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● Ecuación de energía de rotación - vibración con número cuántico de vibración ( )
y número cuántico de rotación (J).

● Ecuación de la función de onda radial normalizada.

Soluciones de la ecuación radial de Schrödinger 
utilizando el potencial central mejorado de 

Pöschl-Teller aplicadas a moléculas diatómicas

Jia et al. (2017) propusieron el potencial central mejorado de Pöschl-Teller (1), el
cual es una reparametrización del segundo potencial de Pöschl-Teller, cuya
ecuación depende de los parámetros moleculares reales de las moléculas
diatómicas.

Parámetros del potencial:

,
Objetivos: Determinar la ecuación de energía rotacional-vibracional y función de
onda radial normalizada del potencial central mejorado de Pöschl-Teller. Además,
calcular los niveles de energía de rotación-vibración y funciones de onda radiales

de las moléculas diatómicas O2
+ ( ), N2

+ ( ) y Cl2 ( ) .

● La ecuación radial de Schrödinger con el potencial central mejorado de Pöschl-
Teller.

● Se utilizó primero la aproximación de Pekeris (Pekeris, 1934) para expresar el
término centrífugo del potencial efectivo por una expresión la cual es de la
misma forma que el potencial central mejorado de Pöschl-Teller. Esta fue
obtenida por Eyube et al. (2021).

donde

● Sustituimos (3) en (2), se obtiene:

● El método de Nikiforov-Uvarov es usada para resolver la ecuación diferencial se
segundo orden de tipo hipergeométrica (Nikiforov & Uvarov, 1988).
A la ecuación (4) se aplicó una transformación de coordenadas (s= tanh2 𝛂(r- r0))
para reducir a una ecuación diferencial de segundo orden de tipo
hipergeométrica generalizada (5).

donde

● En las gráficas de energía de rotación-vibración para las moléculas se observó que
llega a un máximo valor de energía y luego decrecen, dando lugar a niveles de
energía degenerados.

● Las distancias internucleares aumentan a medida que aumenta el número cuántico
rotacional (J). Debido a que J está asociado al término centrífugo o llamado
potencial repulsivo, haciendo que se separen más los dos átomos que conforman
las moléculas diatómicas.
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Distancias internucleares (Ångström)
mínimas y máximas que puede tomar
las molécula, estas fueron obtenidas
utilizando las gráficas de densidad de
probabilidad radial (|r R(r)|2).
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