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Resumen de Proyecto:

En este proyecto desarrollaremos un modelo para la descripcion del continuo de dos electrones
emitidos desde una molécula, luego de la absorcién de un fotén. Como estados iniciales se
consideraran combinaciones separables de orbitales de representados desde un Unico centro,
provenientes del método de campo autoconsistente multiconfiguracional (orbitales de Moccia). Para la
descripcion de los estados del continuo se considerara la funcion de scattering estacionaria que
describe en forma exacta la correlacion electrénica, y la interaccidon con el remanente de molécula
cargada en una aproximacion de potencial central. La orientacién y estructura molecular seran
consideradas através del estado inicial, realizandose luego la estadistica correspondiente en la
orientacion molecular la comparacion de la seccion eficaz diferencial tedrica con la experimental. Los
datos que se generen de esta metodologia seran comparados con resultados experimentales en agua
de inminente publicacién, pudiendo extenderse en forma inmediata al tratamiento de otras moléculas
tales como NH3, NH4, SiH4, H2S o Hcl, entre otras.

Palabras Claves : 1- ionizacion de agua 2- doble fotoionizacién 3- ionizacién molecular

Titulo (Inglés): Double photoionization of molecular targets: the exact description of the electronic
correlation

Resumen de Proyecto (inglés):
We will develop a model the continuum of two electrons after single photon absorption from molecular
targets. As the initial states we will consider the independent electron model composed by products of
Moccia orbitals, obtained by Multi-configurational self-consistent field method, while the evolution of the
two electrons in presence of the charged molecule fragment will be described by the scattering wave
function, evaluated by the Generalized Sturmian Method. The geometry and orientation of the molecule

will be considered in the initial state, and a spherical average of the potential will be performed for the
final state. Finally we will perform the average of the cross sections in order to compare with
experiments. We will consider the water molecule first to compare with recent experimental results, and
extend the calculation to other systems molecular systems like NH3, NH4, SiH4, H2S or Hcl.

Palabras Claves : 1- water ionization 2- double photoionization 3- molecular ionization
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