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Aproximacion Born-Oppenheimer

término constante mientras se

Molécula de H,* resuelve el problema electrénico
: h 7 e’ (4. 4 e 1
B = —e—{Vg + Wh— 555 = + =] +
2m, 2m, dmeg\r, 1p 47ren R
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Molecula AB con un solo electron k. =
2m, dmeg\1r, T3

Desacoplando el movimiento electronico del nuclear
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; : La Molécula H2+
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2m, 2m, dmeg\1r, T3 47meg R
Copyright © 2010 Pearson Education, Inc. \ /

e A
V E/V R grande: H +
La energia potencial H*
de H,* para 2 valores i
distintos de R Vi) ) o

W
\ Eg
Q
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molécula donde se definen los i \
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Bonding

. Bonding

Antibonding

a Hy H, H,
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Moléculas Diatodmicas Homonucleares
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Aplicacion del principio Aufbau
para rellenado de LCAO-MO
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Representaciones de contorno para varios Diagrama CLOA-OM para N,
OM enlazantes y antienlazantes de H,

Moléculas paramagnéticas
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Centro de inversion
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Las Partes por el Todo:
Orden de Enlace, Energia de Enlace y Longitud de Enlace
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Moléculas Bioatdmicas Heteronucleares

Ep = —196 eV ‘,bb - 0'34¢H18 + 0-84¢F2p2
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Esquema CLOA-OM para FH
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