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UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES
FACULTAD D3 CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES

DEPARTAKENTO : de Fisica
ASIGNATURA; ASTRUCTURA DE LA MATHERIA ATOMOS Y MOLACULAS
CARRERA/S: Doctorado
ORIENTACION ¢
PLAN:
CARACTER: Optativo
DURACION DE LA MATZRIA:; 1l(un) cuatrimestre
HORAS Di CLASE: a) Teéricas.....?..... hae D) Problemass..ss5seoees HB.
c) Laboratoriceceeeess hs, d) Seminarioeseceses.o hs,

6‘) IJ.‘Ob&l‘CS.-----?--.a hs,

I — Punciones de onda de muchos electrones

Bl problema clsctrdnico en las moldculas., Unidades atomicas. Aproximacidn
de Born=Oppenheimer, 51 principio de exclusiin da Pauli., Spin orbitulszs

y orbitales espaciales, Productos de Hartree, Dotorminantes de ilater.

La aproximacion de Hartree-~Fock. BElemantos dz la base de funciones, “jemplo:
la molécula do H_ en el nivel de base minima, 2stados excitados. .nerzia

Qq
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de correlacion e Interaccion de Configuracicnas,

II - Operadores y elementos de matriz en el probloma melecular

Integrales mono y bi-slectrénicas. Notacidn, sjsmplo: molécula de I en
base minima, Reglas generales para elementos de matriz : su deduccion.
Pransicidn da orbitales de apin a orbitales espaciales, Integrales de
Coulomb y de intercambio., Interpretacidn seudo=-clasica de la energia de-
terminantal, Segunda cuantificacion.

Operadores de creacidn y de aniguilacidn, lelaciones de anticonmtacion.
Operadores en segunda cuantificacidn: elementos de matriz. Configuraciones
spin-adaptadas: operadores de spin,- letermincntos irrestrictos,

I1T - Glementos de estructura atomica

- P - 1 -
flementos de sstructura ebomica. Momento angular en atomos de muchos electro-
o Sy, 5 - : . o r
nes, 81 Hamiltoniano completo. Interaccion spineorbita. Niveles multipletec
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en Atomos, ladiacidn de dipolo eléctrico y ra=glas de seleccion para atomos
de muchos elcctronss, lkstados excitados del atomo de He, Calculm atomicos.
1 L3 L3 | > 4 - # x -~ 1 . f . . »
Rotaciones y vibraciones de moleculas diatomicas, inergla rotacional de
moléculas, -ner;ia roto-vibracional de moldculas, Momento angular olectro-
nico en moldculas., Transiciones electrdonicus moleculares. Cdloulos molacu-
lares. Calculos moleculares de Hartree-fock,




IV- La aproximacidén do Hartree~Fock

Zcuaciones de Hartree-Fock, Operadores de Coulomb y de Intercambio.

¥l principio variacional, Minimizacidn de la energia asociada a un deter-
minante de .later, Interpretacion de las soluciones de las ecuaciones de
Hartree—fock, inergfas orbitales y Teorema de Koopman, Teorema de Brioullin,
£l hamiltoniano de Hartree-=Fock.

IV - Sistemas de Hartree-fock restrictos de capa cerrada., Scuacionce de
Roothaan— Hall

Wstados de Hartree=Fock de capa cerrada, Spin orbitales restringidos. Base
de funciones, &prox1maclon LCAO. HKcuaciones de Hoothaan-Hall. La deasidad

de carga, Lxpresidn para la matriz de Fock, Ortoﬂonallzdcion de la bhase, O
procedimianto del campo autoconsistente, Valores de expectacidn y andlisis
poblacional,

1

V - Bases de funciones para moléculas poliatdmicus

Bases de funcionss gaussianas, Contracciones de bases gaussianas para el
cdlculo de propiedades moleculares. Base 5T0-33, Bases de calldad doble zeta.
Bases 4-31G y 6-31G . Bjemplos de calculos con funciones de onda de

capa cerrada, unergias totales. Potenciales do jounizacidn. Geometrias de
equilibrio, Analisis poblacional, Cargas y momoentos dipolarec,

VI - iopmalisme irrestricto de Hartree-l'ock d» capua abiorta, udcuucioncs de
Pople-ilesbet

Spin orbitales irrestrictos. Hartree-Fock de capz: abierta., Las ecuaciocnes
de Pople-llesbut, Densidad de spin. Bxpresidn de la matriz de Fock, Solucion
de las ecuacionss SCF irrestrictas. Ejemplos ilustrativos.

VII - lidtodos quasi-ab-initio y semiempiricos

Método quabl-ao-lnzto PRDO, Los métodos semiempiricos de Huckel y !uclel
extendido. Los métodos »bm1emp1rloos autoconsistentes con la aproximacidn
7D0, Los niveles de aproximacidén CNDO, INDO y NDDO, Sus parametrizaciones,

prllble OINaS,
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