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UNIVHERSIDAD DE BUENOS AIRES
FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALLS

DiEPARTAMINTO: Ffsica
ASIGNATURA: ESTRUCTURA DE LA MATERIA 3
CARRERA/S: Lic, en Ciencias Fisicas

ORIENTACION:
PLAN:

CARACTER: Obligatorio
DURACION DI LA MATERIA: 1 (un) cuatrimestre
HORAS D3 CLASE: a) Tesricas-..--.o.é....-. hs, b) Problemas.......?-..- hs.

C) Laboratorio............ hS. d) Seminarios...---.-... hBo

0) Totales....-.-..?.o.. hs.

ASIGNATURAS CORRELATIVAS:

Trabajos Practicos Fisica Tedrica 2 y 3

i< funciones de onda de muchos electrones

El problema electrdnico en las moléculas, Unidades atdémicas,
Aprox:maclon de Born-Oppenheimer, #l principio de Exclusidn de
Pauli, Spin orbitales y orbitales espaciales. Productos de Hartreas,
Determinantes de Slater, La aproximacidn de Hartree-fock, Elementos
de la nase ds funciones. Ejemplo: la molécula de H_. en el nivel

de base minima. Estados excitados, inergia de correlacidn e Interac=~
cion de Configuraciones,

ALIE Operadores y elementos de matriz en el problema molecular

Integrales mono ¥y bi-electronicas, ilotacidn, Ejemplo: molécula de

H_ en base minima, Reglas generales para elementos de matriz: su
dsduccidn, Transicidn de orbitales de spin a orbitales espaciales,
Integrales de Coulomb y de Intercambio, Interpretacidn seudo-clésica
de la energia determlnantal Segunda cuantificacion,

Operadores de creacidn y de aniquilacidn, Relaciones de anticonmuta—
cion, Operadores en segunda cuantificacidn: elementos de matriz,

Configuraciones spin-adaptadas: operadores de spin, Determinantes
irrestrictos,

I1I, iilementos de estructura atémica

Elementos de estructura atdmica, Momento angular en atomos de

muchos electrones, Ll Hamiltoniano completo. Interaccidn sSpin-
orbita, Niveles multipletes en aAtomos, Radiacidn de dlpolo eléctrico
¥y reglas de seleccion para dtomos de muchos electrones, lstados
excitados del atomo de He, Célculos atomicos. Rotaciones y vibra-
ciones de moléculas diatomicas., inergia rotacional de moldculas,
“nergia roto-vibracional de moléculas, Momento angular electronico
en moléculas, Transiciones electrdnicas moleculares, Calculos
moleculares, Cdlculos moleculares de Hartree-Fock,
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Iv,

v,

Vi,

VII,

La aproximacion de Hartree— Fock

Mcuaciones de Hartee-fock, Operadores de Coulomb y de Intercambio,
&1 principio variacional, Minimizacidn de 1la enoergia asociada a
un determinante de Slater. Interpretacidn de las solucionss de
las ecuaciones de Hartee~Fock, linergias orbitales y Teorema de
Koopman, Teorema de Brioullin, Kl hamiltoniano de Hartree-Fock,

Sistemas de Hartree-lfock restrictos de capa cerrada. licuaciones
de Roothaan-Hall

lstados de Hartree-Fock de capa cerrada, Spin orbitales restringidos,
Base de funciones. Aproximacion LCAO, Ecuaciones de Roothaan-Hall,
La densidad de carga. Expresion para la matriz de Fock, Ortogonaliza-—
cion de la base. El procedimiento del campo autoconsistente,

Valores de expectacidn y andlisis poblacional,

Bases de funciones para moléculas poliatdmicas

Bases de funciones gaussianas, Contracciones de bases gaussianas para
el calculo de propiedades moleculares. Base ST0~-3G, Bases de

calidad doble zeta. Bases 4-31G¥ y 6-31G* . Ejemplos de cdlculos

con funciones de onda de capa cerrada. Energias totales, Potenciales
de ionizacion, Geometr{as de equilibrio. Andlisis poblacional.

Cargas y momentos dipolares,

Formalismo irrostricto de Hartree-llock de capa abierta. ficuacionoes
de Pople-llesbet .

Spin orbitales irrestrictos, Hartree-Fock ds capa abierta, Las
scuaciones de Pople-Nesbet. Densidad de spin, Expresion de la
matriz de Fock, Solucidon de las ecuaciones SCF irrestrictas,
Ljemplos ilustrativos,

Métodos cuasi-ab-inito y semiempiricos

Método quasi-ab-initio PRDO, Los mstodos semiemp{ricos de Huckel y
Huckel extendido. Los métodos semiempiricos autoconsistentes don la
aproximacion $DO, Los niveles de aproximacidn CNDO, INDO y NDDO,
Sus parametrizaciones, Aplicaciones,
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