Estudio de la complejidad de los estados resonantes del atomo de Helio a
través de cuantificadores de la teoria de la informacion y
del entrelazamiento cuantico.

Juan Pablo Restrepo-Cuartas y José Luis Sanz-Vicario
Instituto de Fisica, Universidad de Antioquia, AA1226, Medellin, Colombia
gomejp@fisica.udea.edu.co , sanjose@fisica.udea.edu.co

Las distribuciones de densidad de atomos y
moléculas son en principio objetos fisicos ob-
servables, si bien so6lo contienen informacion
espacial proyectada de la propia funcidén de
onda. Estas densidades pueden pensarse como
funciones de distribucion de probabilidad su-
jetas al escrutinio de los métodos de anélisis
de la teoria de la informacion, como medidas
de entropias y cuantificadores de complejidad.
Los estados resonantes en 4tomos y moléculas
presentes en espectros de colisiones electroni-
cas o fotonicas son estados de scattering
metaestables embebidos en el continuo elec-
tronico, cuya densidad electronica, aun siendo
estados del continuo, muestra una fuerte
localizacion en zonas cercanas al nucleo. Su
caracterizacion en energia y anchura ha sido
motivo de estudio intenso en las ultimas déca-
das. Sin embargo, la clasificacion de estas
resonancias en términos de etiquetas o
numeros cuanticos aproximados no ha estado
exenta de controversias.

En este atomo de dos electrones las
etiquetas de la forma configuracional (n,/,,
ny,1;) pueden ser buenas aproximaciones para
los estados simplemente excitados (1s,nl),
pero no asi para los estados doblemente ex-
citados, debido a la fuerte correlacion elec-
tronica que hace que la funcion de onda para
un estado resonante venga descrita por una
mezcla compleja de configuraciones. Han
surgido asi varios métodos de clasificacion de
estados doblemente excitados o resonantes [1],
destacando la propuesta de Herrick y Sina-
goglu que rotula estos estados en términos de
numeros cuanticos aproximados K,7 gener-
ando series del tipo n[(K,DngA dentro de la
serie de Rydberg de resonancias. En este tra-
bajo se pretende hallar una justificacion de
estas clasificaciones a partir del analisis to-
poldgico de las distribuciones de densidad p(7)
y p(r;, ry) de la parte localizada de las reso-
nancias, con cuantificadores de entropia tanto
globales (entropia de Shannon, de Tsallis, de
Rényi) como locales (informaciéon de Fisher),

medidas de distancia de similaridad entre ellas
[2], asi como la magnitud de entrelazamiento
cuantico a través de entropias de von Neu-
mann y entropia lineal calculadas con la ma-
triz de densidad reducida [3]. Como ilus-
tracion, en la figura 1 puede observarse que la
informacién de Fisher aplicada a las dis-
tribuciones de densidad radial p(r) muestra un
comportamiento diferente para estados ligados
y estados resonantes. Adicionalmente, dentro
de la serie de Rydberg de estados resonantes,
la informacion de Fisher es capaz de discrimi-
nar notablemente el comportamiento de las
tres diferentes series ,;(K,T),;" presentes en la
simetria 'P° del Helio, antes de colapsar en el
segundo umbral de ionizacion.
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Figura 1. Entropia o informacion de Fisher
I[p(r) ] para las densidades de los estados ligados y
resonantes de la simetria 'P° en el dtomo de Helio,
localizados energéticamente por debajo del primer
umbral (E=-2.0 a.u.) y del segundo umbral de io-
nizacion (E=-0.5 a.u.), respectivamente.
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