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DESARROLLO A ORDEN ESTRICTO C*' DEL MODELO SEMIRELATI-
VISTA LRESC PARA EL CALCULO DE PROPIEDADES MAGNETICAS
MOLECULARES

Teresita SANTA Cruz y Gustavo A. AUCAR

Resumen: En ¢ presente trabajo se abordé el estudio de una de las posibles limitaciones de un método
propio que introduce correcciones de efectos relativistas en el cédleulo y andlisis de propiedades
magnéticas. Se trata del modelo tedrico expresado en 2-compenentes, denominado Lirear response
elimination of smallcomponents (LRESC), que parte del formalismo perturbativo de RSPT en 4-
componentes. Mediante transformaciones adecuadas se obtienen operadores de correccidn relativista
dentro de una serie de potencias en ¢™1,

Como punto inicial del trabajo se retomd el desarrollo de este modelo (Melo et al,, 2003), En el mismo,
se calcularon los términos diamagnéticos con correcciones a orden ¢ *para el apantallamiento
magnético nuclear; se considerd en dicho trabajo solo el primer término del desarrollo en serie de la
inversa de la diferencia de energfas. En este trabajo se incluyen todos los términos correctivos de dicha
inversa que contribuyen al desarrollo en serie al orden ¢~ Se demuestra aqui que, a orden ¢, el
primer término de dicha serie incluye todas las correcciones hasta este orden. Por otro lado se

desarrollé un esquema de expansion de la serie que permite hallar los términos correctivos a todo orden

en potencias de ¢™1.

INTRODUCCION

Los efectos relativistas adquieren importancia cuando los cuerpos se desplazan a
velocidades comparables a las de la luz. La interaccion electrén-nicleo de los electrones
de un 4tomo en las vecindades del nicleo puede ser tan importante que se requiera la
inclusion de los efectos relativistas para describir adecuadamente la dindmica de dichos
electrones. (Autschbach, 2012),

Desde los primeros tiempos se hizo evidente que el tratamiento mecano-cuintico
de la dindmica de los electrones en sistemas moleculares requiere la inclusion de los
efectos relativistas cuando se pretende calcular de manera muy precisa las propiedades
moleculares. En particular, para las propiedades que dependen fuertemente de la
densidad electrénica en las regiones cercanas a los micleos como es el caso de los
parametros espectroscopicos de la resonancia magnética nuclear (RMN).

En los dltimos afios hubo un notable incremento tanto en el nimero de nuevos
formalismos como en sus aplicaciones al estudio de propiedades moleculares que
incluyen los efectos relativistas. Estos formalismos son de cuatro, dos y una componente.
Luego de varias décadas de desarrollos es ahora evidente que se deben incluir los
mismos para obtener una buena reproduccién de las mediciones experimentales.
{Pyvkko. Ann, 2012).

(1) Departamento de Fisica, Facultad de Ciencias Exactas y Naturales, UNNE e Instituto de
Modelado e Innovacién Tecnoldgica (IMIT), CONICET-UNNE



36 FACENA, Vol. 30, 2014

Hacia fines del siglo pasado se consideraba que el efecto denominado espin-orbita
(80O) ecra por Iejos ¢l efecto relativista mds importante en la descripcién de las
propiedades moleculares de sistemas atémicos o moleculares que contuvieran atomos
pesados o semipesados.(Jameson et al., 2005) Los resultados numéricos de los calculos
del apantallamiento magnético nuclear, que se obtienen con funcicnes de onda de 4-
compenentes aplicando teorfa de perturbaciones de Rayleigh-Schrédinger (RSPT) de 2-
componentes, son comparables entre si solo para el apantallamiento de dtomos pesados
en moléculas tipo HX solo si se agrega un término diferente al SO. El llamado término
de correccién de masa (MC) fue propuesto por primera vez por Fukui v Baba. (Fukui ef
al., 1998) Dicho término se obtuvo al desarrollar un formalismo mediante el cual el
campo magnético externo se incluye explicitamente en el Hamiltoniano de Breit-Pauli
para obtener un esquema que es invariante ante transformaciones de gauge hasta el orden
¢~*. El término MC es de segundo orden y contiene los operadores de contacto de Fermi
{FC) v de energia cinética p2.

El estado del arte de los métodos de dos componentes, y por tanto de aquellos que
involucran solo electrones (en los de cuatro componentes se debe considerar la creacién
y aniquilacion virtual de pares electron-positrdn) es tal que es posible desacoplar
completamente, es decir a orden infinito, el operador de Fock relativista. (Peng et ai.,
2012) Se desarrollaron distintos esquemas que fueron evolucionando en el tiempo.
{Barysz et ., 2002; 1lias er al., 2007; Liu ef al., 2007; Reiher et al., 2004). Todos ellos
se concentraron fundamentalmente en la reproduccién de los niveles energéticos y las
propiedades directamente ligadas a ellos. Estos métodos, denominados X2C (exact two-
component) se aplicaron también al estudio de propiedades magnéticas, que exigen para
su estudio una gran rigurosidad en sus desarrollos formales y potencias de calculo
importantes. L.os primeros intentos por extenderlos fueron propuestos por Ootani y
colaboradores (Maeda ef af., 2007). Su formulacidén se basd en desarrollos a nivel de
operadores y consta de cuatro pasos. Desacoplaron primero la parte del operador de
Dirac independiente del operador de campo {(que es vectorial) y luego transformaron este
dltimo operador. Entre las debilidades mds marcadas de este método se pueden
mencionar la aparicién de severas singularidades por haber considerado momentos
dipolares puntuales como origen del potencial vectorial, y errores del tipo cambio de
descripcion (pictire). Liu v colaboradores propusieron un tratamiento equivalente, pero a
nivel matricial, con lo que los errores sefialados se pudieron minimizar o evitar. (Xiao ef
al., 2009)Su propuesta consistié en diagonalizar por blogques la representacién matricial
del operador de Fock en una base dependiente del campo magnético. Tanto el
hamiltoniano X2C como las matrices transformadas se pueden expandir en una serie, de
modo de obtener las expresiones de las propiedades de interés. Saue publicéd
recientemente una revision de los hamiltonianos utilizados para célculos de 4 y 2
componentes. (Saue, 2012) En esta revision se hizo un anilisis sencillo en cuanto a
ventajas y desventajas de la utilizacién de los diversos métodos en uso actual.

La teoria de dos componentes de Fukui y colaboradores es invariante frente a una
transformacion de gauge. En primer lugar considera el Hamiltoniano de energia positiva
que incluye el potencial de interaccidn magnética. A partir de la inclusién del término
MC se obtiene una nueva contribucién al apantallamiento magnético nuclear. Sin
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embargo, en dicho método también surgen otros términos que fueron considerados a
priori despreciables por Fukui v colaboradores, como por ¢jemplo el término de mass-
velocity. Es importante entonces destacar la simplificacion hecha en el desarrollo de este
método. Debido a que el término MC es el mds importante de los que incorporan
correcciones relativistas al apantallamiento magnético de dtomos pesados, se supuso que
podria haber otros términos importantes de los obtenidos por Fukui y colaboradores y
que fueron despreciados por ellos. El método denominado linear response elimination of
smallcomponents o LRESC surgid en parte para dar respuesta a estas suposiciones,
aunque con prescripciones v desarrollos totalmente diferentes a los del modelo
mencionado.(Melo et af., 2003).

La aplicacién de los métodos perturbativos permite el cidlculo de los efectos
relativistas utilizando el espectro molecular de energias electrénicas de Schrédinger, lo
cual es atractivo ya que puede ser implementado dentro de cualquier programa estandar
de quimica cudntica. En este trabajo se estudia un posible mejoramiento de la teoria
LRESC, la que es una teoria en 2-componentes para el cdlculo y andlisis de
apantallamientos magnéticos nucleares partiendo del formalismo perturbative de RSPT
en 4-componentes. Se obtiene un conjunto de operadores de correccién relativista al
expandir las expresiones de 4-componentes en serie de potencias de ¢~ 1. No se desprecia
ninguno de los términos en los pasos intermedios de derivacidn.

Los resultados que se obtuvieron con el método de LRESC a orden ¢~* tienen una
buena precision cuando se lo aplica al andlisis de sistemas que contienen atomos de la
cuarta fila de la Tabla Periddica. Sin embargo, cuando se extiende el andlisis a moléculas
con dtomos pertenecientes a la quinta y sexta fila, los resultados para el apantallamiento
magnético difieren en un 20-30 % al compararlos con los resultados que se obtienen con
métodos de 4-componentes. Se introduce por tanto en este trabajo una metodologia que
permite agregar los infinitos términos correctivos pertenecientes al desarrollo a dicho
orden, buscando el valor de convergencia de la serie.

El modeloLinear response — elimination of small component

En ésta seccién daremos una breve descripcion del modelo LLRESC para identificar
sus diferentes términos y luego presentar las novedades propias de este trabajo.

La definicion teérica del tensor de apantallamiento magnético nuclear se puede
obtener aplicando la teoria de perturbaciones de Rayleigh - Schriédinger a segundo
orden. Es esta una propiedad bilineal que depende tanto del campo externo B como de
los momentos magnéticos de los niicleos py,.

Consideremos la estructura electrénica moelecular de una molécula descripta por el
hamiltoniano de Breit. Se la coloca luego en presencia de un campoe magnético externo
uniforme y se consideran los momentos magnéticos sus nicleos, py. Sea V el potencial
perturbativo debido a ambos campos,

V=u-4, (1)

e e

Ty I's
A=ZAM+AB=Z oy X L)+ B x = )
~ ~ T 2
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dondery; = r — Ry, (distancia ¢lectrénica desde el micleo M), r representa la distancia tomada desde el
origen de gauge, v ¢ la velocidad de la luz en el vacio.

Los principales términos correctivos relativistas provienen de tener en cuenta las
siguientes suposiciones:

1. Suponemos la existencia de un conjunto completo de autoestados del hamiltoniano
de Breit en el espacio de Dirac-Fock

P=hP 4 VOHvh
Donde h” es el hamiltoniano de una particula en el campo de los miicleos considerados como fijos, V& y VP

son los operadores de Coulomb y de Breit respectivamente. (Bethe et al., 1977; Cohen-Tannoudji et al.,
1997; Cohen-Tannoudji et al., 1977;Dyall et al., 2007; Moss, 1973)

2. La correccion a segundo orden de la energia se escribe

(3)

£ — Z (0|VInXn|V[0) z (vac|V|n)(n|V[vac)

n#0 EO - En nE£vVac EW - En

Los estados | n > son aquellos del espacio Dirac-Fock que se pueden conectar conl

0 > {0 con vac > en el segundo término) mediante la aplicacion de la perturbacién V. El

segundo término de la derecha de la ecuacion (3) se refiere a la polarizacion del vacio
debida a la presencia del campo magnético externo representado por el operador V.

3. A partir de elementos matriciales completamente relativistas se obtienen
elementos matriciales de dos componentes expandiendo aquellos hasta el orden ¢ en una
serie de potencias en ¢

4, Se divide en dos términos el miembro de la derecha de la ecuacién (3). Estos
términos se redefinen segun sea su limite no relativista, NR
E® =E,+E,(4)

0|V |ng){ng|V|0)
Ea = Z Eo — En, )

Mna*x0

E, = (0|V|nb)(nb|V|0) (vac|V|ny)n, |V|vac) 6

E -E
np 0~ nEVAC vac b

E, contiene los términos para los cuales en el limite con ¢ —= de (B, -E,)"
obtienen valores no nulos. Es decir In,> representaran aquellos estados moleculares a
partir de los cuales se obtiene el espectro molecular de Schridinger.

E, contiene aquellos términos que se obtienen a partir de los estados Iny> que en el
limite de ¢ —< (B, -E,)"' = 0. Los efectos de la polarizacién del vacio que provienen de
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la presencia del campo externo V y del operador de Breit se incluyen en E,,.

Conviene recordar que, en el régimen relativista, ¢l espectro de los estados {10>,
In>} debe conservar la carga total Q = -eN para un sistema que contiene N electrones en
el limite no relativista. Cuando se encienden las interacciones el nimero total de
particulas no se conserva necesariamente. En nuestro caso esto se debe a que los
operadores V y H® proporcionan pares de operadores de creacién/destruccién de
particulas virtuales. En este sentido | Pac > representa el estado vacio en la
representacion de QED, en donde (el vacio es un mar de electrones de energia negativa
v) los operadores de excitacién puede crear o destruir uno o dos pares de particulas
virtuales, polarizan el vacio. (Cohen-Tannoudji ef ai., 1997; Dyall et al., 2007)

Las correcciones relativistas para E, y E;, al menor orden aparecerin en potencias
de c”.

La expansién de E, conduciri a los términos paramagnéticos y sus correcciones, y
la de E, dard los términos diamagnéticos y sus correcciones, Tanto E, como E,
contendran operadores de uno y dos cuerpos. En nuestroe caso nos focalizaremos solo en
los operadores de un cuerpo.

Para obtener los términos que provienen de FE,, se realizan los siguientes
desarrollos v consideraciones:

_ _ 1 Ey — By,
(By = En,)™ = —2me® +8,0) 7" = == (2 = ) 7

donde se considerd que Ay o= E,, — Ey — 2mc?.
Para que este desarrollo en serie sea vilido, debe cumplirse estrictamente que

Anbo Enb - ED - 2m62| < 1 (8)

e <1l=

2mce?

lo cual implica que 0 < E,, — Ey < 4mc?,

En un paso posterior se desdoblan nuevamente los términos que surgen de Ep(Me-
lo et al., 2003), en donde el término de la energia de creacién de un solo par de particulas
es el siguiente,

-1 1
Eyt = 2mc? [<0N 2V 2mc? [H(O)’ V]‘HNJ'Z) (nN+2|V|0N)]
N4z
+1 ___ 1 Tar
—— > |(F|ey + s [ sl 17 | 90
Ny

Un meodo conveniente de estudiar las contribuciones de estos elementos matricia-
les es subdividir los operadores a calcular. Es decir,
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1
X=2V+5—s [H,v](10)

~[h,V](11)

1
X(2) =
@) 2mce?

+ VB, V](12)

El operador X(1) solo contiene operadores de un cuerpo y son los que nos
mnteresard estudiar en mayor detalle, debido a que son los que mayor contribucién tiene
en las propiedades del sistema.

En resumen, en el modelo LRESC se desarrolla el limite NR de E® en potencias
de ¢, Bsto se consigue en dos pasos: a) reescribiendo la ecuacién (3) segiin sea la
conducta de (E, - E,)" en el limite NR, y b) transformando las expresiones de los
operadores completamente relativistas V y HB, con consideraciones especiales sobre los
operadores de creacidon/aniquilacion de pares de particulas virtuales sobre los estados
fundamental, 10> vy de vacio vac >.

Para una descripcion mas detallada del modele LRESC se sugiere la lectura de la
referencia {(Melo et al., 2003).

DIsCUSION DE RESULTADOS

Uno de los objetivos centrales de este trabajo fue el de realizar un desarrollo
exacto, hasta orden ¢~2, del operador X(1) (ver ecuacién (11)). Con ello se lograria que
la correccidn a la energia debida a interacciones diamagnéticas de un cuerpo
EYam(1)contenga todos los términos correctivos hasta orden ¢~*. A su vez se intenté
lograr la convergencia de la serie a dicho orden.

Por tal motivo, se partio de la ecuacién (7) teniendo en cuenta todos los términos
de la serie. Considerando la condicidn (8), la serie infinita serd,

(Ey — Ep, )"t = —(2mc? + (E,, — Ey — 2mc?))~!
= —(2mc* + Anbo)_l

— 1 “bo -1

T 2me? (1 ?ﬁmcz)

_ 1 __ Bnpgy Anpg 2 Anpg 3 4

- chz ( 2mcZ (émcz) (chz) ))
Eg—En

- chz Ek 0(1 + chzb)k (13)

Desarrollando el binomio de Newton,
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(By — Eny) ' = — 5= Eilo Zi- 1710ke— D'( Y (By — B )L (14)

chz chz

Reemplazando el desarrollo (14} de (E; — Enb)'l, en la ecuacién (6), se obtiene
un desarrollo en serie de infinitos términos para la energia Ejp,

B = chzzzz,tl (k — z)u(zmcz)k L(Eo — Eny )Xt {0IV [np) (np|V]0)

np k=01

tt 2mczz Z z I (k D! 2mc2)k ' (Esae

np k=0l=1
— By, )"t (wac|Vnp)n, |V |vac). (15)

Introduciendo (E'O E,, ) en el braket, se obtiene una relacién de conmutacion,

By = chzzzzm D chz)k L{o|[HE, [HE, ... [HE,V]...]]|np ) (ny V10

+WZZZM(—'—D!(W)H (| [H, [HE, ... [HE. V] .. 1||ny Moy |V |50, (16)
np k=01=0

donde H® se repite k — I veces en el nido de conmmtadores.

De estas ecuaciones, se desarrolla en serie el operador de un cuerpo X(1}, en
analogia con la ecuacién (10) y (11), el cual se expande en funcién del pardmetro ¢~
con los infinitos términos

By = 2mc2222ﬂ(/¢ Y chz)k Ho][R2, [R®, ... [AP, V] ...]]|np) (ny [V]0)

k=0 1=0

+sz Z“(k—'_m(m)k—! (zae| |12, (A7, ... [R7 V] )| Yo IV ITG). (17)
np k=01=0

Segin sea la combinacién de términos en el nido de conmutadores, y considerando
el potencial a partir del cual se calcula el apantallamiento magnético, V = @ - A4 con

1

UXT Byxr

A= +
r3 2

(18)

X(1) se puede escribir como suma de términos con los 6rdenes sucesivos en ¢71,

XD = X(DP + XY + X(HP + -+ (19

Donde
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w k
X(1) :ZZ '(k DI 2mc2)k Hpme?, [pmc?, ... [fmc?, V] ...]]

l=0 =0
o k
=kZD;u k — D!(_)k HB.18 V] (20)

Desarrollando la serie infinita, se obtiene como solucion final,

= . e on k
X(1H)© = (405 d AZ(:)HZ ) @n
;.

ParaX (1)) se procede de manera similar,

© kK
XD =ZZ '(k D! Gme Dt ed g 1pme?, . [pme, V) o]
k=01=0
ok

donde se deben tener en cuenta todas posibles combinaciones en los nidos de
conmutadores. De esta manera, la expresion final de X(l)(l) es,

[¢-5.6- ﬁ]sz 1_{G-p,¢ ﬁ}z 2k-1 1 0
1
X)W == CTo k=1 k=1 - (23)
0 [6-5.6 J]sz-u{&-ﬁ,& Ay -1
k=1 k=1

El orden ¢ de X(1), corresponde a la combinacién de nido de conmutaderes en
donde estd presente g- ﬁ dos veces.

X“)(Z)_Zz.u(k D! 2mc2)k Hea-plea-p,..[pmc2 V] .|

i ;; It (k = D! (mc)_z(i)k_l @-p.1a-p,..18,V]..1, (24

Luego continuando con la misma metodologia podemos expresar X(l)(z) de una
manera mas compacta,
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X(1)®@ =
o Z(k 2K3 ¢, 4 (k= 2) 262 (Cy + Cp) — ((k — 4) 2573 + 1)Cy)
_ k=2
T 4mEc?| & (25)
Z(k K30 (k= 2) 253 (0 + C) — (k= 4) 253 + 1)C,) 0
k=2
siendo,

c1=[&-ﬁ,[&-ﬁ,&-ﬁ]], (26)

c2={5-ﬁ,{5-5,5-ﬁ}}, (27)

Reemplazando (21), (23) y (25) en (19), e incluyendo solo hasta el orden ¢~2,
X(1) =

k=0
G- A o/ 3}
(6-5.6-4] Y 2 = {-p.6-4} ) 21 =1 0
1 k=1 k=1
2me e >
0 [6-p.6 A]ZZ"‘1+{& p. o A}sz—l—l
. k=1 k=1
e Z(k 263 0 4 (k — 2) 2573 (G, + C) — ((h — 4) 23 + 1)C,)
k=2
+ 4m2c? | & (28)

Z(k 230 — (k—2) 253 (C,+ C) — ((k—4) 253 +1)C) 0
k=2

Podemos ver que a través de la sumatoria en k hasta infinito en todos los términos
considerados de X(1), este operador es divergente, ya que a medida que aumenta el valor
de k, aumenta X(1).

Si k toma los valores k=0,1 se obtiene el resultado del paper(Melo et al., 2003)

X(1)=( 0a 35.@)4_#([5’-5.5’-}1] 0)’ (29)

g-Ad 0 2me\ [6-p,6 4]
Sik=0,1,2
X(1)=( 0 73.j)+;(3[5-ﬁ,5.f1]—{3-5;&.;1} 40)+
d-A 0 el 3[¢-p.6-Al+{d-pd- A}
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0 G-p,[6-p,6-4]
+ == [q_a | : (30)
[ p,[cr p.a A]] 0
Y luego si k=0,1,2.3 A )
.3 7l¢-6,6-A| - 4{6-p,6-4 0
x(1)=(5(_)4 156(; A)Jrﬁ(o[cr p07[c]?-ﬁ,f?a-;%i4{c}? p,é E})Jr
L [0 5[5-;:»,[5 p,&-ﬁ]]+{5-ﬁ,{5-ﬁ,5-ﬁ}}
4m2c? 3[0 p,[c?-ﬁ.c?'A]]—{ - =

Vemos como aumenta X(1) vy se agregan distintos términos. Para hallar la energia
diamagnética en los diferentes érdenes de k, debemos remitirnos a la ecuacion (B4) de
{Melo er af., 2003). La misma tiene la forma,

Edia‘m(l) — 1

2meZ

Oyl ZiM; |0y) = (0] Z;0,(M) [0), (32

dondeM = VP, X(1) = Vy(1— P,)X(1), el cual es un operador de un cuerpo. A su vez,
X(1) estd dada por la matriz (28) y V(1 — P,) es:

~G-Ad-p

p . . &-Ap?
e AT
Wl-pr)=| M Loame e (33)
a-Ap —g-Aag-p

4m?c?

2me

Luego de realizar el producto matricial, los diferentes elementos matriciales de M
hasta el orden ¢~2 para el operador X(1} de la ecuacién (30) serdn:

M 72 ﬁg'ﬁ+33'j[* 5,6 E]+5'ﬁ{* 5,6 - A}(35)
Ls= 2mc 2me 10 P9 ome P9
G-Ac-pe-A
Mgy, = —————(36)
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>

0_).'A_)p20_).'A_) &'E&'ﬁ S a7 A p N A N >
Mss =7 am?cr U 4mc? [J.p’J.A]_ 4m?2¢c? td-p.6-A}37)
Para el operador X(1) de la ecuacién (31), las componenteq de] operador M son:
MLL=J-AJ-A—3W[G-p.J-A] ey o Gl - A}
&.A = — = = 3 r
+W[G-p,[a-p,a-}1]](38)
&'A_)O_).'ﬁ 0_).'121)443 - O.A'A_)AAA -
Mg =-7 3 ‘poAl+—to-p,o-A4;(39
ks 2me * ch[(I po ]-I_Zm.c{(I po }( )
—GAG-pi- A
Mg, = 40
. ———(40)
G-Ap2G-A G -AG-p.. .. . G-Ad-p
Mss =7 4m2c? " 4mic? [G.p’J.A]_W{J A}(41)

Extrayendo de la ecuacion (B8) de la referencia (Melo et al., 2003} el operador (M),

O(M) = My, — m{pleLL} + M5 czrm;r; czrm;r; Mg + cr'pzMTsicr'p (42)
Reteniendo los términos hasta el orden c¢?, para k= 0,12
O(M) = A% — 3%[&- 5.3 A +%{5: ﬁ,&-ﬁ}+4f;;gz |6-6.16-5.6- ]|
S 72 ‘4"4':;2’62‘4";39 + 34‘;2‘32 [6-p,6-4l6-p
+ 2 h b Alep - TR ST RO 3)
Realizando el mismo procedimiento para k=0,1,2.3, N
o(M) = 42 —3#[0 ﬁ,&-ﬂ]+${&é ﬁ,&-£}+4;'2‘32 |6-5.16-5.6- 4l
+ ;fz G55 A5 5-2 p:ifc'fa - (44)

Luego de desarrollar las diferentes relaciones entre los operadores, el operador
O(M) toma la forma:
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_ a2 __1

oOM)=A —= . (45)
Donde W para ambos caso es,

w =§A2p2+ 7 +20-Ap*c-A+ c-po-Ad-po-A+c-Ad-po-Ad-p

= (P2, A%} + 2 (A%, p2] + {6 B, - A} +6-Ap?6-A -G FA%G - pla6)
Reemplazando (44) en la ecuacion (31},

Ediam(l) ~ 1 0 ZO(M) 0) = 1 0 ZA— 0 ——1 0 ZW 0

~ 2mc? o 2mc? ot 8m3c* -
L

L [4

Comparando la ecuacién (42) con la ecuacién (43) se puede observar que ambas
son iguales, Al agregar un término a la serie de X(1), siempre a orden ¢~2, también se
observa que se encuentran los mismos resultados. De esta forma se puede concluir que la
serie expandida segiin el pardmetro ¢~! de la energia diamagnética de un cuerpo, es
convergente a orden ¢~*. A su vez, para incluir todos los términos correctivos a dicho
orden solo en necesario tener en cuenta k=0, 1.

CONCLUSIONES Y PERSPECTIVAS

Se desarrollé una metodologia de adicion de términos segin la serie dada para el
denominador de la energfa a segundo orden de RSPT del método LRESC. Este esquema
permite obtener los distintos términos de la serie a todos los drdenes. Esto facilité el veri-
ficar que hasta el orden ¢~* no se encuentran més términos correctivos que los ya encon-
trados en la referencia (Melo et al., 2003 )obteniendo una convergencia de la serie a dicho
orden.

El método de obtencién de cada término permitird agregar las correcciones que
correspondan al orden que uno quiera evaluar dichas correcciones relativistas dentro del
maodelo LRESC.
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