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Trab, Précticos Fisica Tedrica 2 y 3.

I -« Hunciones de ouda de muchos sl ctronas

31 problema electronico san las mcliculas, VUnidades atdmicas. Aproximacidn

d: Jorn-Oppenheimer, 4l principio c¢e exelusidn de Pauli, spin orbitales

Yy orbitales espaciales, Productos d- lziiree. Determinantes de Slater, La

aproximacion de Hartree~rock, !leme..os 1a la basa de funcicaes, fijomplos

la molécula de H_ en 8l nivei 4e bar» mininu. Detadosexcitados. tnerzia de

. ® 3 PR 2 ~ .
correlacidn o intoruccidn do conf Talsricbisaes,

11 = Dporaderes y ovomentos de mabr!s on 31 problema molecular
Intagralus riono y Li-slactrdnicis, & otacid, Gjemplo: moldcula deo H. en

bass minima, Regluc ccnorules pera elemsutos de matriz: su daduccidn,
Trancicidn de orbit:Les de spin & orbtilals: espaciales, Integrales de
Coulomb y ¢» Intercamhio, Lalerpretacilin seudo=cldsica de 1a energfa deter-
minantal, Jegunda ¢snntificaciosn, Operadores do creacion y de aniquilacidn,
delacionecs de anticonmutacidn, Opsradores e ssgunda cuantificacidn: elee
mentos de matriz, Conliguracionss spineaduptadas: operadores ds spin,
LYeterminantas irrestrictos.

IIT - Elementos de wstructura atduic:

——a

Blamentos ds estructura atdmic ., .o.onto angular en dtomos de muchos electro—
nes, ol lamiltoniano comploto. Intaraccidn Spin—orbita, Wivoles multipletas
on 4towos, Radiacidn d» dipolo cléctrico y regias de seleccidn para atomos

de muchos electrones. wstuios axc’tudos de! Atomo de He, Cdlculos atdmicos.,
Rolacionus y vibracionos 1o weldesd o dicémicsa. tnorefn rotucional de
moléculas, unergia roto-vibracions. de mo: fculas, Momeuto ansular electrénico
en moléculas. ranciciones electrdnicas moleculares. Caleculcs moleculares,
Calculos mnlecularss do Hartree-foclk.,

IV « Jisztemas de Hartrea=fFock r2stri~tos d: capa cerrada, dcuaciones ds
Qnothuan«liall ;

Lstados ds dartree-<.icck de capu carruda, Jpia orbitales restrinzidos., Base de
funciones, Aproxima' idén LCAO, Zcuac:oncs de Roothaan-flall, La densidad de
carga, Sxpoosion jars la matriz de ‘ock, Criogonalizacidn do la base, £l
procadimiento dsl ciiipo autocon:iztsnts , Valores de expectacidn y anadlisis
poblucional,




o2

V « Bases de funcicnes para moldculns poliatdmicas

Busaus do funciones guusuianci, Conbraccionuy de basvs ruussianan para al
cidlculo de propiedades noleculares, Baso iM0=3G, Bases de calidad doble
zeta, Bases 4=31G% ¥y 6=31G%, sjermiplos da cdlculos con funcionss de onda
de capa cerrada. lnergias totales., Poisnciales de ionizacidn, Geometrfas
de equilibrio, Andlisis poblacional, Uarcas y momentos dipolares,

VI - Formalismo irrectricto do Hartreo=i'ock da capa abisrta, lcuaciones de
Pople<llashet

Spin orbitales irrestrictos. Hartres=iock do capa abisrta, Las ecuaciones
de Pople-llesbet, Densidad de spin, .xpresidn de la matriz de Pock, olucidn
de las ecuaciones CF irrestrictas, ‘jomplos ilustrativos,

VII - lidtodos cuasi-ab-initio y semijsmpiricos

Método quasi-ab=initio PRDDO, Los método: samismpiricos de Hiicksl v Hickel
extandido. Los mitodos semiempiricos autonconsistentes con la aproximacidn
D0, Los niveles de aproximacidsn Cilu0 y JWDO y NDDO, Sus parametrisaciones,
Aplicaciones,
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