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Breve descripción del trabajo: 
En este trabajo se pretende abordar el cálculo del espectro de energía de la molécula de hidrógeno mediante técnicas Monte 
Carlo. Este trabajo es complementario de la asignatura “Física atómica y molecular”. 
 
Objetivos planteados: 
-Estudio de la molécula de hidrógeno: aproximación de Born-Oppenheimer 
-Estudio de las técnicas de integración Monte Carlo 
-Cálculo del espectro de energía de la molécula de hidrógeno 
-Aplicación para funciones de onda de prueba con uno o dos parámetros variacionales 
 
Metodología: 
Se estudiará en primer lugar la molécula de hidrógeno, analizando su hamiltoniano y formulando la aproximación de Born-
Oppenheimer para describir su dinámica. Simultáneamente se estudiarán las técnicas de integración Monte Carlo necesarias 
para resolver el problema del cálculo del espectro de energías correspondiente al hamiltoniano analizado en el marco del 
método variacional. Se particularizarán las técnicas de cálculo para los casos de funciones de onda de prueba con uno (la 
separación entre los dos núcleos de hidrógeno) y dos (el anterior y la longitud característica de la función de onda 
electrónica) parámetros variacionales. 
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