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ASIGNATURAS CORRELATIVAS:

I, Fuic

El problema electrénico en las moldculas. Discusidn detallada
de la aproximecién de Borme=Oppenheimer. Los principios de las
soluciones del problema de autovalores. La eleccidn de funcio-
nes aproximantes, 51 prineipio de la exclusidn de Pauli.

Spin orbitales y orbitales espaciasles. Productos de Hartree.
Determivantes de Slater. La sproximacidn de Hartree-Fock.
Llementos de la base de funciones. Zjemplos: la moldcula de
hidrdgeno en el nivel de base minima. Determinantes de estados
excitados. Forma de la funcidn de onda exacta. Emergfa de cow
rrelacién y nocidn de interaccidn de configuraciones.

OP SRADORE

. LN TOS D j A E i &
tegrales ¥ bi=electronicasy notacion, ejemplos de los
elementos de matriz de H_ en base minima. Reglas generales para
elementos de matrisz, su iunooﬁn. Transicién de orbitales de
spin a orbitales espaciales. Integrales de Coulomb y de intercambio
Interpretacidn seudo-cldsica de la snergfa determinantal . -
Segunda cuentificacidn. Operadores de creacidn y aniquilacidn
¥ sus relaciones de anticonmutacidn. Operadores de segunda cuan—
tificacién y sue elementos de mairis. Configuraciones spineadape
tadas., Operadores de spin. Determinantes restrictos y configu-
raciones spin-adaptadas. Determinantes irrestrictos.
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Operadores de Coulomdb y de intercamvioc. Zl operador de rockes
seuaciones de Hartree~Focky su deduccidn. 51 principio varias
cionale. Variscién funcional. ©1 problema variscional lineal.
Minimizacidn de la energfa ascciada a un determinante de Slater,
Las ecuaciones candnicas de Hartree-iock. Interpretacidn de las
soluclones de las ecuacionos de Hartree=Fock. Energfes orbita-

les y teorema de Koopman. Teorema de Brillouin. £1 hamilto=
nianc de Hartree-focke.

DE R a

ustados de Hartree-Fock de capa cerrada. Spin-orbitales res-—
 trictos. La base de funciones. La aproximacids LCAO. “cuaciones
de Zoothaan-Hall. La densidad de carga. Expresidn para la
matriz de Focke Ortogonalisacion de la base. £l procedimiento

del campo autoconsistente. Valores esperados. Tipos de analisis
poblacionales.

BASES DS 5 MO LA LTA

Introduccidn. Las bases de funcicnes gaussianas. Contracciones
gaussianas., Las bases minimas. 5jemplos: la pase 5T0-3G. ijemplos:
la molécula de hidrégenc en la base 5TC-3G. Las bases de calidad
doble seta. La base 4=31lG. Las bases polarizadas. Sjemploa:

G=3l 0* y 6=31 0** , Ljemplos de céalculos eon funciones de onda
de capa cerreda. Energfas totales. Potenciales de ionizacidn.
Geometrfas de equilibrio. Andlisis poblacionales. Cargas y
momentos dipolares.

D5 Lowll 555 :
Spinegrbitales irrestrictos.dartree-i'ock de capa abierta. Intro-
duccidn de la base. Las eouaciones de Pople-Nesbet. Matriz den=
sidad irrestricta. Densidad de spin. Sxpresidn de la matris de
Pooke Solucidn de las ecuaciones SCF irrestriotas. Ljemplos

ilustrativos. 51 problema de la disociacidn y su solucidn irres-
tricta.

51 métode quasi-abeinitio PRDDO. Los métodos semi-empiricos de
Hiickel y Hiickel extendido. Los métodos semi-empfiricos autocon=
sistentes con la aproximacidn 4DO. Los niveles de aproximacidn
CHDO, INDO y EHDDO. Sue versiones parameirizaedes. Sus aplicaciones.
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