA SI LA SOLUCION ESTA ENTRE LO5 PUNTOS 1 Y 2

EFEA=SIGN(ZYEFEC(2))

EFEB=EFEC(1)*EFEC(2)

EFEB=SIGN(Z+EFEB)

IF{EFEB-EFEA)113212+12

SE OBSERVA SI LA SOLUCION ESTA ENTRE LOS puwros 2 Y3

EFEA=SIGN(ZEFEC(3))

EFED = EFEC(2)3EFEC(3) -

EFED = SIGN(Zs+EFED)

IF CEFED-EFEA) 13e11li+118

EL PUNTO 3 FASA A SER EL 1

RALII=RA(3)

EFEC(1I=ZFEC(D)

SE EFECTUA UNA INTERPOLACION LINEAL ENTPE LOS PUNTOS 1 Y 2

RA(3)=(RA(LI*EFEC(2)-RAL2)*IFEC(1))/ (EFEC(2)-EFEC1))

1=2

GO T0o 21

IF {EFEB*EFED) 17,14'1u

ST OBSERVA SI LA FUNCIOY *#x-es HA PASABO POR UN HAXIHO



o 1a
i5

16
c-24
17

i8
181

182

. €-25

19
c-26

- 161

192
193

c-27
24
c-28

138
c-29

21

211

212

213
c-30
23

c-32

RYPSE

IF{DF{2)=EFEC{2)) 16951 ¢15
IFCDF(3)=EFEC(3)) 48+51017
IF(DF(II=EFECI{L)) 17+51e89 . , ,
NO PASA POR UN MAXIMO. SE ELIGEN LOS NUEVOS PUNTOS 1 Y 2
IF(EFEC(1)*IFEC(2)) 18+1814181 : ‘
IF(EFEC{1)EFEC(3)) 182+182+181
RA(1)=RA(2) e
EFEC(I)ZEFEC(2}. oo
RA{2)=RA(3) e o
EFEC(2)ZEFEC(3)
60 TO {15:2))s1
SE HALLA EL NUEVO VALOR DE RA(3} INCREMENTANDO EL ANTERIOR EN
RA{3)ZRAL3) +HR
SE OBSERVA ST EL NUEVO RA(3) ESTA TODAVIA EM tA. ZONA -RI-RD
IF tRA(3) - RI) 191421521
&I RIZU NO ES SEGURC GQUE SE HAYA PECORRIDO
TODA LA ZONA DE POSIRLE 'SOLUCION
IF (RI) 192+292¢39
SE TANTEA SOLUCION HASTA R=) 0 SE DA POR TERMINADO
IF (RAC2)) 39¢395193 .. -
RAL{3) = 3.
60 To 21 : o '
EL RADIO RA(3) ES AHORA EL VALOR PREDICHO PARABOLICAMINTZ
RAC3)=RN
SZ OBSERVA ST RA{3) ES UN VALOR ACEPTABLE COMO DEFIMITIVU‘
IFCABS((RA(3)-RA(2))/RA(2}) -C.002) 1289138521
IF (ABS{EFEC(2))-0.301) 38938921
CALCULO DE LA FUNCION =sF*s EN EL PUNTO RA(3)
IF(RA(3))211+2117212

HR

RA(3}=0., - - < T Ltk

EFEC(3)=~2a%E

DF(3)=—2.%2P :

G0 YO 213 e

R=1./RA(3) ’ o : :

EFEC(3)=CZFELL)

DFt3)=DFDR(R}

GO TO (111+23)¢ I

PREDICCION PARAROLICA DE UN NUEVO. VALOR DEL RADIO
ELAMZI{RA{(3)}-RA{2))/(RA(2)-RY{1)) .

DEL=(RA(3)-PAC3}}/ (RA(2I-RA (1))

Ci=TLAM/DEL®(EL AMXEFEC(1) -DIL*EFECI(2)+ZFEC{3)) :

Gic (ELAﬁ*ELAH*EFEC(1)-DEL*D‘L*EFEC(2)*(ELAM+DEL)#EFFC(3))/CEL
RADIC=G1%51-4.2C1=EFEC(3)

SE OBSERVA SI EXISTEN SOLUCIONES REALES PARA LA PREDICCICN
IF(RADIC) 34+34¢24

SE BUSCAN LOS VALORES DE LAS DOS. SOLUCIONES PEALES POSIALES
RADIC=SQRT{RADIC)

ELAM=(-G1-RADIC)/2.7C1

- RCOL)=RA{3)+ELAM={RA(3)~ ?A(Z))

C-34

2t
26

ELAM=(~-G2+RADICI/2.7C1

RC{2) = RA(3}+ELAM*({RA(3)~RA(2))

SE SELECCIONA LA SOLUCION ANECUADA PROBABLE
RAXZTAMAXLIRA(1) +RA(2)sRAL))
RANZAMINI(RAC1I)}+RAC2) sRA(3))
DRIZABS{RA(1I-RA(2))

DR2-ABS(RA{1}-RA(3)}

DR3=ABS(RA(2)-RA{(3))

DRF=AMIN1¢DR1¢+DR2¢:DR3}

St OBSERVA SI AL "MENOS UNA ©S SOLUCION ADMISIALE PARA LA °?FDICCION

RNZAMAX1CRCE1) sRC(2)}
N=1

IF(RN-RAX-DRF} 263526927
IF(RN-RAN«ORF)I279127 9127

47935

481N

8847

892"
8930
goun

g9sr

4967
4977

5981
4950

5010

5n8°
505"
5067
507
5083
509

511N
5120



42+

43

LE T
A&5%
36
47
48%
49
50
S1i=
52x
53%
S4*
55=%
56
57#%
58+
i59%
bos
61%
62
63%
bhx
65%
bb%
6T
68%
169%

1=

i 7%
C12=%
.713=%
78%
L15%
To6%
T
.78%
T9%
g8u=

81

.B2=
.83=%
Bie
.85%
Bbx%
87%
88 *
.Bo*

23* -

91=
2%
.93
Ghx*x
.95=%
.96
.97
98%
.99*
Q0=
G1*
02«
103%
RHET

127

27
28

C-36

C-45

b9

5¢

- Cag

1=2 o e

GO 10 17 e

GO TO (28+35) M I

RN=AMINI{RCC¢1) sRCI23)}

Nz2

60 Y0 25 : ' Lo PR

S OBSERVA LA POSIBLE EXIST NC IA.DE SOLUCIONES REALES oz #tF##
PARA ALFA = € A C e -

- IF({RADIJ) 52¢33+30

AL EXISTIR SOLUCIONES EXTREMAS SOLO PARA ALFA = 0 tifEO{tEiou
PARA EL VERDADERD VALOR OE ALFA HA oF OUEDAR ENTRE ESTAS

} RADTIU=SQRT(RADIC) ' e ‘ =

RI=(Z-RADIJ)I/ELEP - R .

RU-¢Z+RADIOYZELEP . . . e e

GO 70 7 . .

LA SOLUCION FINAL YA SOLO PLFDE ESTAR ENTPE LAS DOS DE ALFA - INFIMT

RJI=ZRIP

RI=RIN

GO TO 7

ABBAS SOLUCTONES HAXIHAS EXTREH&S ESTAN A LADOS DIQTINTOS DEL
PUNTO SINGULAR 1/K. LA SOLUCION VERDADERA =5 PNSIRLE
A AMBCS LADCS. SE INVESTIGA PRIMFRO LA SOLUCTON
COMPRENDIDA ENTRZI L&S DOS SOQLUCIONES DE ALFA = 2

JS=2

RI=ROP

RIZRON

60 10 7

GO TO (17:35)91 .

AL NO EXISTIR SOLUCION ADMISTIRBLE PARA LA DRFDICCIOM' L0 MAS PRORARLF
ES QUE EL CRITERIO DFE CONVFRGENCIA (C-28) SEA EXCESIVO
SE TOMA CO™MO SOLUCIOM DEFINITIVA EL PROHEDIO 2E 3 RADIOS

R=3,/(RA{1)+RA(2)+RA(3))

RETURN

DA COMO SOLUCICN R = 1/K

R=1./7RK

RETURN

ST TOMA RA(3) COMO SOLUCION DEFINITIVA DE F{RY = O

R=1./RA (3} e e

RETURN

AL NO HABER APARECIDO NINGUNA SnLUCION SE ORSERVA SI PAY GUE
RUSCARLA E¥ OTRA ZONMA RI-RD 0 ST DFFINITIVAMENTD MO HAY
SOLUCION PARA ESTE VALOR ACTUAL DE LA ENERGIA E

GO TO (52+43+81)¢ 43S

Jsc=1

GO T0 31

JS = 1

ROZAMAX1I{RINSRIN)

RI=AMINI(RON +R IN} S :

6o Yoz

SE ELIGE EL PUNTO INTERMEDIN DE LA ZONA DF POSIBLE MAXIYC

RA(LI=RA(2)

EFFECC(RYEFEC(2) -

DF{1)=DF{2) :

G0 T0 50

RA{3)=RA(2)

EFEC(Z):EFEC(Z)

DF(3) = 0F(2)

RA(2)“(RA(1)+RA(3))/2.

R=1./RA(2) .

EFEC(2)Y=EFE(Y)

DFL2)=DFDRIR)

IFCABSO(RACI}I-RA(3I)II/RA (23} -0,001151¢51v113

EL MAXIMO NO LLEGA A PEIMITIR LA EXISTENCIA DT SOLUCIDN
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c SE PROSIGUE EL CALCULO NORMAL PARTIENDO DE UN RADIO ALGD MINOR

51 RO=0.998*%RA (2} :
D IFC(RI = RO)Y/ZHR~. 24) 513.511'511
510 HR = (RI =~ Ro)/q.
511 60 TO 13
€-87 £S5 POCO PRORABLE UN VALOR DF =23FExx ¥UY PEQUENO
52 IF(ABS{E)}~D.081)59¢59s 54 . R
c- 48 ROCQ SOLO ES POSIBLE PARA EDO e
c Y SOLO HAY SOLUCION POSITIVA PARA R 51 k<O |
E3 IFLAK}IS54+58959 e
C-49 AL NO ENCONTRARSE SOLUCION PARA EL VALOR ACTU2I DNE LA ENTPGIA E
<€ “iis .. SE-MODIFICA SU VALOR ... o
54 *12z2 .
. DE=z=DE/2.
E-E+OF
GO0 T0 3 -
59 WRITE(6+1233)
STOP ' _
190 FORMAT(///e¢5X ulHAPARcCE UN VALOR ABSURDO DE LA ENERGIA EY. ..
. END . . : : : . v . .585%¢C

OMPILATION? NG DIAGNOSTICS,
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Funcién DFDR

FUNCTION DFDR(X)
COHMON ALFAvAKvCVCvDEwEvELEnELEPeELFPPvENFPvI?va*19U°V9V53297?
1 AURZALFAxX®»=%U
IF{AUR-50,)3s2¢2
2 DFDRz2.4%(ELEFP/X%%2~ ZP)
GO TO 4 .
DFDRz2o*x (ELEP /X ~ZP~ENEPe {1+ AURs U {1~ AKAX)) =EXP{~-AUR} )
RETURN
END

Ly

COMPILATIONS NO DIAGNOSTICS.
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Subrutina INTER
SUBROUTINE INTER(TT »CCo HR) : . B2u4
Hz=TT/7€CC 425-_:“
 HR=16. e 4267
1 HR=HR/2. Lo - - . . . L 42717,
IF(HE-HR)} 1e¢392 ' 4207
2 HEIZHE/HR=®=8,+3.5 : ' o , 4297,
-~ HR=AINT(HE)*HR/8. : P
3 RETURN G ‘ o 4510
END o . g32n

:GKPTLATION: © NG . DTAGNOSTICS. 7



- 53 -

5. UTILIZACION DEL PROGRAMA '"ORBITALES"

En este capitulo se dan las normas pricticas de utilizacidn del pro-

grama, distinguiendo entre la entrada de datos y la interpretacibén de la -

salida.

5.1. Datos de entrada

Tanto los valores de los parimetros que identifican el Atomo a calcu
lar, como la precisibén de los célculos a efectuar, se proporcionanenel si

guiente orden y forma:

Ficha Formato Parfmetros
1 5%, 724 TITULO
2 3F10.3 PUNT, NP, EDIF
3 5F10.3 Z, ENE, ALFA, GAMMA, K
4 12 NO
5,6,...(4+N0) 413 N, L, O, NS
Ultima 12 NE

En las cuales es:

TITULO
PUNT

NP

EDIF

ENE

ALFA

GAMMA

NO

=

i

Encabezamiento identificador del cidlculo a efectuar
Nimero de puntos de integracién, entre nodos,para el méto-
do de Numerov (aconsejable 100) (vease apartado 2.2)
Némero de puntos en los que se quiere salida de la solu-
c¢idén de los orbitales (# 0) (apartado 2.8)

Precisién relativa del c&lculo en todos los procesos (acon
sejable 0.001)

Carga eléctrica del nlcleo

N{mero de electrones del &tomo

Primer pardmetro, oL, caracteristico de la expresidn anali-
tica del potencial (Capitulo 1)

Segundo pardmetro ¥

Tercer parfmetro k

N{mero de orbitales distintos en el Atomo

Ni{mero cuéntico principal de un orbital

Nf{mero culdntico azimutal del mismo orbital

N{mero de electrones con este mismo orbital
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NS = Indicacidén de salida de la tabulacién de este orbital -
(= 0, no se desea salida; = 1, si se desea salida)
NE = 1Indicacidn de la existencia de un célculo posterior (= 0,

no hay otro célculo; # 0, le sigue otro céllculo).

5.2. Salida de resultados

La salida de resultados contiene la siguiente informacidn:
En la primera pAgina aparece:

a) Encabezamientos,entre los cuales incluye el TITULO que se le did
en la primera ficha.

b) Pardmetros de la integracidén. Es decir, nlmero de puntos de inte
gracidén entre nodos, n(mero de puntos en los que se quiere la sa
lida de la solucidn de los orbitales y el indice de precisién de
los cAlculos.

c) Parlmetros del &tomo. Esto es, carga del nfcleo, nimero de elec-
trones y los tres parlmetros caracteristicos de la expresidn ana-
litica del potencial.

En las piginas segunda y siguientes es optativa la salida de la solu
cidén de uno o varios orbitales. Cada uno de ellos viene encabezado por -
los nlmeros culnticos principal y azimutal y el autovalor encontrado de la
energia, siguiendo una tabla que contiene NP valores del orbital P y de su
cuadrado P2 a diferentes radios en escala logaritmica.

En la siguiente pégina se proporciona una tabla de todos los orbita-
les, con los nlmeroscudnticos total y azimutal n y 4 y nimero de electrones
de cada orbital, autovalor de la energia correspondiente y relacidn de -
anomalias aparecidas durante el Gltimo tanteo para el cédlculo de cada orbi
tal; esto es, el nlmero de veces en que hubo excesivas reiteraciones del -
proceso de Numerov, tanto en la integracidén ascendente (RA) como en la des
cendente (RD); el nlmeroc de veces (RC) en que se alcanzd un valor demasia-
do pequefio para el incremento discreto de la energia, lo que significa que
para evitar la pérdida del verdadero valor de E, se ha reiniciado todo el
cédlculo con una energia inicial igual a la que se estaba tanteando en el -
momento de presentarse la anomalia; y el nlmero de veces (TI) en que, ha-
llandose en la aplicacidn de cambio continuo de la energia, fue necesario
volver al cambio discreto partiendo de un valor anterior de la energla de
tanteo (apartado 3.5). La aparicidén de valores distintos de cero en estas
anomalias indican ausencia de garantia en la bondad de los resultados.
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Finalmente, en las (ltimas péginas, y con objeto de poder observar -
la bondad del potencial analitico utilizado, se tabulan para cada radio -
los valores de la suma normalizada de los cuadrados de todos los orbitales,
el potencial creado V. por estos orbitales (expresidén 1.9), el potencial
analitico V impuesto (expresién 1.1) y la diferencia relativa entre estos
dos. Al terminar la tabla se da informacién sobre la desviacidén cuadrédti-
ca media ¢ entre los dos potenciales, la integral de todos los orbitales
I, el radio medio efectivo T y el radio inverso efectivo T7t; dados por -

las definiciones:

NP
o = 1 j{ ( V(ri) - Ve (ri) 2 1/2
N 2
I = :E. Pi (r) d r
0 i=1

HH'H
il
Zl.—n
CN
P 8
Hl'P
—

H g
—
al
N

[= N
la

siendo NP el nGmero de puntos calculados y N el nimero de electrones del

dtomo.

5.3. Ejemplo

En las paginas siguientes se muestra un ejemplo de utilizacidn del -
programa con el cllculo de un &tomo de fésforo al que segin (YUNTA CARRETE
RO, J., RODRIGUEZ MAYQUEZ, E. y SANCHEZ DEL RIO, C.) le corresponden los -
valores

= = 1.864

0.75

o<
il

k = 0.001
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PROGRAMA ORBITALES PARA EL CALCULO DE LA FUNCION DE ONDA

EJEMPLO DEL FOSFORO

PARAMETROS PARA LA IHTECRACION

NUMERC DE PUNTOS PUNT = 100,
PUNTOS DE INTEGRACION DEL POTENCTIAL HP = 50.
INDICE DE PRECISION EDIF = T .0010D0
PARAMETROS DEL ATOHO
NUMERO ATOMICO Z = 15.
NUMERO DE ZLECTRONES N = 15.
FXPONENTE DEL POTENCIAL ANALITICO ALFA = 1.86400
PCTENCIA NZL EXPONEWTE ANTERIDOR GAMMA = « 75000
= « 20100

PARAMETRO DEL POTENCTAL ANALITICO A
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. «260196231+00
«288312973+02
«318799C86+00
«352878422+0)
«39060186L48+00
«432355680+09
+478574112+00
»529733248¢02
e586361259+00
2132737275+ 02
»910085440+01
«822193482+901
«7H279C0G91+01]
« 671058924+ 01
«6C6208T7604+01
«587699064%51
«494804871+01
s 447318951¢31
24C388759469+C1
«364846233+01
«32946111C5+01
22397778818+ 01
2269020742+01
s 243339986% 01
«21956833G+01
«198363456+)1
«179206449+01
+151899535+)1
2186268040+ 01
2132138549+31

2119377222+01 -

»127848340+ 01
2974328563+ C0
»83803232506¢04
0795222795+00
+718428834+D0
«649042748+00
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«127301991+01
«132887396+01
«136721672+01
«138477218+D1
«137895902+01
«134821883+01
«129230580+401
«12125389R1+01
«3111162491+01
«336688697-12
«816965376-11
«1253356736-09
»167300645-03
«136163587-07
210131877506
«619591972-G6
«317424488 305
«138571176-048
«523861654-04
«1734958924~-03
«510837C24~03
«135120834-02
«328307004-02
«a712656822-07
«»1484537373-01
«272534822-01
«480674G12--01

«7978180703-01-

212524707 4-+00
«1856829371+0D
« 265911587 +00
«34285654631+00
«478789478+40
«599875138+0D0

2731625997 +00

«B6529176T7+00
- 2940487984 +00

 .162057969+01

«1765995601401
1869281 54+01
219175932901
- «190152796+01
.1817469801+01
L167605827401
»1487013155501
123576994401
«157361921-2%
667583242222
- e1570177048~-19
221697538917
»1B5405169-15
L1078639136-13
»383894210-12
L1€0758277~10
«192019706~D9
274012102-08
»301004883-07
02609588465-06
»182576397-05
L105175033-04
-507879172-04
«2€8910520=03
» T42588782-D3
«231047504~-02
263651367102
0156868296~-C1
+ 349052139-91
.7€7C89715~01
+131381333+00
+225425048+00
0359370440400
«535276592+600
. T4B729840+00
«988131389+0C
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PARAMETROS DE CADA ORBITAL . ANOMALTIAS

L 0 ENERGIA . RA RD RC 71
0 2 ~. 705194101402 c 4} 4] a
0 2 ~2 649161823+ 21 0 Y] 0 a
i 6 -+ 892541778+01 e G 4] o
L] 2 ~e571920969+G0 0 0 c 0
1 3 ~o287334282+30 c 0 4] 0
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VALORES DEL POTENCIAL CREAD POR LOS ELECTRONES Y DtL POTEKCIAL AMAL

RADIO

«146484375-02
«179476407-02
+219893393-02
«269425998-C2
«330107636-02
« 40845632802
- 495553252-02
«6071688663-0G2
«7T43929043-02
e 911456405-G2
«111673974-01
»136825813-01
«1676452493-01
«205399871-0C1
«251661183-01
»308341729-C1
«377788180-01
- 46287575701
«567127233~-01

«694858834~01-

+8513588D09-01
- 1043206462+ 0¢0
1278340395+ 03
- 156538851+00
«121856669+0)
0 235067705+00
«288010973+03
s 352878422+GC
«c432355680+03
»529733248+00
-649042748+0D
e 195223795+900
974323563+ 043
e119377232+01
01462683040+ 01
«1792C6449+01
«219568330+01
«269023742+31
«329611105+31
- BU3BUHTG69+01
«5394804871+01
060628760648+ 01
o T42790091+01
e F10UB5840+01
«1115960300¢32
e13662G007+02
«16733%0330+02
« 235090921+02
«251282649+02
« 30787793602
«377219934+402

DESVYTIACI ON

" DENSIDAD
PROBABILIDAD

«337572888-)2
«5G1798571-02
0 78428275332
«110C9T453-C1
«162325497-31
«2383581E0-01
+3833157R8~-01
58596408 -(1
» 729378253~-21
« 184242058 +C0
«1873393754+403D
= 205493046+C0
e281363562409
0o 3793LE6R81G+00
«H9IBILHB8B82140D
«6350994T78+L0
«7815256111+30
«9223G5388+00
«13317%0323+31
+3C8782087+01
-107156952+01
« 984 837703+£0

»359248810+03 = ¢

- 1530032383 +00
2 712690373694+03
2 8C055(3033+00
- 987428010+033
2105475874 +01
«1229352303+01
- 882CE6T4T+C00
«564333597+32
2316236857+G9
«1795440321+03
«138403628+C0
2161385735439
«163051743+C0
«136293763+39
s 932200U276-G1
«52338%163-31
223926¢C26~-01
2 8719356010-02
0242 641284-02
«878383512~03
«6C0510948-08
«437285887-05
«159934633-u6
«250351593~38
«137472908~-1Q
«239513177-13
«661727977-117
«3335855956-21

"POTENCTAL
CREADD

~«131910385+15
«833865686+(Y
« 677232880 +34
«551841858+ 14

]

~ 365974 16%+ (4
2297832601943 4
242168856+ CY
<1957565612434
<1596 99683+ (4
-129460233434
<104787225+ ¢4
<BL663T666+33
682488556+ 3
-548738532+13
83983742943
-351288555+13

'

§

i

- e279426628+(3 -

~2212561G7+33
-—o1TB3164323+1€3
—~e1365713264+23

~e106320658+1(3

—2B82123D779422
- b285882C04C2
~a875150522+32
.353786321+¢2
«2589742574+)2
2186540823442
1328804880 4+32
L943B05€99+€1
«572968566+31
L081313378+(1
«341757476431
237683647 +C1
«163614589+31%
»106120785+(1
» 70D825536+30
LT60T3936+E0
e 341426723 +70
2259137658+ (Y
2205881826 +10
2165855362+ (0
«138591950+30
«109884998+(C
«895815238-21
L731957396—-(%
«597406202-31
L4 B87588737-C1
«397958332-31
.328804122-(C1
-e265097399-21

¥

'

H

§

|

[}

|

CUADRATICA MEJIA JEL AJUSTE =

«889501257+34

" POTENCTAL
ANMALITICO

- .10107521 7405

- 2823126914 +08
~«6701923145+08
- «5R5LC RGNS 410
~e 883647375404
-.360472015+C4
-~ 293026083404
- «2378B88458+08
~+192956978+04
~o15£2526066 40k
-e126542270+0Y
~.102274561+34
—«825284874+03
~«664T708786+03
-e534218826+03
- o8428283750+03
~e342329460403

T e a272711113403
. =a2156399757+03

- 170937107463
-.134317284+53
- ,104903320+53
-2813539211+02
- 2625927372462
-a477128135402
~.359893681 452
-.268204231+02
-.197270560+02
-o182932625+02
~.101857257+02
-.714383833+01
- .891840095+01
-+333358546401
- .223134136+01
-.188578790+31
- .9926717£0+00
- 675954837+00
- JBT5161314 450
~.347686325+00
- 264677562480
-.277935520+00
-.166859867+00
-.135053810+0D
- 2109967161 40C
-.895955356-01
- .731975073-61
~.597407711-91
- .487588723-C1
-.397958234-01
- 32480404701
-.265097336-51

.3082704871-01
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INTEGRAL DE T0D0S LOS ORBITALES = ‘2189699999402
RADIO MEDIC EFECTIVO = «103318383+01
= »3899974637401

RADIO INVERSO EFECTIVO



APENDICE

DESCRIPCION DEL PROGRAMA CPC1 PARA LA DETERMINACION DE LOS VALORES AUTOCON
SISTENTES DE oY K

A.1. Criterio de autoconsistencia

En la expresidn analitica (1.1) del potencia V(r) aparecen los paré-
metros o, kK y ¥ - E] programa CPC1 realiza la determinacidén de los dos -
primeros por la aplicacién del criterio de autoconsistencia (YUNTA CARRETE
RO, J., RODRIGUEZ MAYQUEZ, E. y SANCHEZ DEL RIO, C.; 1973), (YUNTA CARRETE
RO, J., RODRIGUEZ MAYQUEZ, E. y SANCHEZ DEL RIO, C.).

Por autoconsistencia se entiende el reencuentro de los valores de of
y k a través del siguiente proceso:

a) Resolucibén numérica, para ciertos valores impuestos de los paréme
tros «y k, de los orbitales Pn’£ en la ecuacidén de Schrddinger -
(1.4) correspondientes a todos los electrones del Atomo en estudio,
teniendo en cuenta la prescripcibn del principio de Pauli.

b) Determinacidn del potencial Vc(r) (1.9), creado por la distribu-
c¢idén de densidad de probabilidad de los orbitales anteriores.

c) Determinacidén de los pardmetros vy k, por medio de un ajuste por
minimos cuadrados del potencial analitico (1.1) al potencia crea-
do Vc(r).

La autoconsistencia se logra cuando los valores de «y k hallados -
en la fase c¢) coinciden con los impuestos en la fase a). Para alcanzarla
se podria partir de valores arbitrarios de &y k, y al terminar la fase c)
reiterar el proceso total partiendo de los nuevos valores de oy k, hasta
que las diferencias entre los valores de iniciacidén y finales en un mismo
proceso sea menor que el indice de precisidén. Para acelerar la convergen-
cia del proceso se ha utilizado el método de Wegstein (GROVE, W.E.; 1966)
buscando primero la autoconsistencia del pardmetro k para el valor constan
te de = inicial y, posteriormente, la del parémetro « para el valor cons~-
tante de k acabado de encontrar. El proceso se reitera con una nueva pare
ja de valores de partida.

La figura 2 ilustra la realizacidn de esta Gltima reiteracidén. En -
ella la curva & representa los valores autoconsistentes del parémetro k -
correspondientes a cada uno de los valores constantes de la abcisa . -

3
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A su vez la curva k representa los valores autoconsistentes del parémetro
o correspondiente a cada uno de los valores constantes de la ordenada -
k. El punto S, interseccidén de ambas curvas, proporciona los valores au-
toconsistentes simulténeos de los dos parémetros, esto es, los valores bus
cados.

Asi, partiendo del valor o= {4y y un valor cualquiera de k, se lle
garia al valor autoconsistente k = k; dado por el punto Pj; y, con este va-
lor fijo de k, se determinaria el valor autoconsistente o = &, dado por
el punto Pio. Andlogamente ocurriria con el valor de partida «= oy, que
permitiria encontrar los puntos P21y Pyye La interseccién P de la recta -
Pll P21 con la P12P22, proporcionard el valor de « para la prdxima reitera
cidn en la que se obtendrdn los puntos P3{ ¥ P35, que, juntamente con los
Py ¥ Py, darian el valor de partida para el préximo tanteo.

Los valores iniciales de of y k son dados por el usuario del progra-
ma. Para la segunda reiteracidén se toma como valor de partidawgy = &Xqo.
En las sucesivas reiteraciones se utiliza ya el predicho por la intersec-
cién de ambas rectas.

El ajuste de Xy k por el método de minimos cuadrados, se realiza ha
ciendo minima la expresidn

V(r ) - V(r) 2
c i i
5 = 5; V(ri)

donde el sumatorio se extiende a radios, en escala logaritmica, comprendi-
dos en la zona de valores significativos de las soluciones de los orbita-
les, v en nlmero elegido por el usuario del programa a través del dato NP.

El ajuste del pardmetro k se realiza despejando k de la ecuacidn de

condicidn de minimo:

5 I:v (r) - (N-1) (k-79)
C 1

i 2
VC (ri)

La expresidn equivalente para el parfmetro = no permite que éste sea
despejado. Por ello, en este caso, se ha recurrido a determinar el valor
de 5 para diferentes valores de . Ajustando una pardbola a tres valores
de S5, su minimo nos dard una aproximacidén del valor de ajuste dex. Una me
jor aproximacidén se obtiene reiterando el proceso sucesivamente con la -
aproximacidén acabada de hallar y dos puntos anteriores, hasta comnseguir la
precisidén deseada para el valor del parfmetro o<.



El programa CPClpermite analizav el ajuste simulténeo de los dos pa-
rémetros k y &, de uno solo cualguiera de ellos, o de ninguno. En este -
Gltimo caso es equivalente al programa ORBITALES.

A,2. Descripcidn del programa CPC1

La mayor parte de las fases de cllculo son las mismas, con ligeras -
variantes féAcilmente comprensibles, que en el programa ORBITALES. Esto -
permite reducir a un sb6lo diagrama todo el flujo del célculo.

En &1 aparecen los indicadores I y J. El primero tiene los siguien-
tes significados:

I = 1 El cédlculo de V. no ha sido realizado en los radios adecua
dos por desconocimiento de la zona con valores significati
vos de los orbitales.

I = 2 El cllculo de V. esté realizado en radios adecuados y se -
va a efectuar el ajuste por m.m.c de k.

I = 3 El célculo de V. estd realizado en radios adecuados y se -
va a efectuar el ajuste por m.m.c. del parametro o(.

J = 1 El usuario desea los valores autoconsistentes de los paré-
metros oy k.

J = 2 El usuario sb6lo desea el valor autoconsistente del parame-
tro o, conservando el valor inicial dado para el parame-
tro k.

J = 3 El usuario sbélo desea el valor autoconsistente del parédme-

tro k, conservando el valor de « dado inicialmente.
J = 4 El usuario sblo desea el cilculo de los autovalores de la
energia E para el potencial definido por los pardmetros k,

<Y ¥ -

Los bloques del diagrama no necesitan aclaraciones. No obstante, el
correspondiente al ajuste por el método de minimos cuadrados del pardmetro
o, viene detallado con diagrama de flujo de célculo que facilita su com-
prensidn.

Los bloques denominados "Ajuste nuevo pardmetro" agrupan, tanto el -
ajuste por m.m.c. del paradmetro correspondiente, como la prediccidn del va
lor a usar en el prdéximo tanteo en la bGsqueda de la autoconsistencia. Di
cha prediccidédn se realiza con la subrutina ITER que utiliza el método de -
Wegstein para acelerar la convergencia, tomando precauciones para evitar -
la posible oscilacidén de este método en ciertas circunstancias.
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A.3. Instrucciones para su utilizacidn

Los datos de entrada se proporcionan de forma andloga al programa OR
BITALES (apartado 5.1), esto es,

Ficha Formato Parametros
1 5X, 72H TITULO
2 3F10.3 PUNT, NP, EDIF
3 SF10.3 Z, ENE, ALFA, GAMMA, K
4 12 J
5 12 NO
6,7...(5+N0) 312 N, L, O
Gltima 12 NE

con la {inica diferencia de la aparicidn de una cuarta ficha con el indica-
dor J,para que el usuario elija sobre qué parametro desea la autoconsisten
cia,y la anulacidén de los pardmetros N3, en la fichas 6 y siguientes, sin

objelo en este programa.

La salida de informacién del procesador contiene en primera pégina -
los mismos datos que el programa ORBITALES (apartado 5.2), esto es, el ti-
tulo, los parametros de cdlculo y los de identdficacién del &tomo y del po-
tencial analitico.

En la segunda p4gina y siguientes, si es necesario, aparecen los va-
lores de los diferentes tanteos de los parimetros &y k, con los autovalo-
res de la energia correspondientes a cada uno de los orbitales caracteriza
dos por los nimeros cudnticos total n y azimutal £ a los que les correspon
den O electrones. Asimismo da una relacidén de las incidencias ocurrida du
rante el cllculo de cada orbital en forma andloga al programa ORBITALES.

Una vez alcanzados los valores autoconsistentes, el procesador pro-
porciona en una nueva pdgina una tabulacibén de la suma de los cuadrados de
los orbitales, potencial creado por ellos V., potencial andlitico V y dife

rencia entre ambos.

Al terminar la tabulacién, da informacidn sobre la desviacidén cuadrd
tica media ¢ entre los potenciales, la integral de todos los orbitales I,
el valor del radio medio efectivo T y el radio inverso efectivo 1}— con

las definiciones dadas en el apartado 5.2. 1
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A4, Listado del programa

El programa CPC1 y el ORBITALES presentan ligeras diferencias, en la
forma de introducir los datos y de sacar los resultados, y en algunas sen-
tencias propias del primero y cuyo objeto es preparar el ajuste de los pa-
rémetros. GCon objeto de no repetir la mayoria de las sentencias, que son
comunes a ambos prdgramas, sblamente se reproduce la parte correspondiente
al ajuste por el método de minimos cuadrades de los parametros k y ¢, y -
la subrutina ITER que se utiliza para la prediccidén de futuros tanteos de
k y o, por el método Wegstein, con objeto de acelerar la convergencia.

PN

SE OBSERVA SI ES MAS COMVENIENTE DARP POR VALIDA LA ENFRGIA CALCULADSA
363 IF(DE/E+EDIF) 36143610370
361 TF(I1.EQ.1} GO TO 20
R2=RCI(1)
) 3%
GO TO0 30 )
376 NTI(L) = NTI(L) + 1
GO TO 35% ‘
380 WRITEt69990}) NCP(leNFLE(L)-NOP(L}'rE(L)rNRA(l)vNPU(LYvNRC(L)v'
LNTI(L) .
CALCULGC DEL POTENCIAL CREADO POQ LOS DIFERENMTES OPRITALES
CALCULO DFE LA SUMA DE INTEGRALES DE P2(R) DESDE CERO & R
VIE1) (4 .*PVL)I+PV{2))*RP(1)}/3,
DO 433 MM=2+NP3
G0C VII(MMIZVI(ME~1)+(PV [2+MM-2) *RP(24MM-2 J+4 o 2PV(22MR~2 Y SRP(Z+NIM—-1)4PY
1{2*MM)*#RP (2*sMM) )= HP /3,
. CALCULO -DE LA SUMA DE INTEGRALES DE P2(R) DFSDE R A INFIKITO
V2(INP3+1)=D,
DO 410 MM=2¢NP3
MMMZNP3+2-MM :
810 V2(HHM)’V2(HHV+1)+(PV(2*"”H)+H *PV(2xMMM-2)+PV(2xmMM—2))2HP /3,
V2(1)2V2(2) + (4., *PV(1)+PV(2)/2.)/3.
CALCULO DEL POTENCIAL CREADOC POR LOS DIFERENTEES ORBITALES
DO 820 HMMZ1+NP3
420 VP(MMIZ(=-7+ENEP/ENE*VI(2M®)) /RP( 23 MK +ENEP/ENE »V2(MHM+1)
AJUSTEZ POR AINIMOS CUADRAD0S DEL POTENCIAL CREADO
GO TO (428+425+426) »1AK
424 TAK=? ) ‘
GO T0 5
525 GO TO(1825+8260182595490) ¢ JAX
AJUSTE DEL PARAMETRO AX

3190

3297
320
327:

3233

32¢&
327%
328t
329,
3301
330
3314
332+
333
3347
3385
336,
337;

339
350
342
382!
342
347

343



X132 1425 Sicti.

165 % 5271,

1662 0G 450G Mois[&2

X WES RzRP{2=xM)

P68 ¥ VEzVP (1)

HE 9% EXZALFA%R==+U

P73 IF(EX-36s)F 4404809435
171x% 435 E£X=2,

172% 60 YO 445

V7 3% 4Ry EXZEXP{-EX)

KRS 485 Wl + (ENEP®FX+ZP/R/AVC
175% S1=SY+WHxIY¥/ VL

V76 % BEC S2z02+ERX/VC*EXA/VC

V77 AK=S1/7ENEP/S2

1782 45 CALL ITER(ARCoA¥T1+A¥ 1By ARy AKX AKX T PRNsAKNLY
PTG 24873 IFCABS((AXI-AKY/AXI—EDTIR) 47Ra4709480D
180% L7C TF(JAK—-2) 2871490488
tB1# 2871 IAK=3

182% GO T0 480U

183 =% c AJUSTE DFEL PARAMETRO ALFA
184 = 426 AG1:=0,

185% AG2=0.

PB4 AG3=C.

N ES AL3BZEXP{-ALFA)

188 % 430 AGM=G.

:89% 00 846 Hzi:4P3

LQ0* . R=RP {2%xM}

P1% YCzVP(H)

i92% EFEC = EFECtI) . )
Q3% 486 AGH = ABYH =+ ({(VC - WI/NZ)==x2
PG4 IF{AG3) 451+451,856

Q5% 451 AG3ZAGH

QL= ALM-G.8%AL3

Q@7 * ALZ2-ALM

198 I8581 ALFAZ-ALOG(2ALM]

R GO T0 833

0% hed IFLAG2) 457¢457:458

D= : 457 AG2-AGH

102% ALMz1.52AL3

Q3= ALIZALM

04 % GO T0 1451

5% 453 IFtTASL) 1458+148580466

06% 1458 AGl=AGH

D7 GO T0 457

08 Léb AG3-AGH

D= 467 Z1=(AG1-AG3Y/ (ALY ~-AL3)

10 22={AG2-AG3Y/{LL2-AL3)
di=x Cz(Zi-22)/¢aLi-AL2)

122 BN=C* (AL 1+AL3)-71

13% IF(C) 1463+146391461

14% 1486 ALRWzZBN/2,.,/C

15% IF(ALM) 14362,146091852 .
Ib% 1462 IFCABS((ALM-ALZY/ALMY-EDIF) 247193871 98¢8
17% 468 AL1zAl2

18= ALZ2zZAL3

19=% AL3=ALH

2 AGIzZAG2

2ix AG2-AG3

22% G0 T0 1451

-23% 1863 1IND=1

24 = GO TO 14465

25% ©o1a6% INDZ=2

26= 1465 TF(ALI-AL2) X4&7:186791466



1466

14¢7
1468

14569
1470

1472
1473
1474
1875
1476

1471
1877

482
1482
481

485
483

484
386

487
LR

60

5¢CE

ALX=AL1

AL1=AL2

AL2=ALX

AGX=AG1

AGlzAG2

A52 = ABX

IFCAL2~AL3) 14£9:1669+1868

AL X=AL2

AL2=AL3

AL3=ALX

AGXZAG2

AG2zZAG3

AG3=AGX

IF(ALI-A_2) 1472+1472+1270

ALX=ALZ

AL1zAL2

AL2=ALYX

AGXZAGL

AG1ZAG2

AG2TAGX

60 TO (1473+1476) s IND

IF{AGLI~AG3) 147841474+1875
ALM=2.%AL3~AL1 "

GO TO 448

ALMZ2.%AL1-AL3

GO TO 8548

ALMZ(AL1+AL2)/2.

GO TO 468

ALFA=~ALGG(ALM) -
CALL ITER(AZOvA?lvAZlB,ALFAvA2X-A2X19A2M1A2N1)
IF(ALFA) 4820482:1482

ALFATA2D%D.6

A21BzALFA o .
IF(ABS({A2)~ALFA) JALFA)~EDIF) 481+421y48)
SE COMPRUEPA SI HAN TERMINADO L0S CALCULOQS
IF{JAK=~1) 493+485+490

IFCAF21~AF11) 4B40483¢4884

AF12TALFA - .

AF21ZALFA

GO TO 487 _

IF(ABS{AF21-ALFA)-EDIF) 490+4861486

AC=(AF11-AF12}/(AF21~-ALFA)

ANUMZAC*AF21-AFL1

AF11zAF21

AFI2=ALFA .

ALFAZANUA/ (AC~14)

TFCALFALLT00) ALFAZAFII+0.¢

AF21=AaLFA .

TaK=2 -

60 TO 1231

CONTINUE }
FINAL DEL CALCULO Y SALIOA JEL .POTENCTIAL

WRITE€H»1020) AK sALFA .

SC0=9,

DO 505 Jz=1eRP3

R = RP{2%4)

EFEC = EFE(1)

VV = (VP(J) = VIZVP LD

PVSZPV{2+J}/ENE

WRITE (5213303 RePVSIVP(J) IV VY
SCO=SCO+\VVaAVY :

DCMSSQRT(SCN/ANP)

WRITE(61,980) DCH

373¢
3735
374¢C
3745
3748¢
3787
375¢

37686
3777
3827
38171
3811
23811

- A381¢

R3I81C
A3820
3els



.
2%
3%
s
5%

e
%=

=
%

8=
£

13=

e
12%*
13#
1d=
15%
16
17=
18%
16%
C20%
21%
22%
23%
2hx
25%
26%
27=
28%
29%
30%

OF

in

3

N s
[}

8¢

53
76

93

132

112
14y

SUBROUTIND ITER tXUsY e XY TeXXe YX s XN YNY

IF(YO) 1Us5+¢10
Yiz1.0

RZTURN

IFEX1I-XC) B52c20950
Xz (Xi+Y1i/2.
TF(Y1-X1) 393 48Cs8Q
AN=X1

YRN=ZY1Y

GO TO 143

Y Xz=X1

YxX=vy1

GO 10 1a¢
IF(Y1I-X1)72+1483990
XN=X1

YhN=Y1

GO TO 100

XX=X1

YX=¥i1
EMz(Y1-Y2)/(X1~-X0)
ENZY1I-TKxY1
Xmoh/{ia-bi

. 73 -

Subrutina 1TER

IFLEX-XXI*{(X-XA}) 140+148Cr11C0

Xz (XN+XX1/2a
Xg=X1

X1z=X

Yg=Y1

Yi=X1

RETURN

END

COMPTLATIONZ NO DIAGNOSTICS.
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"ORBITALES'. Programa de calculo de funciones
de onda para un potencial central analitico,

YUNTA CARRETERO, J. :y. RODRIGUEZ MAYQUEZ, E. (1974) 73 pp. 2 figs. 8 refs.

Se describe la finalidad, fundamentos, realizacion en lenguaje FORTRAN y
utilizacidn del programa ORBITALES, el cual calcula funciones de onda atdmicas
para el caso particular de considerar un potencial central dade por 1a expre-
sion analftica:

V(r) - (N -1) (K--—}—)e‘ s p¥ - 2N
r

en la que aparecen los pardmetrose< K y¥ tipicos de cada dtomo y configuracion.
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in this paper is described the objective, basis, carrying out in FORTRAN
lanquage and use of the program ORBITALES. This program caloulate atomic wave
function in the case of the analytical central potential
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