Fundamentos de Quimica Teorica

SOLUCION VARIACIONAL DEL ATOMO
BIELECTRONICO

Tomemos la funcidn espacial (de la que depende la energia del
sistema) obtenida con el modelo de las particulas independientes:
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y consideremos la carga efectiva Zgst COMo el parametro con
respecto al cual se minimizara la energia.

Entonces:
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donde se pueden calcular por separado los valores con cada
operador y se convierte en:
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Si se minimiza con respecto a Ze Se llega a que:
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que sustituido en la expresion de la energia arroja:
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Recordemos que:
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y esta aproximacion del método de las variaciones da:
E[ 4= -2.848 Hartrees

que es muy parecido al valor experimental.
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