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El propésito de esta tesis es utilizar dos métodos analiticos para la descripciéon vibracional de moléculas, que
incluyen la naturaleza anarménica de los sistemas moleculares tanto en € andlisis del espectro vibracional
como en €l de las intensidades de transicion.Los dos métodos que se presentan tienen una base matemética y
aplicaciones fisicas disimiles. EI modelo SU(2) forma parte de los Ilamad os métodos algebraicos, es puramente
fenomenolgico y hace uso de las técnicas mateméticos de la teoria de grupos. Esta teoria proporciona un
conjunto de procedimientos que se utilizan para el ajuste y la predicciéon del espectro vibracional y para la
obtencién de autoestados del problema. Su metodologia consiste en sustituir la forma de Hamiltoniano
vibracional molecular en el espacio de fases, con modos locales descritos por potenciales anarménicos y
acoplados entre si mediante ciertas interacciones, por un Hamiltoniano expresado en funcién de los generadores
del algebra de SU(2), en € cual es posible reflgjar la simetria discreta de la molécula.En cambio, el formalismo
de los estados localizados en el espacio de configuracién se aplica el andlisis de las transiciones vibracionales y
vibrénicas. El método consiste en la introduccion de una base de autoestados de una variable concreta en €
espacio de coordenadas. Esta base se define por una transformacion ortogonal apropiada a partir de la base
finita de autoestados ligados del Hamiltoniano. Los estados localizados simplifican € célculo de las integrales
de los elementos de matriz de operadores de interés desarrollandolas mediante expresiones analiticas cerradas
con un buen grado de aproximacion.A pesar de las diferencias entre ambos métodos, el modelo SU(2) v
formalismo de los estados localizados pueden aplicarse de forma combinada en € estudio de moléculas
poliatdbmicas. Con € modelo SU(2) se obtiene el espectro de energias y sus autofunciones, a partir de las cuales
y utilizando los estados CL S obtenemos las probabilidades de transicién entre distintos estados. Hemos hecho
hincapié en esta posibilidad, que refuerza las capacidades complementarias de ambos métodos.Mediante estas
nuevas técnicas de célculo, se mejora la aproximacion armonica que haimperado en labibliografia frente al uso
de potenciales anarmoénicos, ademas de proporcionar resultados mas realistas que son vaidos incluso para
estados a altas energias de excitacion.En un intento de resumir brevemente esta tesis puede decirse que este
trabajo se centraen el estudio de procedimientos simples que incluyen la naturaleza anarménica de los sistemas
moleculares, tanto en el andlisis del espectro vibracional como en el de las intensidades de transicion
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