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Aproximación de campo medio en moléculas diatómicas: Determinación de potenciales interatómicos.

 La descripción de los modos vibracionales y
rotacionales de las moléculas diatómicas viene determinada por el
promedio de la estructura electrónica de los átomos que las
constituyen y no por los detalles de la misma. Es habitual
parametrizar el potencial de interacción entre los dos núcleos de la
molécula y describir las vibraciones en términos de los estados
excitados de dicho potencial (por ejemplo el potencial de Morse). Este
potencial medio depende, evidentemente, de la distribución de los
electrones en cada uno de los átomos, que se debe modificar en función
de la distancia relativa entre los mismos.

El trabajo pretende obtener el potencial promedio para estas moléculas
diatómicas utilizando la aproximación de potencial efectivo óptimo
para describir el movimiento de los electrones en el sistema de los
dos núcleos en función de la distancia. La solución del problema en
estos términos permite obtener el potencial interatómicos
microscópicamente y además estudiar el proceso de formación de la
molécula.

Estudio de casos, teóricos o prácticos, relacionados con la temática del grado, a partir de material ya disponible en los Centros.
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