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Utilizando el ḿetodo variacional se realiza un estudio detallado de los estados electrónicos mas bajos conm = 0,−1 del ión molecular
exóticoH3+

4 en campos magnéticos intensosB & 1013 G, en la configuración lineal y siḿetrica, paralela a la dirección del campo magńetico.
Se hace una extensión del primer estudio del estado base1σg (J.C. López y A. Turbiner,Phys. Rev.A 62, 022510, 2000), obteniendo que
la curva de energı́a potencial desarrolla un mı́nimo suficientemente profundo para distancias internucleares finitas, indicando la posible
existencia del íon molecularH3+

4 , para campos magnéticosB & 3 × 1013 G. Se demuestra por primera vez que el estado excitado1πu

puede existir para un campo magnéticoB = 4.414× 1013 G correspondiente al lı́mite de aplicabilidad de la teorı́a no-relativista.

Descriptores:Campos magńeticos intensos; ión molecularH3+
4 ; estados excitados.

Using the variational method, a detailed study of the lowestm = 0,−1 electronic states of the exotic molecular ión H3+
4 in a strong

magnetic field, in the linear symmetric configuration parallel to the direction of the magnetic field is carried out. A extended study of the1σg

ground state (J.C. Ĺopez and A.Turbiner,Phys. Rev.A 62, 022510, 2000) was performed obtaining that the potential energy curve displays a
sufficiently deep minimum for finite internuclear distances, indicating the possible existence of the molecular ión H3+

4 , for magnetic fields
of strengthB & 3× 1013 G. It is demonstrated that the excited state1πu can exist for a magnetic fieldB = 4.414× 1013 G corresponding
to the limit of applicability of the non-relativistic theory.

Keywords: Strong magnetic field; molecular iónH3+
4 ; excited states.
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1. Introducción
A partir del descubrimiento de los pulsares en 1967, identifi-
cados posteriormente como estrellas de neutrones (cuya exis-
tencia fue predicha en 1932 por L. Landau [1]) con enormes
campos magńeticos de intensidad entre1012 G −1013 G, el
comportamiento de sistemas atómicos y moleculares en me-
dios tan extremos ha sido objeto de numerosas investigacio-
nes. Las primeras de ellas fueron realizadas en lasáreas de la
fı́sica de plasmas y en la astrofı́sica por Kadomstev y Kudra-
yavstev [2] y Ruderman [3], respectivamente. Los resultados
mas relevantes de esas primeras investigaciones demostraron
que la enerǵıa de amarre de los sistemas atómicos y molecu-
lares crece considerablemente con el campo magnético a la
vez que se vuelven ḿas compactos. A consecuencia de es-
te comportamiento surgió la conjetura sobre la posible for-
macíon de cadenas moleculares alineadas en la dirección del
campo magńetico.

Los estudios de los sistemas coulombianos en campos
magńeticos intensos han sido alentados por los resultados de
las observaciones de la estrella de neutrones 1E1207.4-5209
realizadas en el año 2002 por el observatorio espacial de ra-
yos X Chandra. Estas observaciones indican la presencia de
dos ĺıneas de absorción en 0.7 keV y 1.4 keV, cuyo origen
pudiera deberse a la existencia de sistemas moleculares exóti-
cos en la atḿosfera de dicha estrella [4]. En particular, se han
intensificado los estudios de sistemas moleculares con un so-
lo electŕon, tradicionales y ex́oticos, tales comoH+

2 , H2+
3 ,

H3+
4 , (HeH)2+, He3+

2 y Li5+2 (ver por ejemplo la Ref. 5).
El presente trabajo se centra en el análisis cuantitativo

de los estados electrónicos mas bajos del sistema molecular

constituido de cuatro protones y un electrón,H3+
4 , en campos

magńeticos intensos. Especı́ficamente, se hace una extensión
del primer estudio de este sistema realizado en la Ref. 6 para
el estado base (en el cual se demostró la posible existencia
de este íon molecular ex́otico en configuración lineal y pa-
ralela en un campo magnético B ∼ 4.414 × 1013 G), y se
estudia por primera vez la posible existencia de estados elec-
trónicos excitados. En esta investigación se utiliza el ḿeto-
do variacional dentro del marco de la teorı́a no relativista,
B ≤ 4.414× 1013 G (lı́mite de Schwinger).

En todo el art́ıculo se utilizan unidades atómicas en donde
~ = e = me = 1 y la enerǵıa se expresa en Rydbergs. Para
denotar los estados, se sigue la convención espectrosćopica,
esto es, un ńumero indica el ńumero cúantico principal, las le-
tras griegasσ, π, δ . . . denotan el ńumero cúantico magńetico
para|m| = 0, 1, 2 . . ., respectivamente. La paridad espacial
del estado es definida porg (gerade) para estados con paridad
par yu (ungerade) para estados con paridad impar. En parti-
cular el estado base con número cúantico principal igual a1,
paridad par y ńumero cúantico magńeticom = 0 se denota
como1σg.

2. El ión molecularH3+
4

El ión molecularH3+
4 es un sistema molecular exótico cons-

tituido por cuatro protones y un electrón en presencia de un
campo magńetico intenso. Para el presente trabajo se con-
sidera la aproximación de Born-Oppenheimer a orden ce-
ro, en donde los protones se consideran infinitamente ma-
sivos. Adeḿas supondremos que la configuración de ḿıni-
ma enerǵıa corresponde a la situación en donde los protones
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est́an situados sobre una lı́nea recta (configuración lineal) pa-
ralela a las ĺıneas del campo magnéticoB (configuracíon pa-
ralela). El campo magnético se asume como constante y ho-
moǵeneo orientado en la dirección z, esto esB = (0, 0, B).
Considerando el origen de coordenadas en algún punto entre
los protones internos, las posiciones de los cuatro protones
sobre el ejez se denotan comoR1, R2, −R3 y −R4. Por
razones de simetrı́a, supondremos además queR1 = R3 y
R2 = R4 (configuracíon siḿetrica [ver Fig. 1]).

Para describir el campo magnéticoB = (0, 0, B) convie-
ne elegir el potencial vectorial magnético en la norma siḿetri-
caA = B/2(−y, x, 0), con lo cual se aprovecha la simetrı́a
azimutal del sistema (es por esta simetrı́a que se utilizan coor-
denadas cilı́ndricas).

Con las suposiciones anteriores y sin considerar un térmi-
no constante que proviene de tomar en cuenta el espı́n del
electŕon (el cual śolo cambia el nivel de referencia de la
enerǵıa), el hamiltoniano que describe al ión molecularH3+

4

es

Ĥ = −∆ + l̂zB +
B2ρ2

4
+ V (ρ, z) , (1)

en dondeρ2 = x2 +y2 es la distancia perpendicular del elec-
trón al ejez, l̂z es la componentez del momento angular (la
cual es una cantidad que se conserva y tiene asociado el ei-
genvalorm –el ńumero cúantico magńetico) yV (ρ, z) es la
suma del potencial coulombiano electrostático de la interac-
ción entre el electŕon y cada centro cargado, más el t́ermino
clásico de repulsión entre los centros cargados. Explı́citamen-
te el potencialV (ρ, z) est́a dado por

V (ρ, z) = − 2
r1
− 2

r2
− 2

r3
− 2

r4
(2)

+
2

R2 −R1
+

2
R2 + R3

+
2

R2 + R4

+
2

R1 + R3
+

2
R1 + R4

+
2

R4 −R3
,

en donderi =
√

ρ2 + (z − zi)2, son las distancias entre el
electŕon y el correspondiente protón (zi son las coordenadas
de cada prot́on sobre el ejez).

3. Las funciones de prueba

Para el estudio de este sistema molecular se utiliza el méto-
do variacional con funciones de prueba aplicables a cualquier
valor del campo magńetico. Aśı, el punto central consiste en
la adecuada elección de las funciones de prueba. Para ello,
se siguieron los criterios deadecuacíon f́ısica usados por
Turbiner-Ĺopez (ver por ejemplo la Ref. 5), que han mostrado
dar resultados, cualitativa y cuantitativamente, muy precisos
para diferentes sistemas coulombianos en campos magnéti-
cos intensos. B́asicamente estos criterios son:

1.- El potencialVp=(∆ψp)/ψp, para el cual la función de
pruebaψp es eigenfuncíon exacta dêHp = −∆ + Vp,
con enerǵıa cero, debe reproducir el potencial original

cerca de las singularidades de Coulomb y el comporta-
miento de oscilador arḿonico a grandes distancias.

2.- La función de prueba debe incluir las simetrı́as propias
del sistema.

3.- Para el estado base del sistema,la función de prueba no
debe anularse en el dominio de definición del problema
(Teorema de Perron).

Además, puesto que los centros cargados (protones) son
part́ıculas id́enticas, la funcíon de prueba se elige simétrica
con respecto al intercambio deéstos, es decir que sea inva-
riante ante las transformacionesPij(ri ↔ rj), i, j = 1 . . . 4.

La función de prueba que se utiliza es una combinación
lineal de t́erminos que cumplen los requerimientos descritos
anteriormente. Cada uno de estosansatztiene la forma gene-
ral

Ψm ≡ Um Ψ0 , (3)

en donde

Ψ0 =
( ∑

perm{α1,..,α4}
e−α1r1−α2r2−α3r3−α4r4

)

× e−βB ρ2

4 , (4)

Um = eimφρ|m|. (5)

Aqúı el factorΨ0 corresponde a una función de prueba ge-
neral para el estado base (m = 0), en dondeα1,2,3,4 y β
son paŕametros variacionales. La suma enΨ0 se realiza sobre
todas las posibles permutaciones de los parámetrosα1,2,3,4.
Con el t́erminoUm se incluyen las excitaciones para diferen-
tes valores del ńumero cúantico magńeticom. Las funciones
de pruebaΨm dadas por la Ec. (3) correspondientes a diferen-
tes valores del ńumero cúantico magńeticom son ortogonales
entre si, y por lo tanto resultan adecuadas para describir los
estados mas bajos dentro de cada familia de estados propios
para un valor dem fijo.

FIGURA 1. El ión molecularH3+
4 en configuracíon lineal y para-

lela a un campo magnético constante y homogéneo dirigido seǵun
el ejez, B = (0, 0, B). Las posiciones de los protones se indican
por los cuatro puntos sobre el ejez y est́an situados a distancias
R1, R2, R3 y R4 del origen. La posicíon del electŕon se marca por
un punto fuera del eje. Las distancias del electrón a cada protón se
denotan comor1, r2, r3 y r4, respectivamente.
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3.1. Rotacíon de norma

Considerando una función de pruebaΨm (para un estado con
número cúantico magńeticom definido) dada por la Ec. (3)
y el hamiltoniano del sistemâH [Ec. (1)], la enerǵıa total del
sistema se aproxima como

ETvar = min
{α′s, β′s}

∫
ρ2|m|Ψ0 ĥm Ψ0dr

∫
ρ2|m|Ψ0Ψ0dr

, (6)

en donde se ha definido el operador

ĥm ≡ U−1
m Ĥ Um = p̂2

m + Bm +
B2

4
ρ2 + V (ρ, z) , (7)

al que llamamos “hamiltoniano rotado de norma”, y
p̂m ≡ U−1

m p̂Um el “momento covariante” (para una mayor
discusíon véase la Ref. 5). En adelante,ETvar

la denotaremos
simplemente comoET . Esta formulacíon es muy convenien-
te, ya que cada hamiltonianôhm (param fija), describe una
familia de eigenestados con número cúanticom los cuales
pueden ser tratados de manera independiente entre estados
con diferentes valores dem. Aśı, gracias a esta ”rotación de
norma”, el estado base y los estados excitados se describen
por funciones de prueba que tienen la misma estructura [dada
por la Ec. (4)] aunque en la normalización aparece un factor
de pesoρ2|m|.

Por otra parte, de los criterios deadecuacíon, el potencial
asociado a una función de prueba arbitrariaΦ0 se determina
ahora mediante la relación

V
(m)
0 =

p̂2
mΦ0

Φ0

≡ ∆̃Φ0

Φ0

, (8)

en donde se define el laplaciano covariante∆̃ como

∆̃ = ∆ + 2|m|
(

1
ρ

∂

∂ρ
+

i
ρ2

∂

∂φ

)
. (9)

Aśı, la forma general del potencial asociado con cada término
de la funcíon de pruebaΨ0 , [Ec. (4)], resulta seri

V
(m)
0 =

{
βBρ2 − 2

} 4∑

i=1

αi

ri
+

4∑

i,k=1

αiαk(n̂i · n̂k)

− βB +
(β)2B2

4
ρ2 − 2|m|

4∑

i=1

αi

ri
− |m|βB, (10)

con
n̂i · n̂k =

1
rirk

{ρ2 + (z − zi)(z − zk)} ,

en donde loŝni ≡ (r− ri)/|r− ri| son vectores unitarios
orientados seǵun la ĺınea que conecta la posición del i-ési-
mo centro cargadori, con la posicíon del electŕon r. Aśı, el
potencial (10) asociado con cada término de la funcíon de
pruebaΨ0 [Ec. (4)] reproduce exactamente los potenciales
de Coulomb originales paraα1 = α2 = α3 = α4 = 1, y el
potencial de oscilador arḿonico paraβ = 1.

4. Descripcíon cualitativa de la función de
prueba Ψp

La eleccíon de la funcíon de prueba ḿas generalΨ0 [Ec.(4)]
no fue de ninǵun modo arbitraria, en ella los parámetrosα′s
pueden ser interpretados como la carga efectiva de los proto-
nes y el paŕametroβ como el acoplamiento efectivo del elec-
trón con el campo magnéticoB. Con esta caracterización de
los paŕametros variacionales, la forma de la función de prue-
ba se eligío de modo tal que al imponer ciertas condiciones
sobre los paŕametros las funciones de prueba describan dife-
rentes situaciones fı́sicas.

Consideremos por ejemplo el caso en el cual la intera-
cción del electŕon con cada uno de los protones escoherente,
es decir que el electrón interacciona de la misma forma con
cada prot́on. Para describir dicha situación f́ısica, basta con
tomarα1 = α2 = α3 = α4 ≡ α1 en la Ec. (4). Definiendo a
esta funcíon comoψ(1)

0
se obtiene

ψ(1)
0

= e−α1(r1+r2+r3+r4) e−β1
B
4 ρ2

.

Esta funcíon de prueba es un producto de una función del tipo
de Heitler-London (usada originalmente para describir el sis-
temaH+

2 sin campo magńetico) multiplicada por el orbital de
Landau ḿas bajo. Los resultados de los cálculos verifican (a
posteriori) que esta función aporta la mayor contribución en
la descripcíon del sistema cerca de su posición de equilibrio.

Para describir la situación f́ısica a distancias internuclea-
res grandes, en donde el electrón interact́ua esencialmente
con un solo prot́on (interaccíon incoherente), se pueden elegir
todos los paŕametrosα′s iguales a cero, excepto uno al que
denotamos comoα2. Con estas consideraciones obtenemos
la función de prueba

ψ(2)
0

=
{

e−α2r1 + e−α2r2 + e−α2r3 + e−α2r4

}
e−β2

B
4 ρ2

,

que corresponde al producto de una función tipo Hund-
Mulliken (usada originalmente para describir el sistemaH+

2

sin campo magńetico) multiplicada por el orbital de Landau
más bajo. Esta función de prueba describe la interacción del
electŕon con cada uno de los protones de manera indepen-
diente.

Resulta ahora claro que diferentes degeneraciones de la
función general [Ec. (4)] que resulta de imponer ciertas con-
diciones sobre los parámetros variacionales conducen a dife-
rentes descripciones fı́sicas del sistema, y por tanto a varias
funciones de prueba. En este caso, y para no discriminar entre
una u otra de las diferentes descripciones, se consideró como
función de prueba la combinación lineal de todos los posi-
bles casos particulares. Con un total de once componentes, la
función de prueba que se usó en el presente estudio es

Ψp = A1ψ
(1)
0

+ A2ψ
(2)
0

+ A3ψ
(3)
0

+ A4ψ
(4)
0

+ A5ψ
(5)
0

+ A6ψ
(6)
0

+ A7ψ
(7)
0

+ A8ψ
(8)
0

+ A9ψ
(9)
0

+ A10ψ
(10)
0

+ A11ψ
(11)
0

. (11)
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TABLA I. Los t́erminos de la función de pruebaΨp [Ec. (11)] jun-
to con el ńumero de paŕametros variacionales y su interpretación
fı́sica (v́ease el texto).

Funcíon Num. Param. Var. Descripción F́ısica

ψ(1)
0 2 Interaccíon Coherente

ψ(2)
0 2 Interaccíon Incoherente

ψ(3)
0 2 H+

2 + 2p

ψ(4)
0 2 H2+

3 + p

ψ(5)
0 3 “ H+

2 + H+
2 ”

ψ(6)
0 3 “H2+

3 + H”

ψ(7)
0 4 “H+

2 + H + H”

ψ(8)
0 3 p + “H+

2 + H”

ψ(9)
0 4 p + “H + H + H”

ψ(10)
0 3 p + p + “H + H”

ψ(11)
0 5 “H + H + H + H”

Todos los t́erminos incluidos en la Ec. (11) admiten cierta in-
terpretacíon f́ısica. Estos se resumen en la Tabla I, en donde
presentamos además el ńumero de paŕametros variacionales
que contiene cada uno de ellos. Para un análisis detallado de
cada uno de estos términos v́ease la Ref. 7.

Otra degeneración de la Ec. (4) en la cual los parámetros
α’s son iguales por pares,i.e., α1 = α2 = α; α3 = α4 = α′,
(α 6= α′), describe la situación en donde el electrón es com-
partido por dos protones de dos formas distintas, lo cual se
puede interpretar como una interacción “ H+

2 + H+
2 ” en-

tre dos iones moleculares de hidrógeno, aunque por supuesto
sólo se tiene un electrón (este tipo de interpretaciones fı́si-
cas las denotamos entre comillas en la Tabla I). Del mismo
modo, en el caso ḿas general en donde todos los parámetros
α’s son diferentes, la función correspondiente es una suma de
productos de cuatro funciones hidrogenoides por una función
de Landau [v́ease Ec. (4)], que describe un estado mezclado
de cuatro “́atomos” de hidŕogeno compartiendo un solo elec-
trón.

Junto con los coeficientesA1,...,11 de la combinacíon li-
neal [Ec. (11)] y las posicionesR1,...,4 (véase la Fig. 1) se
tiene un total de 48 parámetros variacionales. La condición
de normalizacíon de la funcíon de prueba [Ec. (11)] permi-
te mantener fijo uno de los coeficientesA, y considerando
la restriccíon de simetŕıa (R3 = R1, R4 = R2), el número
efectivo de paŕametros variacionales se reduce a 45.

5. Técnica computacional

Todos los ćalculos fueron llevados a cabo en una computa-
dora personal PC DELL con dos procesadores Xeon a 2.8
GHz cada uno. Para los cálculos de minimización se hizo
uso de la rutina de minimización MINUIT de la biblioteca
CERN-LIB y para las integraciones numéricas se utiliźo la
rutina D01FCF de la biblioteca NAG-LIB. La precisión re-
lativa en el ćalculo de las integrales numéricas fue de10−11.
Además, cuando los parámetros variacionales que minimizan

la enerǵıa total del sistema son determinados, el cálculo de la
enerǵıa variacional toma solo unos cuantos segundos.

5.1. Estrategia de minimizacíon

El cálculo de la enerǵıa variacional comprende dos aspectos
técnicos: la evaluación nuḿerica de las integrales en 2-dim y
la minimizacíon de la enerǵıa respecto de los parámetros va-
riacionales. En el proceso de minimización el objetivo es en-
contrar un punto en el espacio paramétrico multidimensional
que nos minimice la energı́a total del sistema [Ec. (6)]. Da-
do que tenemos 45 parámetros variacionales, la búsqueda del
mı́nimo es una tarea formidable, complicada y tediosa. Por
esta raźon no es una buena idea comenzar el procedimiento
haciendo una minimización en la cual todos los parámetros
se vaŕıan simult́aneamente. La estrategia usada consistió en
realizar secuencias de minimizaciones del modo siguiente:

• Ansatz por ansatz, teniendo claro que entre los once
términos que aparecen en la Ec. (11), el más gene-
ral ψ

(11)
p0 debeŕıa darnos el mejor (menor) valor en la

enerǵıa total.

• Combinaciones de dos en dos ansätz, tomando aψ(11)
p0

como el ansatz coḿun a todas estas combinaciones.

• Algunas combinaciones de tres en tres ansätze, toman-
do como base las combinaciones anteriores, a las que
se les incluýo un ansatz ḿas.

• Partiendo de aquella combinación de tres ans̈atze con
el mejor valor de la energı́a total, se incorporaron nue-
vos ans̈atze hasta tener el total de once.

Cada paso en una minimización particular consistı́a en man-
tener fijos algunos parámetros, mientras que otros se varia-
ban. La eleccíon de qúe paŕametros deb́ıan mantenerse fijos
y cuáles libres se basó siempre en la interpretación f́ısica de
dichos paŕametros. De ninǵun modo el ćalculo es autoḿatico,
sino que, ḿas bien, se requiere de un tratamiento artesanal
sofisticado. Con este procedimiento se obtuvo una configu-
ración de paŕametros variacionales en la cual el valor de la
enerǵıa total del sistema es mı́nima. Cada procedimiento de
minimizacíon para un campo magnético dado con toda gene-
ralidad toḿo varios meses de cálculo (v́ease la Ref. 7).

6. Resultados

A continuacíon se presentan los resultados para la energı́a to-
tal ET , la enerǵıa de amarreii Eb (Eb ≡ B −ET ) y las posi-
ciones de equilibrio de los protones (R3 = R1, R4 = R2)
para el estado base1σg y el estado excitado1πu del ión
molecularH3+

4 . Con la finalidad de comparar apropiada-
mente nuestros resultados con los obtenidos por Turbiner-
López [6]iii se realizaron ćalculos considerando dos diferen-
tes factores de conversión a unidades atómicas. Estos facto-
res sonB0 = 2.35 × 109 G (el adoptado en este trabajo) y
B0 = 2.3505× 109 G (el adoptado en la Ref. 6).
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TABLA II. Resultados obtenidos para el estado base1σg del ión molecularH3+
4 en presencia de un un campo magnéticoB para diferentes

valores del factor de conversiónB0 y comparacíon con los obtenidos por Turbiner-López.

B(G) B0(×109 G) ET (Ry) Eb(Ry) R1(a.u.) R2(a.u.)

3× 1013 2.35 12727.5422 38.4153 0.0635 0.2763 Presente

4.414× 1013 2.35 18739.2526 43.7261 0.0574 0.2336 Presente

2.3505 18735.2602 43.7230 0.0574 0.2336 Presente

2.3505 18735.4675 43.5157 0.0572 0.2326 Turbiner-Lópeza

a No publicado

TABLA III. Resultados para el estado excitado1πu del ión molecularH3+
4 , para un campo magnéticoB = 4.414×1013 G en configuracíon

lineal, paralela y siḿetrica.

B(G) B0(×109 G) ET (Ry) Eb(Ry) R1(a.u.) R2(a.u.)

4.414× 1013 2.35 18742.8185 40.1603 0.0651 5.5534

2.3505 18738.8254 40.1578 0.0651 5.5537

FIGURA 2. Curva de la energı́a total del íon molecularH3+
4 en el

estado base1σg como funcíon del paŕametroR2, la cual presenta
un ḿınimo para distancias de equilibrio finitas,R1 = 0.0574 a.u.
y R2 = 0.2336 a.u. (en el ḿınimo R3 = R1 y R4 = R2).
Esto en configuración ĺıneal y paralela al campo magnético
B = 4.414× 1013 G, conB0 = 2.35× 109 G.

6.1. El Estado Base1σg

Al realizar ćalculos de manera independiente con cada uno
de los once ansatz presentados en la Tabla I cada uno de
ellos presenta un ḿınimo en la superficie de energı́a total pa-
ra valores finitos de los parámetrosR1,2,3,4. En la Tabla II se
muestran los resultados del estado base1σg para dos valores
del factor de conversiónB0 al considerar la función de prue-
ba como la combinación ĺıneal de la Ec. (11). Se incluyen
tambíen los resultados de los cálculos revisados hechos por
Turbiner y Ĺopez para este estado [6], los cuales fueron reali-
zados considerandóunicamente los cuatro primeros términos
de la funcíon de pruebaΨp que aparecen en la Tabla I y el
factor de conversiónB0 = 2.3505× 109 G.

Para tener una idea de qué tan ligado es el sistema, se
obtuvo una curva de la energı́a total del sistema como fun-

ción deR2, manteniendo el parámetroR1 fijo al valor corres-
pondiente al de la configuración de enerǵıa total ḿınima (en
configuracíon siḿetrica). Para ello, ahora se consideran aR3

y R4 como paŕametros variacionales, es decir se elimina la
restriccíon de simetŕıa. La curva obtenida (Fig. 2) presenta
un ḿınimo bien definido para distancias internucleares fini-
tas en la configuración siḿetrica, y una altura de la barrera
∆E ≡ Emax − Emin = 0.242 Ry. Al analizar el comporta-
miento asint́otico de esta curva paraR2 grande se encuentra
queR1 + R3 ≈ 0.1113 (vease Fig. 1) yR4 − R3 ≈ 0.1110
cuyos valores resultan prácticamente iguales a la distancia de
equilibrio del íonH2+

3 (ver Tabla IV) lo cual nos sugiere que
un posible decaimiento del sistema esH3+

4 → H2+
3 + p.

Es claro que la energı́a total como funcíon deR1, R2, R3 y
R4, genera una superficie, y en particular la curva presentada
en la Fig. 2 corresponde al corte a lo largo del valle de esta
superficie.

FIGURA 3. Distribución electŕonica del íon molecularH3+
4 en su

estado base1σg en un campo magnéticoB = 4.414× 1013 G, con
B0 = 2.35 × 109 G, en configuracíon lineal y paralela a la direc-
ción del campo magńetico, considerando queR1 = R3 y R2 = R4

(ver Fig.1).
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TABLA IV. Comparacíon entre sistemas moleculares con
un solo electŕon: H+

2 [8], H2+
3 [9] y H3+

4 (presente)
en diferentes estados. Todos ellos en configuración lineal,
simétrica y paralela en presencia de un campo magnético
B = 4.414× 1013 G (B0 = 2.35× 109 G). En H2+

3 la distancia
de equilibrioReq corresponde a la distancia entre dos protones ad-
juntos. Para el sistemaH3+

4 ésta se consideró como la separación
entre los protones internosReq = 2R1 (ver Fig. 1).

Estado ET (Ry) Eb(Ry) Req(a.u.)

H+
2 1σg 18728.477 54.5018 0.1016

1σu 18750.07 32.912 2.021

1πu 18741.89 41.09 0.130

1πg 18757.273 25.7054 2.237

1δg 18747.527 35.407 0.148

1δu 18761.18 21.80 2.230

2σg 18781.576 1.402 3.120

H2+
3 1σg 18727.7475 55.2312 0.110

1σu No existe

1πu 18742.7564 40.2223 0.145

1πg No existe

1δg 18748.9067 34.0720 0.167

1δu No existe

H3+
4 1σg 18739.2526 43.7261 0.1149

1πu 18742.8185 40.1603 0.1302

La distribucíon electŕonica correspondiente al estado ba-
se1σg se muestra en la Fig. 3, en donde se observa que la
nube electŕonica se concentra principalmente alrededor del
punto intermedio a los protones.

6.2. El estado excitado1πu

Los ćalculos llevados a cabo para el estado excitado1πu

muestran que cada uno de los once ansatz que se utilizaron,
presenta de manera independiente un mı́nimo en la curva de
enerǵıa para valores finitos de los parámetrosR1,2,3,4. Los
cálculos se realizaron para los dos valores del factor de con-
versíonB0 y se muestran en la Tabla III.

En la Fig. 4 se muestra la distribución electŕonica para
el estado excitado1πu. En ella, la posicíon de los protones
est́a indicada por puntos en el plano(x, z). El que aparente-
mente śolo est́en presentes tres puntos y no cuatro, se debe a
que las distancias entre los protones internos es muy pequeña
en comparación con la dimensión total del sistema (ver Ta-
bla III). Esta distribucíon electŕonica presenta siete máximos
(Fig. 4b) localizados en regiones vecinas a los protones. De
estos, aquellos que rodean a los protones internos (ver Fig. 1)
resultan ser∼ 108 veces ḿas pronunciados que los menores
de ellos. Aśı, olvidándonos por un momento de los proto-
nes externos del ión molecularH3+

4 , una comparación de la
enerǵıa total y de las distancias de equilibrio entre los iones
molecularesH3+

4 y H+
2 , ambos para el estado excitado1πu,

FIGURA 4. (a) Distribución electŕonica del íon mole-
cular H3+

4 para el estado excitado1πu en un campo
magńetico B = 4.414× 1013 G, con un factor de conversión
B0 = 2.35× 109 G. Los puntos indican la posición de los pro-
tones (ver texto).(b) Una ampliacíon de107 en la escala vertical
permite la localizacíon de otros seis pares de picos. Los dos más
pronunciados se distinguen aquı́ con los ńumeros1 y 2, y se indi-
can con el śımbolo¨. Para una mejor visualización se presenta una
vista perpendicular al plano(x, z). La normalizacíon no es fija.

muestra que ambas son muy similares (véase Tabla IV). In-
dicando con ello, aunque un análisis detallado es necesario,
que H3+

4 → H+
2 + 2p podŕıa ser una posible vı́a de de-

caimiento del sistema molecularH3+
4 . Una simple compa-

ración con la enerǵıa total de los sistemas molecularesH3+
4

y H2+
3 (Tabla IV), nos indica queH3+

4 → H2+
3 + p podŕıa

ser otra v́ıa de decaimiento. De entre los sistemasH, H+
2 ,

H2+
3 y H3+

4 , el primero de ellos,H, resulta ser el que tie-
ne la mayor energı́a total en el rango de campos magnéticos
0 − 4.414 × 1013 G, por lo que podemos descartar un decai-
mientoH3+

4 → H + 3p.

7. Conclusiones

En este trabajo se realizó un estudio de los estados electróni-
cos1σg y 1πu del ión molecularH3+

4 en configuracíon lineal
y paralela a las lı́neas del campo magnéticoB, el cual se con-
sideŕo constante y homogéneo.
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7.1. Estado Base1σg

Al considerar los once ansätze en la funcíon de prueba
[Ec. (11)] se obtuvo una mejora en la energı́a total variacio-
nal de∼ 0.2 % en comparación con los ćalculos realizados
previamente (Turbiner-Ĺopez) en donde solamente se consi-
deraron los cuatro primeros ansätze de la Tabla I. Las distan-
cias de equilibrio entre los protones resultaron prácticamen-
te iguales confirmando que la simetrı́a propia del sistema es
aquella en la cualR1 = R3 y R2 = R4, esto es la configu-
ración siḿetrica. Un punto muy importante es el hecho que
el sistemaH3+

4 puede existir ya para un campo magnético de
intensidadB = 3× 1013 G en configuracíon lineal y paralela
a las ĺıneas del campo magnético.

7.2. Estado Excitado1πu

El ańalisis de los resultados nos dan una clara indicación de la
posible existencia del estado excitado1πu del sistemaH3+

4

en un campo magnéticoB = 4.414 × 1013 . Este estado ex-
citado presenta una peculiaridad respecto a sus distancias de
equilibrio (véase Tabla III) en donde la distancia del origen
a los protones externos (R2) resulta ser aproximadamente80
veces el valor de la distancia del origen a los protones inter-
nos (R1). Asimismo el hecho de que la energı́a total de los

iones molecularesH3+
4 , H2+

3 y H+
2 sean muy similares, in-

dica que el íon molecularH3+
4 es muy inestable en el estado

1πu, ya que alguna pequeña perturbacíon pudiera ocasionar
un decaimiento al estado base o en algún otro sistema. Ası́,
no parece posible la existencia de otros estados excitados, al
menos para este valor del campo magnético.

Como parte final es importante mencionar que al libe-
rar al sistema de la condición de simetŕıa, éste se mantiene
prácticamente sin cambio alguno, confirmando que la confi-
guracíon propia del sistema es la configuración siḿetrica, en
la cualR1 = R3 y R2 = R4.
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i. Este potencial corresponde al primer término de la funcíon de
prueba (4) con los parámetros “α” sin permutar.

ii. La enerǵıa de amarreEb es la enerǵıa necesaria para separar al
sistema en sus diferentes constituyentes.

iii. Aunque los primeros ćalculos para este sistema se presentan
en [6], la comparación se hace con resultados no publicados
obtenidos por los mismos autores.
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