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Ilustración 2: clúster de Al13
- con los átomos superficiales en rosa y el átomo central de aluminio en verde. 
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Ilustración 3: superficie de energía potencial vs posición de los núcleos 
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Ilustración 4: estado electrónico fundamental y excitado 
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Ilustración 5: energías de rotación y vibración 
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Ilustración 6: absorción de energía para la excitación 



17 

 

 

Ilustración 7: diferencia entre excitaciones monoelectrónicas y excitaciones colectivas en el clúster de Al13
- 
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X r d (Al-Al s) d (Al-X c)

Al 1,43 2,80 2,67

Be 1,12 2,72 2,59

Mg 1,60 2,84 2,70
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Estado ΔE (f) Δq τ Estado ΔE (f) Δq τ

11Hu 1,97 0,17 1,96 11Hu 1,44 0,41 1,95

11Gu 1,98 0,16 2,25 11Gu 1,46 0,42 2,04

21Hu 2,03 0,00 2,45 11T1u 1,63(0,0337) 0,31 3,42

11T1u 2,04(0,0144) 0,12 3,62 11T2u 1,71 0,25 3,37

11T2u 2,05 0,00 3,79 21Hu 1,79 -0,02 2,25

31Hu 2,06 0,01 2,44 31Hu 1,81 -0,02 2,35

21Gu 2,07 0,08 2,60 21Gu 1,81 -0,02 2,13

21T2u 2,15 0,04 3,33 21T2u 1,92 0,00 3,48

41Hu 2,18 0,02 2,00 21T1u 2,07(0,0023) 0,02 3,89

31Gu 2,18 0,00 2,06 41Hu 2,23 -0,02 1,87

21T1u 2,29(0,0136) 0,00 4,19 31Gu 2,24 -0,02 2,06

31T2u 2,86 0,04 5,05 31T2u 2,73 0,09 5,55

31T1u 2,94(0,1276) 0,01 6,42 31T1u 2,83(0,0636) 0,01 5,68

(Be@Al12)
2- (Mg@Al12)

2-
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X d (X-Al s) d (Al-Al c) d (X-Al c) d (Al-Al s)

Al 2,81 - 2,67 -

Be 2,53 2,63 2,38 2,82

Mg 2,96 2,67 2,90 2,82
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τ

 

 

Estado ΔE (f) Δq(Al-c) Δq(Be) τ Estado ΔE (f) Δq(Al-c) Δq(Mg) τ

1
1(E1) 1,48(0,0001) 0,07 0,28 1,02 1

1(E2) 1,48 0,03 0,33 1,06

1
1(E2) 1,50 0,07 0,02 1,01 1

1(E1) 1,50(0,0006) 0,03 0,30 2,01

1
1(A2) 1,61 -0,01 0,12 2,00 2

1(E2) 1,51 -0,01 0,12 1,99

2
1(E2) 1,65 -0,01 0,12 2,03 3

1(E2) 1,63 -0,01 0,12 1,05

2
1(A2) 1,67 -0,01 0,12 2,01 1

1(A2) 1,65 -0,02 0,10 2,00

1
1(A1) 1,67(0,0001) -0,01 0,08 2,01 4

1(E2) 1,69 -0,02 0,10 2,13

3
1(E2) 1,68 -0,01 0,08 2,31 2

1(E1) 1,74(0,0009) -0,01 0,05 1,53

4
1(E2) 1,69 -0,01 0,08 2,33 2

1(A2) 1,77 -0,01 0,00 2,02

5
1(E2) 1,73 -0,01 0,04 2,03 1

1(A1) 1,77(0,0051) -0,01 0,00 3,46

6
1(E2) 1,74 -0,01 0,00 2,12 3

1(A2) 1,80 0,11 0,02 1,34

3
1(A2) 1,75 -0,01 -0,01 2,02 3

1(E1) 1,82(0,0066) 0,12 0,00 2,66

2
1(A1) 1,78(0,0062) 0,00 -0,03 3,28 2

1(A1) 1,88(0,0078) 0,12 0,00 3,50

2
1(E1) 1,84(0,0110) 0,00 -0,02 2,43 4

1(E1) 1,91(0,0001) -0,01 -0,02 2,50

3
1(A1) 1,85(0,0110) 0,01 -0,04 2,00 3

1(A1) 1,94(0,0002) 0,01 -0,03 2,02

4
1(A2) 1,90 0,01 -0,04 2,01 4

1(A2) 1,94 0,01 -0,03 2,05

7
1(E2) 1,92 0,10 0,04 2,14 5

1(E1) 1,96(0,0157) 0,15 0,01 2,69

3
1(E1) 1,96(0,0002) 0,11 0,02 2,38 4

1(A1) 2,00(0,0027) 0,03 -0,18 1,33

8
1(E2) 1,97 0,15 -0,01 2,02 5

1(E2) 2,02 0,00 0,00 2,23

9
1(E2) 2,04 0,15 -0,04 2,98 5

1(A2) 2,07 0,06 -0,02 2,22

4
1(E1) 2,08(0,0015) 0,07 -0,03 2,74 6

1(E2) 2,11 0,06 -0,02 2,92

4
1(A1) 2,09(0,0002) -0,01 0,00 2,42 6

1(A2) 2,14 -0,02 -0,07 2,23

5
1(E1) 2,10(0,0006) 0,05 -0,03 2,07 5

1(A1) 2,16(0,0001) 0,01 -0,11 4,22

5
1(A2) 2,11 -0,01 -0,03 2,01 6

1(E1) 2,17(0,0017) 0,01 -0,15 3,00

6
1(E1) 2,39(0,0085) -0,01 -0,03 1,11 7

1(E2) 2,18 -0,02 -0,47 2,60

10
1(E2) 2,42 -0,03 -0,40 1,01 7

1(E1) 2,26(0,0003) 0,13 -0,40 2,90

5
1(A1) 2,54(0,0058) -0,03 -0,40 1,57 8

1(E2) 2,35 0,01 -0,24 1,11

6
1(A1) 2,56(0,0006) 0,13 -0,36 1,82 6

1(A1) 2,47(0,1947) 0,01 -0,24 1,74

11
1(E2) 2,60 0,13 -0,36 2,79 9

1(E2) 2,76 0,04 0,22 5,01

7
1(A1) 2,77(0,0655) 0,00 -0,28 3,07 81(E1) 2,78(0,0468) 0,03 -0,02 5,95

7
1(E1) 2,86(0,1202) 0,04 -0,09 6,10 7

1(A1) 2,79(0,0704) -0,02 0,00 5,88

8
1(A1) 2,87(0,03) 0,04 -0,09 3,82

8
1(E1) 2,89(0,0001) 0,04 -0,03 2,69

-
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