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Resumen

En este articulo hacemos una breve descripcion de la idea de enlace quimico por medio del estudio de la
funcion de densidad electronica asociada a un sistema molecular. A esta funcion se le asocia su campo gradiente

y su grafica molecular correspondientes.
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Abstract

In this paper we describe the basic ideas of chemical bond through of the study of the electronic density
function associated to a molecular system. To this function is associated its gradient field and its corresponding

molecular graph.
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1. Introduccién

En este breve articulo mostraremos algunas de las
propiedades de la llamada funcién de densidad
electrénica asociada a un sistema molecular, lo cual
nos llevara a analizar una nocién de enlace quimico,
segun la teoria desarrollada de manera muy
completa por el quimico canadiense Richard F.W.
Bader (1931 -2012), cuyo texto fundamental es la
guia a lo largo del escrito (Bader, 1994). Para esto,
es importante revisar algunas de las ideas que
dieron origen a la Teoria de Atomos en Moléculas,
asi como las propiedades de la densidad de carga, el
papel que ésta desempefia en el analisis de la
estructura de las moléculas y la interpretacién de su

correspondiente flujo gradiente y grafica molecular
asociados. En el trabajo (Pineda Jaimes, 2012) se
puede consultar un desarrollo detallado de estas
ideas.

Una interrogante fundamental es cuestionar
sobre la existencia de atomos en moléculas. Esto es
equivalente a plantear una pregunta que es propia de
la Mecénica Cuéntica: la funcion de estadosy (x, t),
gue contiene la informacion que es posible conocer
de un sistema, ;predice una Unica particion de una
molécula en subsistemas? Si es asi, ¢es posible
definir los observables, valores promedio Yy
ecuaciones de movimiento para cada subsistema?
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Los subsistemas cuénticos son sistemas
abiertos definidos en el espacio real y sus limites se
encuentran determinados por propiedades de la
densidad electrdnica, lo cual conduce directamente
a la definicion de &tomo, enlace y estructura
molecular. Asi, mientras la teoria tiene su origen en
la Mecénica Cuantica, los resultados se expresan
por medio de la densidad de carga. Mencionaremos
algunas caracteristicas de la densidad electronica y

2. Antecedentes

Los trabajos de Ernest Rutherford (1871 —
1937), como el experimento de difraccion de rayos
X, confirmaron que la mayor parte de la masa y la
carga positiva de un atomo se concentra en un
conglomerado quimicamente estable llamado
nacleo; debido a esto, la fuerza de atraccion nuclear
entre electrones es la fuerza dominante en un
sistema molecular. Mas aun, fue posible obtener la
densidad electrénica a partir estos datos
experimentales. Como consecuencia, un nucleo
determina las propiedades topologicas de una

-

Argdn (Ar)

Hidrégeno (H.) Agua (H,0)

veremos cOmo asociarle un sistema gradiente y una
grafica molecular. Esto nos permitird aproximarnos
a una nocién de enlace quimico.

Las imagenes presentadas en este escrito
fueron generadas con el programa AIMII el cual se
encuentra contenido en el paquete de programas
AIMPAC (Bader, 2012):
http://www.chemistry.mcmaster.ca/aimpac.htm

distribucion de carga molecular. De esta manera, la
identidad quimica de un atomo define su densidad
electronica, la cual es un observable de la Mecéanica
Cuantica.

La definicién de enlace atdbmico y de un
atomo en una molécula, debe ser de tal forma que
sea posible definir todas sus propiedades promedio.
Una primera consideracion importante es suponer
que los &tomos son subconjuntos del espacio real

tridimensional R3.

LLLRTER R L

Etino (C,H,)

e
-

Tetr;.karhedrano (CiHy)

Fig. 1: Superficies de nivel de la densidad electrénica de algunas moléculas.

muestras idénticas de materia poseen propiedades
idénticas. Si un atomo es idéntico en dos sistemas
distintos, entonces éste debe contribuir en
cantidades iguales a las propiedades totales de los

sistemas a los que pertenece. En una molécula, los
valores atdmicos de alguna propiedad determinada
deben proporcionar el promedio de esa propiedad
molecular, es decir, las propiedades atémicas deben
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ser aditivas en el sentido anterior para asegurar que
los 4&tomos y sus propiedades sean transferibles
entre las moléculas, dando lugar a los sistemas de
aditividad.

En un sistema dado, la distribucién de la
carga de un &tomo es constante y determina la
constancia de sus respectivas propiedades, asi, es
posible identificar un 4&tomo en distintos sistemas
por medio de la relacion que existe entre su forma
espacial y sus propiedades. Las propiedades de un
atomo cambian en proporcion directa al cambio de
su forma; esto es, la distribucién de carga de un
atomo cambia cuando éste se transfiere de un
sistema a otro, por lo que, su contribucion a la
energia total sera diferente en ambos sistemas; sin
embargo, es posible relacionar el cambio en su
energia al cambio en su distribucion de carga
inducida por el nuevo entorno.

3. La densidad electronica

Para lograr una teoria de la estructura
molecular libre de supuestos arbitrarios, la Unica
informacion que debe considerarse es la que
proporciona la funcion de onda ¥, que en nuestro
caso, es una funcion de las coordenadas electronicas
y de espin r; = (x;,y;,2;,0;), de las coordenadas
nucleares R y del tiempo t. En lo sucesivo solo
consideraremos sistemas cuyas propiedades son
constantes en el tiempo.

Sea Y(r,R) = Y(ry, ...,ry, R) una solucion
de la ecuacion de Schroédinger para una solucién fija
de un 4tomo con N electrones y denotemos por i a
la funcion conjugada compleja de y. Entonces, la
probabilidad de encontrar cada uno de los N

En 1964 Walter et al mostraron que en un
sistema electrdnico, en el estado fundamental, existe
una relacién uno a uno entre la densidad electrénica
y el potencial externo v(r), es decir, la densidad
electrénica en el estado fundamental contiene la
informacion del sistema electrénico.

Un gran namero de trabajos confirman que
la teoria de los atomos en las moléculas describe las
propiedades de los atomos obtenidas
experimentalmente, lo cual proporciona una
justificacion adecuada para pensar que los atomos
existen en las moléculas por separado, como piezas
definidas del espacio real, y que sus propiedades
estan descritas por la Mecéanica Cuantica.

En el trabajo de Phillip Coppens (Coppens
2013) se puede observar cémo se relacionan las
propiedades experimentales con los resultados de la
teoria de atomos en moléculas, en particular con la
densidad de carga electronica.

electrones en un determinado volumen dr; =
dx;dy;dz;, con coordenada de espin o;, para una
configuracion del nicleo R, es:

Y(r, R)Y(r, R)dr; - dry.

Es posible descartar el espin del electron que
se encuentra en dr;: al sumar la probabilidad
anterior para todos los posibles estados de espin de
los N electrones se obtiene la probabilidad de
encontrar simultdneamente cada electron en el
volumen correspondiente, sin considerar el espin:

z B, R)(r, R)dry --- dry,.

1<i<N
o

Asi, la probabilidad de encontrar un electrén
en el volumen dr; se obtiene al integrar la expresion
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anterior sobre las coordenadas espaciales de N — 1
electrones, independiente de las posiciones de los
electrones restantes:

z drlj Y(r,B)yY(r,R)dr, -+ dry.
R3I(N-1)

1<isN
gi

Al multiplicar la probabilidad anterior por el
namero de electrones N se obtiene la probabilidad
de encontrar cualquiera de los electrones en dr;.La
correspondiente densidad de probabilidad se llama
densidad electronica, la cual se denota por
p(r,R).Esto es,

p(r,R) = N [o3n-1, P (r,B)y(r,R)dr,
dondet denota las coordenadas Cartesianas y de
espin de N —1 electrones. Para simplificar la
notacion, la densidad de carga se escribe como
p(r), par una configuracion nuclear fija o promedio.
Bajo esta suposicion, la densidad de carga p(r) es
una funcion real cuyo dominio es R3, es decir,
p:R3 > R.

Dado que p esta definida por la solucion de
la ecuacion de Schrodinger para una posicion fija
del &omo con N electrones, esto induce las
propiedades de regularidad de p : existen sus
primeras y segundas derivadas parciales y son
continuas®. Més aun, debido a que la fuerza de
atraccion nuclear de electrones es la fuerza
dominante en un sistema molecular y con base en
los resultados experimentales obtenidos a partir del
estudio de difraccion de los rayos X en cristales, se
sabe que la densidad de carga p(r) exhibe maximos
locales s6lo en las posiciones de nucleo (Bader,
1994).

! De hecho, p exhibe propiedades de regularidad méas
generales, pertenece al espacio de Sobolev#H™* (R3)(Lieb,
1983)

Asi, mediante la densidad electronica es
posible determinar la estructura y las propiedades
del sistema. Sin embargo, estd informacién es
insuficiente  para  caracterizar la  forma
tridimensional de un sistema, por lo que es
necesario estudiar la naturaleza de los puntos
criticos de p(r), es decir, puntos del espacio
tridimensional donde la derivada de p se anula.

Supongamos ahora que tenemos un sistema
molecular con densidad de carga p: R3 - R. Como
ya se menciono, por la regularidad de p, es posible
calcular su matriz de segundas derivadas parciales.
Esta matriz se llama la matriz Hessiana de p. Es un
hecho matematico bien conocido que si ryes un
punto critico de p, la matriz HessianaH,, (r,) tiene
sus valores propios reales, lo cual implica que
H,(ro) es una matriz real y simétrica. Los valores
propios de H, (r,) son numeros reales cy, c,, c; para
los cuales existen vectores vy, v,, v3 € R3, llamados
vectores propios, tales que H,(ry)(v;) = ¢;v;, para
cadaj =1,2,3.

La mayoria de distribuciones de carga de
moléculas solo tienen puntos criticos de rango 3;
esto es, los valores propios de H, (rp) son distintos
de cero, por lo cual los elementos de la estructura
molecular se definen en términos de éstos. Un punto
critico de rango menor que 3 se llama degenerado;
tal punto critico es inestable en el sentido de que
una pequefia perturbacion en el desplazamiento de
los ndcleos, puede cambiar el nimero de puntos
criticos, y con ello la estructura de p.En el siguiente
ejemplo podemos observar el comportamiento
general acerca de la naturaleza de los puntos criticos
de la densidad de carga molecular.
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Ejemplo 3.1: Sea p la densidad de carga de la
molécula del tetrahedranoC,H, y denotemos por
Py @ la restriccion de p al plano xy. En la siguiente
figura podemos observar que:

i). Los maximos de p se encuentran en las
posiciones de los ndcleos, donde H,(ro)
tiene los tres valores propios negativos.
Estos se llaman puntos criticos nucleares
(3,-3)(NCP: nuclear criticalpoint).

if).  Los puntos criticos para los cuales H,(ro)
tiene dos valores propios negativos y uno
positivo (puntos verdes) se encuentran entre
cada par de ndcleos que se consideran
unidos por una fuerza electrostatica. Esta
clase de puntos se denominan puntos

El ejemplo anterior ilustra una propiedad general:
las principales caracteristicas topoldgicas de una
densidad de carga pueden obtenerse clasificando sus
puntos criticos. EI namero y tipo de puntos criticos
que pueden interactuar en una molécula se
encuentra regido por el teorema de Poincaré—Hopf,
el cual establece:

Nycp — Npep + Nrep — Neep = 1,

criticos de enlace (3, -1) (BCP: Bond
Critical Point).

iii).  Los puntos criticos, para los cuales H, (r,)
tiene un valor propio negativo y dos
positivos (punto rojo), se genera debido a la
interaccién de nucleos y de puntos criticos
de enlace en una molécula. Estos se
denominan puntos criticos de anillo (3,+1)
(RCP: Ring Critical Point).

iv).  Por dltimo, los minimos de pson puntos
criticos en donde H,(r,) tiene los tres
valores propios positivos (punto azulen el
centro de la molécula de tetrahedrano) se
generan debido a la interaccion de puntos
criticos de enlace y de anillo. Estos se
denominan puntos criticos de caja(3,+3)
(CCP: Cage_Critical_Point).

0 s
Fig. 2: Curvas de nivel y grafica de p,, de la molécula del tetrahedrano C4H,. Los maximos locales se exhiben
en los nucleos de carbono e hidrégeno.

Donde n; denota el namero de puntos criticos del
tipo i. El conjunto {nycp,Ngcp, Nrcp, Nccp} S€
conoce como el conjunto caracteristico de la
molécula (Bader, 1994, pag 37).

Para hacer explicitas las asociaciones
cualitativas de las caracteristicas topologicas de p
con los elementos de la estructura molecular se
requiere analizar el sistema gradiente asociado a p,

7
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y posteriormente definir los elementos de la
estructura molecular a partir de la topologia de la

4. El sistema gradiente asociado a p

Los sistemas gradientes son fundamentales en el
estudio de la estructura topoldgica de la densidad de
carga en un sistema de atomos en moléculas. Una
propiedad muy importante de los sistemas
gradientes es que son estructuralmente estables, es
decir, el comportamiento topologico de sus oOrbitas
no cambia cualitativamente bajo pequefas
perturbaciones del sistema. Se recomienda consultar
(Hirsh et al, 2004) para informacion general mas
completa sobre sistemas gradientes, y (Palis et al,
1970) para estabilidad estructural.

Sea U c R3un subconjunto abierto y r tal
que 1 < r < oo. Un campo vectorial de clase C™ en
U es una aplicacion X:U —» R3 de clase C" que
asocia a cada punto r € U, un vector X(r) € R3.
Una curva integral del campo X es una solucién
de la ecuacion diferencial

r = X(r), (rel). 4.2)

). ¢(t,r)=rparatodar € U,y

densidad de carga.

Si ¢:I cR - Ues una solucién de la ecuacion
(4.1), entonces

o =xX(p®),  (teD.
Un punto r, € U se llama punto de equilibrio de X
si X(ry) = 0; en caso contrario se dice que ryes un
punto regular de X.

El Teorema de Existencia y Unicidad de
Ecuaciones Diferenciales Ordinarias garantiza la
existencia de soluciones ¢: I, — Uy, que pasan por
puntos regulares r, € U, , donde I,, c R es un
intervalo abierto y U, < U es una vecindad abierta
de r,. La imagen de una curva solucién se llama
orbita, trayectoria 0 curva integral. Ademas, la
aplicacion ¢: I, x U, = R® dada por ¢(t,r) =
@ (t) es de clase C" y satisface las condiciones del
flujo local. Esto es,

ii). (s, 0tr)=0(+tr),siptr)e U, YS tt+s€l,.

Supongamos ahora que p es la densidad electrénica de un sistema molecular. El sistema gradiente?

asociado a p en U c R3 es una ecuacion diferencial de la forma
I = grad(p(r)),

donde r = grad(p(r)) = (dp/dx,dp/dy, dp/dz), en cualquier punto r = (x,y,z) € U.

Una primera observacion importante es que los puntos criticos de p corresponden a los puntos de
equilibrio del sistema gradiente. Esto permite establecer una correspondencia entre las propiedades topoldgicas
de p y las propiedades dinamicas del sistema gradiente asociado. Recordemos que un punto de equilibrio r,de

’En la teoria clésica de ecuaciones diferenciales se acostumbra definir el sistema gradiente asociado a una funcién p como ¥ =

—grad(p(r)).
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un campo vectorial es estable si existe una vecindad pequefia centrada en el punto que permanece invariante
bajo la aplicacion del flujo. El punto es inestable si no es posible encontrar tal vecindad.

El siguiente resultado resume algunas de las propiedades de los sistemas gradientes, las cuales son muy

importantes en la teoria de &tomos en moléculas.

Teorema 4.1:

i).  Siryesun punto maximo aislado dep, entonces ryes un punto de equilibrio estable del sistema gradiente.
i).  Sicesun valor regular de p, entonces el campo vectorial grad(p(r)) es ortogonal a las superficies de

nivel p~1(c).

iii).  ryes un punto estable del sistema gradiente si, y sélo si, r, es un maximo relativo de p.
iIV).  1yes un punto inestable del sistema gradiente si, y sélo si, r, €s un minimo relativo de p.
V).  ryes un punto silla del sistema gradiente si, y sélo si, r, es un punto silla de p.

5. La idea de enlace quimico

Debido a que la fuerza de atraccion nuclear entre
electrones es la fuerza dominante en una molécula,
es necesario que los ndcleos atomicos (maximos
locales de p) estén asociados a nodos estables en el
sistema gradiente de p. De acuerdo con el teorema
4.1 se tienen las siguientes relaciones:

Sistema gradiente de p Punto critico de p

maximo
minimo

punto estable
punto inestable

En el siguiente ejemplo se puede observar la
naturaleza de los puntos criticos de la densidad de
carga electronica mediante el retrato fase del
sistema gradiente asociado a p.

Ejemplo 5.1: En la siguiente figura se pueden
observar las curvas de nivel de p,, y curvas
integrales del sistema gradiente asociado a p,, de
las moléculas de hidrogeno H,, agua H,O, oxido de
etileno C,H,0y tetra-hedrano Cy4Hy,
respectivamente.
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Fig. 3: Curvas de nivel de p,,y curvas integrales del sistema gradiente de p,,, de la moléculas de hidrégeno
H,, agua H,0, éxido de etileno C,H,0 y del tetrahedrano C4H,, respectivamente.

Notemos que:

i),

ii).

Los puntos estables del sistema gradiente
corresponden a maximos de p que se
encuentran en las posiciones de los nucleos
(3,-3).

Los puntos silla del sistema gradiente de p
son lospuntos rojos y puntos verdes los
cuales corresponden a puntos criticos de
anillo (3,+1) y puntos criticos de enlace (3,-
1)de p, respectivamente.

Los puntos inestables (punto azulen el
centro de la molécula del tetrahedrano) del
sistema gradiente de p corresponden a
minimos de p o, equivalentemente, a puntos
criticos de caja (3,+3).

Las curvas de nivel de p son ortogonales a
las curvas integrales del sistema gradiente
asociado a p.

Por lo establecido con anterioridad, un

maximo r, de p es un punto de equilibrio estable
del sistema gradiente asociado a p. De hecho, ryes
lo que se llama un punto atractor. Esto se puede
expresar de la siguiente manera: existe un niamero
real § > 0 tal que el conjunto

Bs(ry) ={r e R3: |Ir — ry|| < 6},

es una vecindad de ry, la cual es invariante bajo el
flujo del sistema gradiente de p; i.e., los puntos en
el interior de Bs(r,) permanecen en Bs(r,) cuando
se aplica el flujo. La vecindad Bs(ry) se llama

10
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componente (cuenca) de atraccion de r,. Con
estas nociones podemos dar una definicion
importante:

Definicion 5.2: Un &tomo, dependiente de la
molécula a la cual pertenece, se define como la

pareja (ro, By (ry)).

Esto es, un &omo es un punto atractor del
sistema gradiente y su componente de atraccion.
Observacion 5.3: Bajo ciertas circunstancias es
posible que existan maximos locales de la densidad
electronica de una molécula en posiciones no
nucleares, conocidos como atractores no nucleares
NNA lo cual se puede encontrar en (Bader 1994,

pag. 43); sin embargo, los puntos atractores en este
trabajo se consideran sdlo en las posiciones
nucleares, es decir, los NCP’s.

Sea ryun punto critico dep y c; los valores
propios de H,(r,) . Si v; denotan los
correspondientes vectores propios asociados a los
valores propios para cada j = 1, 2, 3, definimos:

1). El subespacio estable del sistema r =
H(r0 )rcomo:

E® = Span{v;: ¢; < 0},
donde Span{v;: ¢; < 0} es el conjunto generado por
los vectores v;para los cualesc; < 0.

i).  Analogamente, el subespacio inestable del sistema r = H,, (ro)res
E" = Span{v;: ¢; > 0}.

Fig. 4: Subespacio estable (plano amarillo) y el subespacio inestable (segmento azul) en el punto medio del eje
H—H, el cual es un punto silla de p, en la molécula de hidrégeno.

Sea ryun puntocritico de enlace de p situado
entre los nucleos A y B en una molécula. La
superficie interatomicas,z, es la superficie estable
del sistema gradiente asociado a p en ry; i.€.,S45 €S
la superficie tangente a ESenr,. La linea de
interaccion atomica es el segmento que une a los
nacleos A y B. Notemos que la linea de interaccion

atdmica es un subconjunto de la linea inestable del
sistema y las superficies interatomicas son las
fronteras de las componentes de atraccion de cada
nucleo. En el caso en que el atomo A interactiia con
mas de un atomo, la union de todas las superficies
interatdmicas que aparecen en cada enlace se llama

11
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la superficie atdbmica de A y se denota por S,; esto

es,
Sq = U Sup»
B

donde la union se toma sobre todos los &tomos que
se consideran unidos al 4&tomo A por una fuerza
electrostatica

/’/
SH, =| OHH,
Superficie Superficie
= S interatémica interatémica
I’_‘ ,/ | s
- J— '\IIV../</ (J//_'
e ——0—

/

Superficie atomica de O

D0 = SoH, U Soms

Fig. 5: Superficie atémica de la molécula de hidrdgeno y agua, respectivamente.

Observacion 5.4:

i).  La existencia de un punto critico de enlace
de p y su correspondiente linea de
interaccion atomica indica que la carga
eléctrica se esta acumulando entre los
nacleos que une.

ii).  Esta acumulacion de carga eléctrica genera
el equilibrio oOptimo entre las energias
internucleares de separacion que posee una
molécula.

En virtud de la observacion anterior, la linea
de maxima densidad de carga que une los nicleos se
llama trayectoria de enlace. Una grafica
molecular se define como la union de las
cerraduras de las trayectorias de enlace o lineas de
interaccién atomica. En otras palabras, la grafica

molecular es la red de trayectorias de enlace que
une los pares de componentes de atraccion
nucleares vecinas; en la grafica molecular es posible
observar las interacciones entre los &tomos
presentes en una molécula. Ademas, la grafica
molecular muestra las principales caracteristicas
topoldgicas de la distribucion de carga de un
sistema: Los maximos locales se producen en las
posiciones de los nucleos definiendo de esta manera
los atomos. También, los puntos criticos de enlace
se encuentran entre los atomos que se suponen
unidos entre si sobre la base de consideraciones
quimicas.

Observacion 5.5: Es importante destacar que una
trayectoria de enlace s6lo indica que la carga
electronica se estd acumulando alrededor de los
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correspondientes atomos: no debe entenderse como
el enlace en si.

El comportamiento dindmico de las graficas
moleculares, como el causado por los movimientos
relativos de los ndcleos, forma la base para la
definicion de la estabilidad de moléculas y la
descripcion analitica de los mecanismos de cambio
estructural.

6. Un ejemplo: La molécula del agua

Molécula de agua

Nﬁ;leo
Punto critico atractor /.f’

de enlace e enlace

/

Niucleo
atractor

\

Nicleo

atractor

Punto critico

Intuitivamente, la estabilidad estructural de
moléculas se refiere a los posibles movimientos o
reacomodos permitidos para que una molécula
mantenga sus propiedades topoldgicas, es decir,
para que el nimero y tipo de puntos criticos de la
correspondiente densidad de carga permanezca
constante.

En el ejemplo de la siguiente seccion

presentamos un resumen de los conceptos ilustrados
previamente.

Curvas integrales y curvas de nivel en el plano xy

Curvas de nivel y densidad de carga en ¢l plano xy
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Cuenea’
de O

Fig. 6: La isosuperficie del hidrogeno es la superficie de nivel de p para ¢ = 0.1ua. Se observa que las
curvas integrales son ortogonales a las isosuperficies (superficies de nivel).

El agua H,O es un compuesto quimico
formado por dos atomos de hidrégeno y uno de
oxigeno; en la molécula del agua, los nucleos de
hidrégeno se encuentran unidos al ndcleo de
oxigeno de manera que las trayectorias de enlace
forman un &ngulo de 104.5°. Esto se debe a que el

oxigeno tiene 8 electrones de los cuales sélo 2
intervienen en el enlace, uno por cada atomo de
hidrogeno, quedando 3 pares de electrones libres
que se repelen entre con una fuerza mayor que los
pares de electrones enlazantes (Cruz-Chamizo et al,
1987).
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7. Comentarios finales

En este escrito se describieron
algunas de las propiedades de la llamada
densidad de carga electronica, su sistema
gradiente asociado y la grafica molecular.
Esqueméticamente, la  correspondencia
asociada es:

pequefias perturbaciones. Es importante
resaltar que la estabilidad aqui mencionada
es de caracter topoldgico y no energético.

A partir de los trabajos de J. Palis y
S. Smale (Palis-Smale, 1970), se sabe que
los sistemas gradientes son estructuralmente

estables. Esta propiedad se induce en las
correspondientes graficas moleculares. Una
pregunta que nos parece interesante es saber
¢bajo qué condiciones las correspondencias
anteriores se pueden revertir? Es decir, si se
inicia con una grafica molecular dada y se
hace un estudio de perturbaciones, ¢las
propiedades resultantes se veran reflejadas
en los correspondientes sistemas gradientes
y funciones de densidad.

{Densidad electronica} — {Sistema
gradiente} —{Gréafica molecular}.

Una pregunta natural que interesa
saber es ¢cudndo las configuraciones
nucleares son estructuralmente estables?
Intuitivamente, decir que una configuracion
nuclear es estructuralmente estable significa
que el correspondiente campo vectorial
gradiente no cambia topoldgicamente bajo
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