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Capitulo 3

Problemas - 3

Problema 3.1.

Obtener la expresion de la energia y de las funciones propias normalizadas del es-
tado fundamental y del primer estado excitado del sistema H;", aplicando el método
variacional a la funcién de prueba:

U= Ca¢1sa + Cb¢1sb

. _ |k —krq _ /K _—k
tal que: P15, =/ e Prs, =/ = e

y sabiendo que:
1. Las funciones ¢, y ¢15, estan normalizadas.
2. Sgp=e M1+ kR+ 3k*R* >0

3. H(ia = le — k= % + 6—2k,’R(k, + R_l)

2
4. Ho = —3k*Sqy + k(k — 2)(1 + kR)e ™

Representar el valor de la energia para los dos estados, a las distancias internu-
cleares (R) de 1.0, 1.5, 2.0, 2.5, 3.0 y 8.0 u.a, sabiendo que (‘gg)R =k—124,
siendo W la energia del estado electronico fundamental, y considerando este valor
del parametro k para toda curva de energia potencial.

Calcular la energia de disociacién en u.a., eV y Kcal/mol, considerando que la
distancia de equilibrio es 2.0 u.a. y que se encuentra disociado a 8.0 u.a..
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