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Resumen.

Se evalia el efecto sobre los espectros de Resonancia Magnética Nuclear (RMN)
del descarte de la aproximacion de Dirac, utilizando varios hamiltonianos de inicio. Se
demuestra que el riguroso desarrollo de la teoria de la RMN posee un efecto sobre el
conocido desplazamiento quimico, asi como sobre la 6rbita de espin e interaccion espin-espin
entre electrones y nicleos.
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1. Introduccion.

En recientes documentos de esta serie [1-12] se ha iniciado la evaluacién
sistemdtica del efecto de eliminacién de la aproximacion de Dirac al hamiltoniano de la
relatividad restringida. Se ha demostrado que la aproximaciéon de Dirac provoca la
desaparicion del hamiltoniano no relativista clasico, lo cual constituye un resultado
drasticamente carente de sentido fisico. Sin embargo, esta aproximacién se ha repetido
infinitamente durante casi noventa afios. Una vez eliminada, aparecen espectros novedosos y
originales, y mds aun, estos efectos dependen de la subjetiva seleccion de solucién del
hamiltoniano riguroso en la base U(2) introducida por Dirac. Esto resulta profundamente
insatisfactorio, porque se ha demostrado que las bases de la mecanica cuantica relativista son
subjetivas en lugar de objetivas, como se requiere en la filosofia natural. El Gnico camino
hacia adelante es el desarrollo sistematico del tema desde un principio, a fin de intentar
encontrar ¢l método correcto de solucion. En este documento, se calculan los espectros de
RMN a partir de primeros principios de la nueva teoria. Esta ultima puede describirse
esencialmente como relatividad restringida ECE2 — es decir ecuaciones que se parecen a
aquella de la relatividad restringida, pero que se €xpresan en un espacio con torsion y
curvatura esencialmente distintos de cero.

" La Seccion 2 es un breve resumen de calculos detallados que pueden hallarse en
las Notas de acompafiamiento publicadas con el documento UFT335, en el portal de
www.aias.us. Las Notas 335(1) y 335(2) consideran un hamiltoniano riguroso, constituido
por el momento angular de espin de un protén y un electrén, por ejemplo en el hidrégeno
atomico. El método de Landé, utilizado en la teoria del efecto andmalo de Zeeman, se adopta
para este problema. En las Notas 335(3) y 335(4) se desarrolla la teoria rigurosa del
desplazamiento quimico, utilizando una analogia de la teoria de interaccion entre el espiny la
orbita. Finalmente, en la Nota 335(6), se desarrolla la teoria de interaccién hiperfina rigurosa
para interaccion entre electron y nicleo, entre espin y érbita y entre espin y espin en RMN.
En todos los casos, el efecto de descarte de la aproximacion de Dirac debiera poder medirse
en espectrometros tradicionales de RMN TF.

La Seccién 3 evalia y grafica niveles de energia de la teoria rigurosa a fin de

mostrar que los espectros tedricos provenientes del enfoque riguroso difieren de aquellos
obtenidos con la aproximacién de Dirac.

2. Desarrollo de hamiltonianos rigurosos.

La esencia de la resonancia magnética nuclear (RMN) es que el micleo de un
atomo o molécula contiene un momento dipolar magnético:
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Aqui, gn es el factor g nuclear, mp es la masa del protén, e es el médulo de la carga en el
electron e  es el momento angular de espin nuclear. El hamiltoniano de interaccién entre el
momento de dipolo magnético y la densidad de flujo magnético B es:
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Como se ha mostrado en documentos inmediatamente precedentes, la interaccion entre el
campo magnético y el momento angular de espin S de un electrén se obtiene en forma
rigurosa de:
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donde vy es el factor de Lorentz:
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Aqui, me es la masa del electrén, y po es su momento lineal clasico. El hamiltoniano de espin
completo en el dtomo mas sencillo, el hidrégeno (H) es, por lo tanto:
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En una teoria aun mas rigurosa, la parte nuclear de este hamiltoniano también se calcularia
sin aproximaciones. Este tipo de hamiltoniano se describe en detalle en la Nota 335(1), junto
con la condicién de resonancia magnética nuclear.

En la Nota 335(2) se desarrolla con el conocido método de Landé utilizado en el
efecto andmalo de Zeeman. El resultado de este método es que la Ec. (5) puede expresarse
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y donde el nimero cuantico M se define como:
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El momento angular total es:
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Por lo tanto, la resonancia de espin electronica se describe mediante:
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y la resonancia magnética nuclear mediante:
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Las frecuencias de resonancia de REE y RMN son iguales:
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y ambas se ven afectadas por el descarte de la aproximacién de Dirac

La caracteristica mas importante de ]a RMN y la IRM es el desplazamiento quimico
debido a la densidad de flujo magnético generada por el momento dipolar magnético nuclear:
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donde po es la permeabilidad del vacio. Esta densidad de flujo magnético es equivalente al
potencial vectorial nuclear:

lﬁfu=zﬁ?ﬁnxf‘ (9

En la teoria usual de la RMN, la presencia del potencial vectorial nuclear cambia el momento
lineal electronico po segiin la prescripcion minima:
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de manera que el hamiltoniano habitual:
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donde U es el potencial de Coulomb entre el electron y el micleo. Como se muestra en detalle
en la Nota 335(3), el hamiltoniano de interaccion:



da la energia de interaccion: .
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donde la densidad de corriente es:
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Utilizando la Ec. (2) esta energia de interaccion es:
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y es responsable del desplazamiento quimico. Esto es porque la densidad de flujo magnético
B esta presente, ademas de la densidad de flujo magnético aplicada del espectrometro de
RMN.

Los desplazamientos quimicos de toda clase se ven afectados por la eliminacion de
la aproximacion de Dirac. En el hamiltoniano de clase uno, esta eliminacién de la
aproximacion sin sentido fisico se representa mediante:
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La teoria se desarrolla mas a fondo en las Notas 335(4) y 335(5). En ausencia de
cualquier consideracion del potencial vectorial nuclear, el hamiltoniano riguroso de clase uno
en la base O(3) es:
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donde
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En presencia de un potencial vectorial nuclear An el hamiltoniano se cambia por la
prescripciéon minima y, como se muestra en la Nota 335(4), el hailtoniano de interaccién

deviene:
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donde
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La densidad de flujo magnético nuclear puede definirse como:
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es un momento angular orbital del electron. En presencia el campo magnético extemo B del
espectrometro de RMN, el hamiltoniano de transicion complete es:
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En formato de orbita de espin (Nota 335(4)):
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donde [ es el momento angular de espin del nicleo y L es el momento angular orbital del
electrén. En el dtomo de H hay solamente un electrén y un proton.

En analogia directa con la teoria de orbita de espin habitual de los electrones, los
niveles de energia vienen dados por los valores esperados, como sigue:
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Supongamos ahora que esto puede expresarse como:
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utilizando valores esperados para dar:
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como en documentos inmediatamente precedentes. Aqui, a es la constante de estructura fina
y n el el nimero cuantico principal del atomo de H. Las funciones de onda hidrogénicas se
han utilizado en primera aproximacién como en trabajos anteriores. Por analogia con la teoria
de orbita de espin de los electrones:
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donde a, es el radio de Bohr y donde los niimeros cuénticos se definen mediante la serie de

Clebsch Gordan:
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Para el proton del niicleo del atomo de H:
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En presencia de un campo magnético externo, el hamiltoniano complete es:
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donde la energia de interaccion es:
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La condicion de resonancia de la RMN es:
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de manera que resulta claro que el espectro integro se ve afectado por el factor:
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Este efecto se encuentra dentro del rango de un espectrometro de RMN TF
ordinario.

Finalmente en esta seccion, se muestra que la conocida teoria de interaccion
hiperfina en RMN cambia a un nivel fundacional cuando se elimina la aproximacion de
Dirac.

La estructura hiperfina en RMN se genera por la interaccion del momento dipolar
de espin magnético de un electrdon con el campo magnético nuclear debido al momento
angular de espin 7 del nicleo. En la aproximacién de Dirac, el momento dipolar de espin
magnético de un electron es:
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pero la definicipon rigurosa (ver documentos y notas precedents) es:
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El momento dipolar de espin magnético nuclear es:
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donde g es el gactor g nuclear y mp es la masa del proton del H atémico, donde el nucleo
consiste de un proton. En una teoria completamente rigurosa, mn también debe de corregirse
por la eliminacién de la aproximacién de Dirac, pero en primera aproximacion se utiliza la
definicion (44).
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La densidad de flujo magnético nuclear es:
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por lo tanto, el hamiltoniano de interaccion es:
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y la conocida estructura hiperfina de la RMN se ve modificada por el factor (41).
Habitualmente la teoria se simplifica mediante la alineacion de los dos dipolos de espin con
la fuerte densidad de flujo magnético externa de un espectrometro de RMN, de manera que se
reduce a:
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Por lo tanto, los niveles de energla son los dados en la Nota 335(6):
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y la frecuencia de resonancia de RMN es:
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tal como se calculod en la Nota 335(6).

La eliminacion de la aproximacion de Dirac produce el desplazamiento:
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es el espectro hiperfino, y esto es observable en un espectrometro de RMN TF.

3. Analisis grafico y computacional.

En la Ec.(34), el factor 4 que corrige el valor esperado de la energia de interaccion de RMN
(30) viene dado por
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con la constante de estructura fina a y nimero cuantico principal ». La funciéon
A(n) se ha represemtado grificamente en la Fig. 1 para un valor continuamente extendido de
n. La funcion desciende a 1/2 de una manera hiperbélica. Lo mismo sucede con pA(n) (no
mostrado en la grafica). La correccion para n = | es de aproximadamente 0.2 % para 4 y 0.14
% para VA, respectivamente. Se obtiene la misma correccion para la energia de diferencia

(40), que es la frecuencia de resonancia para RMN. Por lo tanto, se esperaria que todos los
espectros de RMN del hidrégeno debieran de corregirse por esta cantidad.
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Figura 1: Factor de correccion 4 (n ) para el hidrogeno atémico.
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