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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Correlacién e informaciéon mutua: densidad interelectrénica en espacios conjugados
Descripcion general (resumen y metodologia):

Se han llevado a cabo diferentes estudios cuantitativos en sistemas multielectrénicos para analizar
el nivel de correlacién y de ‘informacién mutua’ existente entre los electrones que componen un
sistema dado. Tales estudios se han basado usualmente en un andlisis comparativo entre la
densidad de pares de electrones (dependiente de dos variables) y la distribucién producto de las
respectivas densidades marginales a un cuerpo. La mayor o menor discrepancia entre dichas
magnitudes constituye una medida del grado de correlacién entre los electrones constituyentes.

Més alld de un analisis comparativo visual, se persigue un estudio metodolégicamente preciso y
riguroso, empleando para ello una diversidad de funcionales que pone a nuestro alcance la bien
conocida Teorfa de la Informacién. En muchos casos tales funcionales actian como ‘medidas de
distancia’ entre distribuciones probabilisticas, considerando las propiedades de las que gozan
gracias a sus respectivas definiciones, asi como los espacios de distribuciones sobre los que se
definen.

Cabe destacar que dos distribuciones pueden considerarse mas o menos ‘distantes’ atendiendo a
seguln qué aspectos de sus propiedades estructurales, por ejemplo el nivel de dispersién sobre su
dominio o su posible caracter oscilatorio, entre otras.

Asimismo, dada la amplitud de aplicabilidad de las herramientas tedrico-informacionales, es de
interés considerar los estudios paralelos en los espacios conjugados de posiciones y momentos.
Ademas del enriquecedor aporte de informaciéon 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, analogas a la notable relacién de Heisenberg expresada
en términos de las respectivas varianzas.

En fechas recientes nuestro grupo ha desarrollado con éxito algunos trabajos en las lineas
mencionadas, con aplicaciones en sistemas atémicos 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 caracter monoparamétrico, y que permiten dar un
mayor/menor peso a diferentes regiones del dominio de la distribucién, tales como la regién de
valencia o el entorno del origen. La modificacién de los pesos relativos, tanto en el espacio de
posiciones como en el de momentos, pone de manifiesto la interconexién entre las caracteristicas
estructurales de la densidad en el espacio considerado y las propiedades fisico-quimicas mas
relevantes del sistema al que corresponde.

1. Diseflar los cédigos computacionales necesarios para la obtencién 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 g, como medidas de correlaciéon y de
‘informacién mutua’ entre los electrones que constituyen el sistema.

3. Interpretar los resultados en términos de las principales propiedades fisicas de los atomos, vy
atendiendo a las propiedades estructurales de la nube electrénica.

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




Tipologia: Estudio de casos, tedricos o préacticos, relacionados con la tematica del Grado.
Objetivos planteados:

Se han realizado con anterioridad estudios teérico-informacionales de caracteristicas similares a las
recién mencionadas, pero basados usualmente en el andlisis de las densidades a un cuerpo, y solo
mdas recientemente considerando las densidades a dos cuerpos. En estos Ultimos se ha empleado
un reducido conjunto de funcionales comparativos, en particular: las divergencias de Jensen-
Shannon (JSD) y de Kullback-Leibler (KL), y el indice de similitud cudntico QSlI.

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),
asi como el indice de similitud cudntico generalizado (QSlq). 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 cuantica QS| aparece como caso especifico de la generalizacién QSlq.

En todas las generalizaciones aqui consideradas, el pardmetro caracteristico q permitird dar una
relevancia especifica a dominios concretos de especial interés fisico, prestando especial atencién a
la regién de valencia, dado el papel que juega en la manifestacién de notables propiedades fisicas
de los sistemas aqui considerados. Asi se ha puesto de manifiesto en trabajos previos mediante la
aplicacién de las generalizaciones a las densidades atémicas a un cuerpo, y se pretende ahora
ganar informacién adicional y complementaria a partir de las densidades a dos cuerpos.
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:

Es recomendable llevar a cabo secuencialmente los diferentes pasos necesarios para la elaboracién
del trabajo, con algunas excepciones:

1. Inicialmente se considera imprescindible la puesta a punto de los programas que
proporcionen las densidades a uno y a dos cuerpos de los sistemas considerados. No
obstante, también es de interés familiarizarse simultdneamente, en el contexto tedrico, con
aquellas medidas informacionales que seran objeto de estudio, de acuerdo con los objetivos




planteados.

2. El siguiente paso, en el ambito computacional, requiere la determinacién numérica de las
medidas comparativas. Ello requiere el uso de procedimientos de integracién, optimizados
para lograr una adecuada precision.

3. Aunque los resultados obtenidos para cada medida puedan interpretarse
independientemente, se logrard una visualizaciéon global mas completa haciendo un andlisis
conjunto y comparativo de todas ellas.

El interés de los resultados obtenidos y las conclusiones derivadas de ellos podra enfatizarse
mediante la comparaciéon con los aportados por estudios previos en los que no se considera la
correlacién interelectrénica.
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