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Breve descripcion del trabajo:

En las moléculas la pérdida de la simetria esférica complica la aproximacion teorvica de las mismas. Las simetrias de las
moléculas mas sencillas permiten aun una sistematizacion en la organizacion de los estados estacionarios de las mismas. La
construccion de dichos estados estacionarios se realiza en una aproximacion de particula independiente, que puede
construirse con distintas hipotesis de partida, por ejemplo, combinando los orbitales de los atomos que constituyen la
molécula de manera que se adapten a las simetrias de la misma, o bien construyendo directamente los orbitales mono
particulares resolviendo la correspondiente ecuacion para una particula sometida a las interacciones presentes en la
molécula (electrostaticas en primera aproximacion,).

La aproximacion de particula independientes optima se conoce como método de Hartree-Fock, aunque la resolucion de las
ecuaciones integro diferenciales que genera es engorrosa en general y muy complicada si se desea incluir mezcla de
configuraciones. La mas sencilla de las aproximaciones de particula independiente es utilizar los estados mono particulares
que se obtienen para una particula bajo la accion del potencial generado por los nucleos dispuestos en unas determinadas
posiciones susceptibles de cambiar, buscando el minimo de energia de la molécula en el estado que se considere. En esta
aproximacion se desprecian los efectos de apantallamiento de los electrones en la interaccion con la carga de los nucleos. Se
propone estudiar la aproximacion denominada de potencial efectivo optimo, que se ha mostrado muy eficiente en la
aproximacion de los estados estacionarios de los atomos, para la aproximacion de los estados ligados de las moléculas. Esta
aproximacion es similar a la descrita anteriormente, sin embargo, en su primera aproximacion incluye, en forma
promediada y auto consistente, el apantallamiento que los electrones ejercen sobre el campo electrostdtico creado por los
nuicleos atomicos.

En este trabajo se pretende centrar el estudio sobre los estados fundamentales de moléculas diatomicas homonucleares y
heteronucleares, buscando determinar las propiedades bdsicas de las mismas.

Objetivos planteados:

Extension del método del potencial efectivo optimo a moléculas diatomicas.
Estudio de propiedades del estado fundamental de moléculas diatomicas homonucleares y heteronucleares.

Metodologia:

Estudio bibliogrdfico.
Utilizacion de programas basicos para el cdlculo de las cantidades a determinar.
Andlisis de los resultados teoricos y comparacion con casos reales.
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