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RESUMEN
En este trabajo se utilizan las ecuaciones para un sistema de N — electrones en la aproximacion de Hartree - Fock, mismas a las
que aplicamos los cuatro pasos de escalamiento, primero generalizar el problema a D dimensiones, en un segundo paso
transformar aun espacio convenientemente escalado para quitar la dependencia genérica de D de la cantidad que se determinara,
en tercer lugar evaluar la cantidad escalada a uno o mas valores de D, tales como D — oo y por ultimo obtener una aproximacion
para D = 3, con el propésito de determinar la energia del estado base de &tomos y moléculas sencillas.

Palabras clave: Método de escalamiento, Gaussian, Energia de estado base, distancia radial.

ABSTRACT
In this work, the equations for an N - electron system are used in the Hartree - Fock approach, same to which we apply the four
scaling steps, first generalize the problem to D dimensions, in a second step transform even conveniently scaled space to
remove the generic dependence on D from the quantity to be determined, thirdly evaluate the quantity scaled to one or more
values of D, such as D — oo and finally obtain an approximation for D = 3, in order to determine the energy of the base state
of atoms and simple molecules.

Keywords: Scaling method, Gaussian, Base state energy, radial distance.

1. Introduccioén 11

% =0.01097 L—z} n=34,5,.
A finales del siglo XIX fue medido con gran n
precision el espectro del hidrégeno atomico y su
interpretacion fue confusa. En 1885 el profesor
Johannes Balmer desarrollo una férmula empirica
para las longitudes de onda de las lineas espectrales
del hidrégeno atémico. La féormula que el profesor

Balmer propuso es:

En 1990, basado en estudios anteriores sobre las
leyes de radiacion de una cavidad, debido a Kirchoff,
Wien y Raylhiegh principalmente, Max Planck
propuso que la energia irradiada por una cavidad no
procedia a traves de una corriente continua, sino que
se emitia y absorbia en paquetes de energia (quantas)
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y que era por lo tanto intermitente y descontinua,
definida por la siguiente ecuacion:

E=nhv n=123,..
En este contexto el fisico danés Neils Bohr,

propuso un modelo en que el electron gira alrededor
del ndcleo y ademas presento dos postulados audaces:

1) El postulado de los estados estacionarios: El
atomo puede existir durante mucho tiempo
sin irradiar energia en cualquiera de los
estados estacionarios de energia bien
definida.

2) Postulado de la frecuencia: EI &tomo puede
emitir o absorber energia (paquetes de
energia) Unicamente cuando el &tomo cambia
de uno de sus estados estacionarios a otro.

La teoria de Bohr fue sorprendentemente exitosa
en el andlisis de las radiaciones emitidas por el &tomo
de hidrogeno (férmula de Balmer). Motivado por este
éxito Bohr ya pensaba en algunas configuraciones
para diferentes moléculas como se observa en la
siguiente figura.

K, - xo, —G-ef-

%c, ,Qﬁé\ w, —Ge{lel-

D mmaded proyosid fo e s A L B i poneilly mpankihoi
/M»/?’MM?JM(LL—)W/‘N&-'M

Fig. 1 Configuracion de &tomos y moléculas segin Bohr.

Sin embargo, la teoria de Bohr no proporcion6
informacion para comprender como forma el &tomo de
hidrdgeno enlaces moleculares con otros atomos. Por
esta y otras fallas el modelo de Bohr fue abandonado.

En 1926, el fisico austriaco Edwin Schrddinger
presentd su famosa ecuacion para estudiar el
comportamiento de los electrones y otras particulas.
La ecuacion de Schrddinger se puede resolver a
analiticamente para algunos casos y en otros se puede

utilizar un método aproximado como es la teoria de la
perturbacién y el método de Hartree — Fock.

Tomar la dimension del espacio como una variable
se ha convertido en una costumbre Gtil en mecéanica
estadistica, Teoria de campos y Optica cuantica, a
menudo la solucion se obtiene en el limite cuando el
valor de D — .

Gracias a los trabajos de Dudley R. Herschbach
entre otros, los diversos métodos de escalamiento
dimensional ahora disponibles implican tipicamente
cuatro pasos:

1) Generalizar el problema a dimensiones D.

2) Transformar a un espacio convenientemente
escalado para remover la mayor D-
dependencia genérica de la cantidad que se
determina.

3) Evaluar la cantidad reducida en uno o mas
valores de D espaciales tales como D — oo,
donde el célculo resulta facil.

4) Obtener una aproximacién para D=3,
relacionandola con los D—valores espaciales,
generalmente por alguna interpolacién o
procedimiento de interpolacion.

2. Fundamentos Tebricos

La ecuacion se Shrodinger independiente del
tiempo es una ecuacion de eigenvalores. En la
notacion de Dirac toma la siguiente forma.

Hlw,)=¢ [¥,) «=012,.. (1)

Donde el Hamiltoneano (H) es un operador
Hermitiano y por tal razon los eigenvalores () son

reales y el nimero infinito de eigenfunciones |v,)

que satisfacen la ecuacion (1), son ortonormales. En la
representacion {|r)} tenemos:

(F[Hw,)=¢ (F]¥,) a=012.. (2

Doénde:
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Para un sistema formado por N-electrones y M-
nucleos, la ecuacién de Shrddinger (2) en unidades
atémicas es:

‘Zi:%v'z‘ vz ZZA .ZJ;.lJ %ZQ;B v, ()=, (3)

En la ecuacion (3), M, es razon de masa de los
nucleos “A” la masa de un electron, Z, es el nimero
atomico de los nticleos “A”y Zp es el nimero atdmico
de los nucleos “B”. El primer término de la ecuacioén
(3) es el operador para la energia cinética de los
electrones, el segundo término es la energia cinética
de los nucleos, el tercer término representa la
atraccion coulombiana entre los electrones y el
nacleo, el cuarto y quinto término representan la
repulsion entre electrones y entre ndcleos
respectivamente.

Puesto que los nacleos son mas pesados que los
electrones, para una buena aproximaciéon uno puede
considerar que los electrones se estan moviendo en el
campo de ndcleos fijos (aproximacion de Born—
Oppenhaimer). Dentro de esta aproximacion, el
segundo término de la ecuacion (3) la energia cinética
de los nucleos puede ser despreciada y la repulsion
entre ndcleos (quinto término de la ecuacion (3))
puede ser considerado constante. En este contexto el
Hamiltoneano (H) est4 formado por un Hamiltoneano
electronico H,j..+ Y un término constante que es la
repulsion entre nucleos.

H = Helect + 2 ZF?ZB (4)
AB "AB

Donde el Hamiltoneano electrénico esta dado por
la siguiente expresion:

elect = _Z%v?72%+ Zri (5)
1 iA "Ai ij 'ij
Recordando que cualquier constante adicionada a
un operador, Unicamente adiciona al operador un
eigenvalor (una constante) y no tiene efecto sobre las
eigenfunciones. Al sustituir la ecuacion (4) en la
ecuacion (2), tenemos:

&

Aplicando el operador obtenemos:

elect+z R “{Iaelecl> = (ga + Z Zé\ZBj<f’| LIIozelecl> (6)
'AB AB

AB AB

T ST 0 T o) ()

i i Thi ij fi ‘a8

Una solucion a la ecuacion de Shrodinger (7), que
involucra el Hamiltoneano electronico es la funcion de
onda:

\Paelect - \Paelect ({r' }’{ RA}) 8)

La cual describe el movimiento de los electrones y
depende explicitamente de las coordenadas
electronicas y paramétricas y de las coordenadas
nucleares, al igual que la energia de los electrones:

Eaelect — Coelect ({ A}) ©)

La energia total para los nucleos fijos es:

(10)

& =&
atotal aelect

Cuando se aplica la ecuacion (7) al atomo de
hidrégeno, obtenemos:

1 1 = v
I:—EVZ _F:l\yadec (r ) = gaelec\PaSEC (r) (11)

Donde el Laplaciano en coordenadas esféricas es:

ve_ 1a(r 6j+ [6; L Lo, 1 6} (12)

ror\ or 06° tan6 06 sin®6 o¢°

La dependencia angular del Laplaciano, esta
contenida enteramente en el operador L? (cuadrado del
momento angular).

El Hamiltoneano electronico descrito por la
ecuacion (5), depende Gnicamente de las coordenadas
espaciales del electron. Para poder describir
completamente un electron, es necesario especificar
su espin‘. Esto se logra introduciendo dos funciones
spin:

Correspondiendo respectivamente a spin hacia

arriba y spin hacia abajo. EI conjunto 1“!?)! formado
por estas dos funciones es completo y las funciones
son ortogonales:

(ala) = (41 8) = Tawa"(Wa(w) = faws (w)pw) =1 (13)

Revista Electréonica RITCAS

RITCAS | Vol. 1| Nam. 1| 2021 37



nlm REVISTR DE INVESTIGACION TECKOCIENTIFICA
ACADEMICA SINERGIA

En este formalismo un electron se describe no
Unicamente por las tres componentes espaciales de *
sino también por una coordenada spin v . Estas cuatro

coordenadas se denotan por *{™W xirwl gonde x
indica ambas coordenadas (espacio y spin).

La ecuacion de onda para N electrones no solo
debe satisfacer la ecuacién de Schodringer (1) sino
también debe ser antisimétrica (principio de exclusion
de Pauling) con respecto al intercambio de
coordenadas:

W (X0 Xpreees Xy ) = =P (X, Xy 00 Xy ) (14)

Para cumplir con el principio de exclusién la
funcién de onda para N electrones debe tener la
siguiente forma:

(% fz XOn{Z. ZJ(XZ)""ZK(XN)} (15)

Donde el factor N!'* | es un factor de normalizacidn.

El estado base llamado estado base variacional
Hartree Fock, se representa de la siguiente manera:

W)= 2408 o 2 (%) (16)

La energia del estado base la podemos escribir
como:

2wl ey (17)

[

()= £ ()

Donde el primer término de la ecuacion (17)
representa las variables dindmicas que dependen
Unicamente de la posicion o momento del electrén en
cuestion 'y el segundo término representa la
interaccién coulombiana. La ecuacion (17) se puede
escribir en funcion del spin orbital:

(wolorl¥)=Elnhlz)+ 5 5zl (18)

Donde:

[Wo) =120 Haros s X )
(xaI0 2) = [ dxs (x)D (1) 2, (%)
<Zalb Hlalb>:J‘dxldXZZ;(Xi)Z;(XZ)rl;l(l_Plz)la(xl)lb(xz)

Los mejores spines orbitales de acuerdo con el
principio variacional, son aquellos minimizan la
energia electroénica:

Ey=(%a (%)= Dbl ) 5 T ) (19)

Cuando en un mismo orbital espacial tenemos dos
electrones con spin opuesto, se dice que el spin orbital
es restringido de capa cerrada. Un conjunto de spin
orbital restringido tiene la siguiente forma:

% =vi(r)e(@) =p;(r) (202)
=vi(r)B(e)=7i(r) (20b)

Por lo tanto, el estado base restringido de capa
cerrada se puede escribir

|Wo) =Wl W oo W1 1) (21)

Para el determinante de capa cerrada la energia de
capa cerrada es:

E, = 2%%,(%\ hly, )+ %NZ?(%%M%)—(V/awb\%z//a) (22)

Doénde:

3. Escalamiento

En este trabajo utilizaremos la ecuacién (22) que
corresponde a la energia del estado base y aplicaremos
el método de escalamiento con el propdsito de
determinar la energia de dicho estado. Para llevar a
cabo el escalamiento aplicaremos los pasos
mencionados en la introduccidn, que son:

1. Generalizar el problema a D dimensiones

2. Transformar a un espacio convenientemente
escalado para quitar la dependencia genérica
principal de D, de la cantidad que se
determinara

3. Evaluar la cantidad escalada a uno o mas
valores de D, tales como D —>«

El Laplaciano en D dimensiones podemos escribir
este en funcién del cuadrado del momento angular:

vi :rDll{a[r'“aﬂ—LzD; 23)

or or r

Donde el cuadrado del momento angular esta
dado por:
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2
Lé—l =TTk (Sinkl ek 5J+ -Lkzi1
sin“~ 6, 06, 06, ) sin“6, (24)

Donde k=12.-.D=1 y o5 angulos se definen en
0<6<2x

una manera jerarquizada con el rango 1 y
0<g <r

Sustituyendo la ecuacion (24) en (23), obtenemos:

1|0 0
v2=_—— | Sty
° r‘”{ar[ arﬂ

L0 (g 0 ) Y
r’sin“16, 06, 06, ) rsin’6,

k=123,..,D-1 (25)

4. Estudio de atomos de Hidrégeno, Helio,
Litio, Berilio, Boro y Carbono

En esta seccion realizaremos el estudio a los
atomos de los 6 primeros elementos de la tabla
periodica: Hidrogeno(H), Helio(He), Litio(Li),
Berilio(Be), Boro(B) y Carbono(C).

4.1 Atomo de Hidrdgeno (Za = 1)

Como el atomo de hidrégeno tiene un solo
electron, la ecuacion de la energia del estado base (22)
se reduce a

E, =(vi/hlw2) (26)

Escribiendo la ecuacion (26) en D dimensiones,
tenemos:

Ey, = (l//D‘hD‘l//D) (27)

Donde:

11 0 0 L2 VA
hy =— rot g 21_Za (28
° 2rD16r( 6rj 2r2 r (28)

Donde como ya se mencion6 con anterioridad:

L, =- kll 9 [ sin 9i+ L.
6, 06, “ o0,

Y la funci6n de onda puede separase en una
funcidn radial y una funcién angular:

(29)

¥p=Rp (F)Y (Qofl) (30)

El factor angular Y(Q*H), es una eigenfuncion del
operador Lk-l, de tal manera que:

Lile (g)D—l) =CvY (§2D—1) (31)

Dénde C es el eigenvalor, el cual tiene el siguiente

valor Cz'(D”_z), donde !es el nimero cuéntico.

Por otro lado, la componente radial de la ecuacion de
Schodinger, puede ser simplificada cambiando el

factor radial de la funcion de onda Vo a o , donde

Jo=r " , siendo " la parte radial del jacobiano

enD dlmen3|ones. Por lo tanto, la funcion de onda la
podemos escribir como:

Yo = ri%ﬂDY () (32)

Sustituyendo las ecuaciones (28) y (29) en la
ecuacion (26), tenemos:

. 11 06( 5,0
Eo :J.dr‘//o(r){_z 01 ar(l’D 15)_
Kll O [ sent 6, 9,
sen* 6, 69 00,

Lkz_l ZA}//D(")

sen’g, r

(33)

Al aplicar el operador sobre la funcion de onda
dada por la ecuacién (32), obtenemos:

. 1(d? (D-1)(D-3)) 1
E“’:Jd””“(r){_z(dr’( - )*]_ (34)
1 & 1 D-2 0
- — +
2r® 06%, 2r’ tand, , 86, ,

I(1+D-2) 1}%“)

2 2
2rsen“d,, r
D2

A r
Transformando el espacio escalado con 2
obtenemos:

. 1(4 d* (D-1)(D-3) 1 4
EDZIWD(”[‘E[BW‘T 2 o) (35)
4 s + 4 D-2 0
2D%r? 04, 2D’ tané,, 06, ,
4 1(1+D-2) z,
2D%r? sen’d,, r vo(r)

Evaluando la cantidad escalada en D—wy
eliminando las primas tenemos:

11 2,

Ep,, ==———2 (36
D—w 2r r ()
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Como se puede observar la ecuacién (36) es
precisamente la ecuacion propuesta por Neils Bohr
para el &omo de hidrdgeno. Derivando la ecuacion
(36) e igualando a cero obtenemos el radio para el cuél
la energia es minima y tomando en cuenta que para el
atomo de hidrégeno ZA = 1, tenemos que:

Para r=1:

La configuracion propuesta para el atomo de
hidrdgeno es la que se muestra en la figura 2.

z

o 1100)
r

-

”

A(0,0,0)

Fig. 2 Configuracion propuesta para el atomo de Hidrogeno.

4.2 Atomo de Helio (ZA =2)

Para un atomo de dos electrones como el &tomo de
helio en el orbital 1s, tenemos que la energia del
estado base (22), se reduce a

E, = 2(‘//1 |h(1)|‘//1)+(‘//1'/’1|‘//1‘//1) (37)

Donde el orbital espacial 1 es el orbital 1s y el
operador h esta dado por la siguiente expresion:
h= _lvz _ﬁ
2 r
Escribiendo la ecuacion (37) en D dimensiones,
tenemos:

Eo =2(v1o [N (D[vi0 )+ (¥io¥io [Wao¥i0 )

1 0 (.. 0 L
L, = sin*" g, — |+ 1
P sinf g, aak[ kaakj sin? 6, (40)
Y:
(V’lD‘/’lDle‘/’lD J'd l/llD 1 |D( ) (41)

En la ecuacion (40) L2_,, es una operador cuyos
eigenvalores son [(l + D — 2), la funcion de onda Yr1p
de nueva cuenta la podemos escribir como

Yip —ri(z wpY ( —1) (42)

Sustituyendo las ecuaciones (42), (41), (40) y (39) en
(38), obtenemos:

. 11 0( 040
Ep =2[dry, (r)[—gﬁg[ro 15}

1 0 (.1, 0 2 Z
sin g ﬁ(sm“e 7J+ o _AJWD(W
k k

IerfD (r)<r1;1>l//1D (r)

(43)

2
!

. D
Transformando el espacio escalado por r =T,
obtenemos:

4 4 D-2 &
. + .
2D%*r? 065, 2D’ tan6,, 96, ,
4 1(1+D-2) z,
—t A r)+
2D%? sin@,, r vo(r)

Jdryg (r) (v o (1)

Evaluando la cantidad escalada en D —» o vy
eliminando las primas obtenemos:

ED—)oozl[iZ+i2:|_ZZA+i
2r° r ror (45)

38 . . . .
(38) Al aplicar la ecuacion (45) al &tomo de helio, tenemos:
Donde:
2 z{__jz_z_i
D—w 2 2
h, =_1 g'l é(rD—lgj+LLzl_ﬂ 2\ n T Tae T2 (46)
2r " or or) 2r r (39)
Y: 7z e 7 - - -
Donde n es el numero cuéntico principal y toman los
valores de n; = 1y n, =1 ya que los electrones se
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encuentran a la misma distancia del nucleo. Para
determinar los valores de 144, 742 Y 712, €S Necesario
proponer una configuracion como la que se muestra
en lafigura 3.

z A

“F2C0S6, r2send ,0)

Y

X

Fig. 3 Configuracion propuesta para el atomo de Helio.

De esta configuracion propuesta tenemos:
rae =N

o=

r, = \/rf +17—2rr,cosd

Sustituyendo estas Ultimas ecuaciones en la ecuacion
(46), obtenemos:

P

°?* 2 r rJ2-2cos6 (a7)
Minimizando la ecuacion (47) obtenemos: 6 = 180°
yr= %au, para estos valores la energia minima es

Epmin = —3.0625u.a. y la configuracion mas
aceptable para el atomo de helio es la que se presenta
en la figura 4.

ZA

(1.0, 0)

r T

x (r,0,0)

Fig. 4 Configuracion mas aceptable para el &tomo de Helio.

4.3 Atomo de Litio (ZA = 3)

Siguiendo el mismo procedimiento que para el &tomo
de helio tenemos que la expresion para la energia
escalada cuando D — oo es:

— +
D 2 2 2
2\ o T Tao Tas
1 1 1
h, Ty Iy (48)

Para el atomo de litio los electrones 1 y 2 estan a la
misma distancia por lo tanto r; = r, y las capas n; =
n, = 1, el tercer electron est4 a una distancia radial
diferente de r; y la denominaremos r, y la capa n; =
2. Para determinar las distancias radiales es necesario
establecer una configuracién como la que se muestra
en la figura 5.

Fig.5 Configuracion propuesta para establecer las distancias
radiales del &tomo de Litio.

De esta configuracion propuesta tenemos:
L=r n=n;= 2

M =T =h

M=
'12:2'1

2, 2
3 =0 =+ T

Sustituyendo estas ecuaciones en la ecuacion (48)
tenemos:
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Minimizando la ecuacion (49) se obtiene una energia
minima de E,;, =—7.6996u.a. para 1 =
0.363742 a.u.yr, = 3.8993 a.u.

4.4 Atomo de Berilio (ZA = 4)

Para el a&tomo de berilio tenemos que la expresion para
la energia escalada cuando D — oo €s

1(n?> n? n? n?
Eo,.=Z| 5+ +5+—5 |-
2\ r, r, r,

12 hs hs Ty Ny Ty (50)

Para el atomo de berilio tenemos:

n=n,=1
n,=n,=2
rn=r

L=r=r,

Sustituyendo esta informacion en la ecuacion (50),
tenemos:

e Ny By Iy (60)

Para determinar las coordenadas radiales es necesario
establecer una configuracion como la que se muestra
en lafigura 6.

F

Fig.6 Configuracion propuesta para establecer las distancias
radiales del &tomo de Berilio.

De esta configuracién propuesta tenemos:

r12:2"1
r34=2r2
e [ 2
3=l =0y =06, =4 +1

Al sustituir esta informacién en la ecuacion (60)
obtenemos:

(61)

Minimizando la ecuacion (61) se obtiene la energia
minima de E,;, = —14.8403u.a. para r =
0.266905 a.u.y r, = 2.23195 a.u.

4.4 Atomo de Boro (ZA =5)

Para el atomo de boro tenemos que la expresion para
la energia escalada cuando D — oo es

1(n ni ni n2 n?
ED%L}O:— —2+—2+—2+—2+—2 —
2 rl r2 r3 r4 r5

45 (62)

Para el &tomo de boro tenemos que
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n=n,=1
n,=n,=n,=2
rh=n

L=r=r=r,

Sustituyendo esta informacion en la ecuacion (62),
tenemos

f T s (63)

Para determinar las distancias radiales es necesario
establecer una configuracion como la que se muestra
en la figura 7.

Fig.7 Configuracién propuesta para establecer las distancias
radiales del 4&tomo de Boro.

De esta configuracion tenemos:

M =T =ls =0

r, =2r,
Iy =21
Mo =T, =l =Ty =Ty, =l =’ +1;
137 14 7 15 7 T23 7 24 T T25 T 1 2

M35 =I5 = ‘/Erz
Sustituyendo esta informacion en la ecuacion (63)
obtenemos:

1,6, 6 19 29 V2

Dow — 2 2
nn \/rf+r22 2 2r, 1, (64)

Minimizando la ecuacion (64) se obtiene la energia
minima  Ep, = —24.6824u.a. para r =
0.210792 a.u.y r, = 1.66019 a. u.

E

4.5 Atomo de Carbono (ZA = 6)

Para el atomo de carbono tenemos que la expresién
para la energia escalada cuando D — oo es:

1(n2 ni n2 n2 n2 nl) Z,
=Sl t et Lttt o |t

S ) R N R A S <l B
Z, 2, 72, Z, Z
L N S T S S
rAZ rA3 rA4 rA5 rAG r;lz r13

r 56 (65)

Para el atomo de carbono tenemos:
n=n,=1
n=n,=n=ng=2
L=
L=L=L=KL=

Sustituyendo esta informacion en la ecuacién (65)
tenemos:

s Tos  To (66)

Para determinar las distancias radiales es necesario
establecer una configuracion como la que se muestra
en la figura 8.
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Fig. 8 Configuracion propuesta para establecer las distancias
radiales del 4&tomo del carbono.

De esta configuracion propuesta tenemos:

M =Vo=0h

M =Tas =T =Tas =1

=25

fy = T = 21

My =T, =l =l =Ty =T, =Ty =l =7+,
137 "4 7 15 7 16 T 23 T 24 T T25 T T26 T 1+2

Al sustituir esta informacién en la ecuacion (66)
obtenemos

g .1,8, 8 23232V

P r12+r22 2 T, f (67)

Minimizando la ecuacion (67) se obtiene la energia
minima  E,;, = —37.7461u.a. para 1r =
0.174202 a.u. y r, = 1.29186 a.u.

5. Resultados

Se utilizé el programa Gaussian® para determinar la
energia minima y asi poder verificar la exactitud del
método de escalamiento en la determinacion de la
energia minima.

En latabla 1, se presentan los resultados obtenidos
de la Emin realizada mediante Escalamiento y con el
programa Gaussian®.

Tabla 1 Resultados obtenidos del Emin en a.u. con escalamiento
y con el programa Gaussian®.

< Emin €n a.u. Enmin €n a.u.
TS con escalamiento | con el Gaussian
H -0.5 -0.496198
He -3.0625 -2.85516
Li -7.6996 -7.432026
Be -14.8403 -14.5719
B -24.6824 -24.5310
C -37.7461 -37.6902

En la tabla 2 se presentan las bases utilizadas en el
programa Gaussian®.

Tabla 2 Bases utilizadas en programa Gaussian®.

Atomo Base
H HF/3-21G
He 6-31G(d)
Li 6-311++G(3dF, 2pd)
Be 6-311++G(3df, 2pd)
B 6-311++G(3dF, 2pd)
C 6-311++G(3dF, 2pd)

De los resultados obtenidos podemos observar que
la energia determinada utilizando el método de
escalamiento es muy similar a la energia obtenida con
el programa Gaussian® y esto se debe a que la
densidad electronica para D — oo, corresponde a un
limite pseudoclasico en el cual el electron esta
localizado a una distancia radial fija (propuesta de
Neils Bohr).
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