ION MOLECULAR HeH2*

Buscamos una solucion aproximada ¥'; para el estado fundamental como una combinacion lineal de
orbitales atdmicos @, (dtomo He) y ¢, (d&tomo H)

X
0 = fﬁe—m
’Xb _
Pa = ?e XbTh

en la aproximacion de Born-Oppenheimer, el hamiltoniano electronico de la molécula es:

A= T+I7?l+177’=—%A—é—é

Wi = Cat Qait+ Co1 O

Donde @; son OA de tipo s

Que son los operadores de nergia cinética del electron y los operadores de energia potencial de
interaccion electron-nucleo a (6 b), respectivamente. Se denotara R como la distancia entre los
nucleos.

1. ConZ.=2,7Zv=1,8 =2, & =1, optimizar la funciéon de onda del estado fundamental de
HeH?" en funcion de R.

2. Trazar la curva de energia total en funcion de R

3. Para R =2 u.a. optimizar &, &, para obtener el mejor orbital molecular posible para el estado
fundamental.

lle'todo variacional:

minimizando:




Para aplicar el método variacional las integrales necesarias son:

integrales necesarias:

los elementos de matriz del




La aplicacion del método conduce a dos estados moleculares:
Wi = cat @a+t Co1 @p de energia E; (estado fundamental) y
W) = ca2 @at Ch2 @p de energia E, (primer estado excitado)

La siguiente figura muestra la energia total molecular (E; + Z, Zv/R) y (E2 + Za Zv/R) en funciéon de R,
asi como la solucion exacta, que si presenta un minimo para y», R = 4 u.a. (las otras no, son
disociativas)

2. Para R =2 u.a., la optimizacion de &, (p1sHe)y de &, (@isu) conduce a & =2.024 y &, =1.602y a
una energia total del estado base E = -1.505 u.a. Con los valores iniciales &, =2 y &, = 1, se tenia E = -
1.502 u.a. El valor 6ptimo obtenido es superior a Zi/n (efecto anti-pantalla, debido a la presencia del
otro nucleo que abate la energia del o.a. ;.



