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Breve descripcion del trabajo:

El objetivo de este trabajo es resolver analiticamente la ecuacion de Schrodinger electronica para el estado
fundamental de la molécula H> *. Para ello, se usara la aproximacion adiabatica de Born-Oppenheimer, que
separa el movimiento electronico del nuclear. La solucion exacta de la ecuacion de Schrodinger electronica
se obtendra utilizando coordenadas esferoidales prolatas. El conocer la solucion exacta del problema del i6n
molecular H, * nos permite comprobar la validez de los métodos aproximados de resolucion de la ecuacion de
Schrodinger que se utilizan para el estudio de sistemas mas complejos. La aproximacion que se usa mas
frecuentemente en el estudio de sistemas moleculares con mas electrones consiste en describir la funcion de
onda electronica (orbitales moleculares) mediante una combinacion lineal de los orbitales atomicos,
centrados en sus respectivos nucleos. Los coeficientes de esta combinacion se optimizan utilizando el método
variacional de Rayleigh-Ritz. En este trabajo se compararan los resultados exactos con aquéllos que
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proporciona dicho método variacional.

Objetivos planteados:

M

Metodologia:

Se hara uso de Mathematica y también de algunos métodos numéricos para llevar a cabo la resolucion de
algunas integrales. También se usara un codigo en FORTRAN o PYTHON para llevar a cabo los cdlculos

Formulacion general del problema.
Estudio de la aproximacioén de Born-Oppenheimer para la molécula de H, * .
Solucion exacta del problema electronico.
Solucién del método variacional.

Resultados y comparacion con datos experimentales.

analiticos, y obtener determinadas expresiones de forma mas sencilla.
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