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Título del Trabajo: Potencial de interacción entre los núcleos en  moléculas diatómicas: Determinación 

microscópica con el potencial efectivo óptimo. 
 

Tipología del Trabajo:                 
(Segun punto 3 de las 
Directrices del TFG 
aprobadas por Comisión 
Docente el 10/12/14) 

   
( Marcar 
con X) 

1. Revisión bibliográfica  4. Elaboración de nuevas prácticas de 
laboratorio 

 

2. Estudio de casos teórico-prácticos X 5. Elaboración de un proyecto  
3. Trabajos experimentales  6. Trabajo relacionado con prácticas externas  

 

 
 
Breve descripción del trabajo: 
 
Los estados vibracionales de una molécula dependen de la interacción entre los núcleos de los átomos que la constituyen y 
de la distribución de los electrones en torno a los mismos. La distribución de los electrones en la molécula viene determinada 
por el estado electrónico en que dicha molécula se encuentra y su determinación exige la solución de la ecuación de 
Schrödinger para el movimiento de los electrones, que en primera aproximación debe incluir la interacción electrostática de 
los electrones con la carga de los núcleos de la molécula y la repulsión electrostática entre los mismos. La distribución 
espacial de los núcleos y la distancia entre los mismos entran como 'parámetros' externos en la ecuación de Schrödinger y en 
las energías y vectores propios de la misma. La aplicación del principio variacional permiten establecer en cada caso la 
distribución geométrica y las distancias de equilibrio. En moléculas diatómicas, la distribución geométrica es única y sólo se 
tiene un parámetro libre, la distancia entre los núcleos, R, en la ecuación de Schrödinger. En este caso el potencial entre los 
núcleos se obtiene resolviendo la ecuación de autovalores para distintos valores de R y el potencial no es más que el valor de 
la energía del estado electrónico que se considera como función de R. Si se describen los estados de la molécula como 
mezcla de configuraciones, es evidente que es necesario incluir entre las mismas tanto las dominantes en torno a la distancia 
de equilibrio de la molécula como las que domina a grandes y cortas distancias, para que lograr un comportamiento 
razonable de la energía del estado con R. 
 
  En el trabajo se propone abordar el estudio del estado fundamental de las moléculas diatómicas en un marco 
multiconfiguracional para  describir adecuadamente todo el rango de valores de R que permitan  aproximar el potencial 
entre los núcleos. Se propone utilizar la  aproximación de partícula independiente conocida como aproximación de campo 
medio óptimo parametrizado desarrollada para  el estudio de los estados estacionarios de átomos y que se ha mostrado 
como una alternativa sencilla y eficiente al Hartree-Fock. 
 
 
Objetivos planteados: 
 
Extensión del método del potencial efectivo óptimo multiconfiguracional a moléculas diatómicas. 
Estudio de propiedades del estado fundamental de moléculas diatómicas homonucleares y heteronucleares. 
 
Metodología: 
 
Estudio bibliográfico. 
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Utilización de programas básicos para el cálculo de las cantidades a determinar. 
Análisis de los resultados teóricos y comparación con casos reales. 
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