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Resumen: La relación de Lorentz-Lorenz es una ecuación fundamental en óptica que relaciona las propiedades dieléctricas de 

un medio con su polarización, aunque su formulación clásica presenta limitaciones para describir sistemas no ideales. Frente a las 
extensiones basadas en la expansión del virial, este trabajo propone una generalización que incorpora la geometría molecular 
mediante un parámetro de forma relacionado con la esfericidad de las moléculas. Para ello, se estudia la relación entre el factor de 
forma y la geometría molecular, requiriéndose una determinación precisa del volumen y la superficie molecular. Mientras que el 
volumen se obtiene mediante integración, la superficie se calcula mediante el algoritmo convex hull, que permite aproximar la 
geometría molecular y reducir la dependencia del resultado respecto al mallado. Estos métodos permiten establecer una extensión de 
la relación de Lorentz-Lorenz basada en la geometría molecular y alternativa al uso de coeficientes del virial.

Introducción: 
La ecuación de Lorentz-Lorenz expandida se conoce 
tradicionalmente por la siguiente relación:

𝑛2 − 1

𝑛2 + 2
= 𝐴𝑟 ⋅ 𝜌 + 𝐵𝑅 ⋅ 𝜌
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Sin embargo en [1] se propuso un nuevo parámetro llamado 
“Shape Factor” (𝜏), que la reduce en lo siguiente:

𝑛2 − 1

3(𝑛2𝜖0𝜏 − 𝜖0𝜏 + 1)
= 𝐴𝑅 ⋅ 𝜌

Relación con “Shape Factor”: 
El shape factor de estas moléculas se obtiene a través de los 
coeficientes del virial [1]. 
La relación entre la geometría molecular y el “Shape
Factor” se busca a través de la Asfericidad molecular 
definida como (donde V es el volumen molecular y S es la 
superficie) [3]:

Φ =
𝜋 ⋅ 6 ⋅ 𝑉 2 1/3

𝑆
Debido a la alta esfericidad de los Gases Nobles no es 
posible obtener un resultado definitivo para ellos.
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Obtención Geometría Molecular: 
• Las siguientes moléculas fueron estudiadas:

 N2, H2, O2, CO2, N2O, Ar, He y Ne.
• La geometría molecular mediante la teoría de 

funcionales de densidad (DFT). 
 Cada funcional puede resultar en resultados 

distintos [2].
• Funcionales Utilizados:

 LDA, GGA, Funcionales híbridos y Hartree-Fock.

Conclusiones: 
• Uso de extensión de Lorentz-Lorenz para describir las no 

idealidades del modelo.
• Relación entre el “Shape Factor” con la geometría 

molecular.
• Definición de Asfericidad Molecular.
• Corrección geométrica explica una parte significativa del 

comportamiento no ideal observado en el índice de 
refracción.


