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1. Revisión bibliográfica  4. Elaboración de nuevas prácticas de 

laboratorio 

 

2. Estudio de casos teórico-prácticos X 5. Elaboración de un proyecto  

3. Trabajos experimentales  6. Trabajo relacionado con prácticas externas  
 

 

 
Breve descripción del trabajo: 

   Se han llevado a cabo diferentes estudios cuantitativos en sistemas multielectrónicos para analizar el nivel de correlación y 

de ‘información mutua’ existente entre los electrones que componen un sistema dado. Tales estudios se han basado 

usualmente en un análisis comparativo entre la densidad de pares de electrones (dependiente de dos variables) y la 

distribución producto de las respectivas densidades marginales a un cuerpo. La mayor o menor discrepancia entre dichas 

magnitudes constituye una medida del grado de correlación entre los electrones constituyentes.     

   Más allá de un análisis comparativo visual, se persigue un estudio metodológicamente preciso y riguroso, empleando para 

ello una diversidad de funcionales que pone a nuestro alcance la bien conocida Teoría de la Información. En muchos casos 

tales funcionales actúan como ‘medidas de distancia’ entre distribuciones probabilísticas, considerando las propiedades de las 

que gozan gracias a sus respectivas definiciones, así como los espacios de distribuciones sobre los que se definen. 

   Cabe destacar que dos distribuciones pueden considerarse más o menos ‘distantes’ atendiendo a según qué aspectos de sus 

propiedades estructurales, por ejemplo el nivel de dispersión sobre su dominio o su posible carácter oscilatorio, entre otras. 

   Asimismo, dada la amplitud de aplicabilidad de las herramientas teórico-informacionales, es de interés considerar los 

estudios paralelos en los espacios conjugados de posiciones y momentos. Además del enriquecedor aporte de información al 

incluir ambos espacios (y en ocasiones el ‘espacio producto’), es notable destacar la eventual existencia de relaciones de 

incertidumbre asociadas a los funcionales considerados, análogas a la notable relación de Heisenberg expresada en términos 

de las respectivas varianzas.  

   En fechas recientes nuestro grupo ha desarrollado con éxito algunos trabajos en las líneas mencionadas, con aplicaciones en 

sistemas atómicos neutros (carga total cero) o iones de carga unidad (cationes y aniones).  

   En este trabajo se pretende extender tales estudios sobre las densidades a dos cuerpos mediante el uso de ‘funcionales 

generalizados’, con carácter monoparamétrico, y que permiten dar un mayor/menor peso a diferentes regiones del dominio de 

la distribución, tales como la región de valencia o el entorno del origen. La modificación de los pesos relativos, tanto en el 

espacio de posiciones como en el de momentos, pone de manifiesto la interconexión entre las características estructurales de 

la densidad en el espacio considerado y las propiedades físico-químicas más relevantes del sistema al que corresponde.  

 

 

Objetivos planteados: 

   Se han realizado con anterioridad estudios teórico-informacionales de características similares a las recién mencionadas, 

pero basados usualmente en el análisis de las densidades a un cuerpo, y solo más recientemente considerando las densidades a 
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dos cuerpos. En estos últimos se ha empleado un reducido conjunto de funcionales comparativos, en  particular: las 

divergencias de Jensen-Shannon (JSD) y de Kullback-Leibler (KL), y el índice de similitud cuántico QSI. 

 

   El objetivo principal de este trabajo es considerar las conocidas generalizaciones de tales funcionales, concretamente: (i) las 

divergencias de Jensen-Tsallis (JTDq) y de Jensen-Rényi (JRDq), así como el índice de similitud cuántico generalizado 

(QSIq). En lo que se refiere a las divergencias, la pionera de Jensen-Shannon se incluye como caso particular de ambas JTDq 

y JRDq, mientras que la similitud cuántica QSI aparece como caso específico de la generalización QSIq. 

 

   En todas las generalizaciones aquí consideradas, el parámetro característico q permitirá dar una relevancia específica a 

dominios concretos de especial interés físico, prestando especial atención a la región de valencia, dado el papel que juega en 

la manifestación de notables propiedades físicas de los sistemas aquí considerados. Así se ha puesto de manifiesto en trabajos 

previos mediante la aplicación de las generalizaciones a las densidades atómicas a un cuerpo, y se pretende ahora ganar  

información adicional y complementaria a partir de las densidades a dos cuerpos. 

 

 

Metodología: 

 

1. Diseñar los códigos computacionales necesarios para la obtención de las correspondientes densidades a dos cuerpos. 

2. Calcular la divergencia y similitud entre la densidad a dos cuerpos y el producto de las densidades a un cuerpo, para 

diferentes rangos de q, como medidas de correlación y de ‘información mutua’ entre los electrones que constituyen 

el sistema. 

3. Interpretar los resultados en términos de las principales propiedades físicas de los átomos, y atendiendo a las 

propiedades estructurales de la nube electrónica. 

4. Comparar los resultados con los obtenidos previamente mediante el uso de densidades a un cuerpo, y que no 

incluyen información en términos de correlación. 
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