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DEPARTAMENTO: de Písica | E 

ASIGNATURA: Teoría de Crbitales Noleouleres. Fundamentación y E 
“Enlicaciones : 

CARRIRA/S: (5. Písicas - Doctorado ORIENTACION: 

  

PLAN 

CARACTER: Optativo 

DURACION DE LA MATERIA: 2 (un) cuatrirestre 2 

HORAS IE CLASE: a) Teóricas .«A+...«hs. b) Problemas .2...hs 

c) Laboratorio .+...hse d)Seminarios +....bs 

0) Totales:.2.+.hs. 

ASIGNATURAS CORRELATIVAS 

Bl problema del st 
mucleare Frelipinares matemáticos. Soluciones de la ecuación de 
para estados estacionariome +rincipios que rígen las soluciones 

. Madas del problema de autovalores. la elección de funciones apr 
Fropiedades de la función uni-determinantalo 

iso np tentes El problema de la clección 
e. de la ca Daducoión de las ecuaciones de Hartree-PockH 

para sistemas de-capa cerradas Jistenes de cara abiertas mbr 
dos de sistemas de capa cerradas Flenteo del problema de inte: 
configuraciones» 
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Ry le rbolrctinges e a des heteros EE las 
perturbacionss magnéticas. 51 método SOS (suma sobre estados). 

  

El método -_CEF(de Hartree-=Fook acoplado). El problema de la correlación 
espacialz teoría de perturbaciones de Brueckner y CGolástore . 

    

ción de Delnidla gor. as fermiónicos y segunda cuantificación. 
El hsmiltoniano de interacción electrónica. Funciores de Green de los 
tiempose Representación espectrale 31 propagador electrónicos La apro= 

agadore p ca qular teóricas Punciones de Green de la eoua= 

ximación de Hartree-=Pocie Neduceión del on:rador de Fock a partir de una 
expansión en momentos y del método variscionele Propiedades de estabá= 
lidad de la función de Hartree="ocke ousciones de Hartree="oo0k 200pla= 
dase l propagador de polarización y su arrorimación autoconsintente. 
Expresiones pera el cálculo de constantes de accplamiento indirecto spin= 
sin nuclear en estas aproximacionese Pormalismo de super=operadorese 

     

tos Stark y de campo de reacoiéóng interaccion: s de dispersión. lecanismos 
de las interacciones soluto-solvente que afectan las constantes de aco= 
Planiento spin=spin nucleares Tendencias experimentales observadas en las 
constantes de corto y de largo alcances ¡odelos teó:icos sobre las 
interacciones soluto-solventes del campo de reacción + Cnsagers del 
racimo (oubíc olosest packed cluster nodel)z y del solvatén de Xloprane 

  

poi el ado y la poa de oli Cálculo de las cons» 
tantes de apantallamiento por medio de la teoría de crbitales mole cula= 
Tes. Jepondencia de "medida" de los resultadoss Distintas ajroximacio» 
resi el método de Poplez la formulación de Ramseyz empleo del método de 
Zartree="ock acoplados teoría de perturbaciones finitas; energía de oxci= 
tacién promedio 3 el uso de bases formadas por orbitales atómicas invarian= 
tes de medida (CI40). 
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Vodern Theorctical Chomistryy editado por Henry Fe chaefer 111, 
volúmenes 3y 4, editado por Usñe Segaly vols 7 y 8, "lenum, Yueva Yorky 
19770 
MUETILy JeNo y HANICITy dede "Semi-empirical self-consistent-=field moleou= 
lar orbitel theory af molecules", Wiley, londres (1972)e 

% 

DGMARy VeJoSoy "The molecular orbital theory of organic chemistry" XoCram= 
Hill, Nueva Yorky 1969: 
POPIES Jebe y BUVENIDOEy Loles "Approximate Volecular orbital a sE 

NoCraw-111, Nueva Yor, 19 Po As 
¿INDBOROs Je y OUEN, Ye "Propagatocs in quantum chemistry" £cademio he 
19730 > 
Topics in Carbon 13 NR gpeotroscopy, editado por .De Bilisy Ne A 
Ditohfields Vole 1 pelo, iloy 19%» E A 
Artículos originales de revistas especializadas | 
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