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En la presente tesis doctoral se da un estudio tedrico detallado de los efectos vibrénicos en colisiones i6n-
molécula, aplicandolo a dos sistemas particulares en estudio: H+ + H2, y N5+ + H2.Del sistema H+ + H2 se
hace un desarrollo close-coupling vibrénico, introduciendo una base vibracional completa, con estados tanto
ligados como del continuo de disociacion. Este sistema se estudia dindmicamente en régimen cuantico,
aplicando la aproximacion rotacional 10SA, y en semiclasico, mediante el método iconal.La riqueza del
tratamiento hace que se pueda cubrir un muy amplio rango de energias de impacto, entre 20 eV/amu y 10 keV
/amu.La mayor dificultad del sistema H+ + H2 es la presencia de una interseccion cénica entre las dos primeras
superficies de energia potencial. Para su tratamiento se ha desarrollado un método de regularizacion.En € caso
de la colisién N5+ + H2 se introducen una gran cantidad de estados electrénicos en la base, ya que tanto los
procesos de captura sencilla (SEC) como de doble captura autoionizante (ADC) son relevantes, o que hace
inviable un tratamiento vibrénico completo, luego este sistema es tratado en términos de la aproximacién stbita
vibracional en el rango de energias de impacto en que ésta es aplicable, entre 0.1 y 10 keV/amu.Este sistema
tiene por dificultades adicionales el presentar los estados de interés en la colision por encima del limite de
ionizacion, con lo que es preciso una técnica de blogue-diagonalizacion para poder ser obtenidas sus funciones
de onda mediante un célculo variacional. Ademés las superficies de energia potencial presentan sucesiones de
cruces evitados estrechos, en los cuales se ha implementado una técnica de seguimiento de signos y
diabatizacion.Por Ultimo se muestran los resultados de las secciones eficaces calculadas para cada reaccién
comparadas con los datos experimentales y calculos previos presentes en la bibliografia. Gracias a tratamiento
vibrénico se pueden dar por primera vez resultados de secciones eficaces disociativas y espectros de
disociacién
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