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ASIGNATURAS CORRELATIVAS

Primera parte: Confiruracion de Interacciones

l. Funciones de onda multiconfiguracionales, Estructura de la Matriz de
CI completa, Normalizacidn Intermedia y Expresidn para la Fnergfa de
Correlacidn, Bjemplo: disociacidn de la moldcula de i,.
CI con excitaciones dobles (DCI)
Inclusidn de orbitales naturales Yy convergencia del calculo CI,

2, Método de Campo Autoconsistente Multiconfiguracional,
Métodos de Unidn de Valencia Generalizados (GVB).
. Truncamisnto del Desarrollo CI y problema de consistencia,

Segunda Parte: Teoria de Perturbaciones independientes del tiempo

3. Teoria de Rayleigh-Schrédinger (RS) .
Representacidn diagramatica de la Teorfa de Perturbaciones para dos estados,
Representacion diagramiatica de la perturbacidn para N estados.

Teoria de perturbaciones orbitales:perturbaciones de una particula.

4, Teoria de Orbitales Moleculares y Propagadores, Formalismo de Sefunda
Cuantificacion., Estadistica de Fermi y Principio de Exclusidn de Pauli
en Segunda Cuantificacion, Operadores mono ¥y bielectrdnicos en Segunda
Cuantificacidn, Cdlculos variacionales autoconsistentes, Funcidn de Green.

Algebra de Superoperadores. Conjuntos completos de Operadores, El propa=—
gador de Polarizacion. Aproximacidn RPA al propagador de Polarizacidn,

5. Correccidén de Segundo Orden a la Energia en el formalismo de Hartree-Fock
Acoplado (CHF), Expresidn de la lnergia a Segundo orden como suma sobre
los estados,
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Tercera Parte: Aplicaciones

6, Hamiltoniano electrdénico de una molécula en un campo electromagnético.
Desarrollo perturbativo del hamiltoniano,
Expresidén de los hamiltonianos parciales, Desarrollo perturbativo de la
energia y de la funcidn de onda,

7. Propiedades lMoleculares de origen magnético: Constante de acoplamiento de
spinj tensor de apantallamiento magnéticojtensor de susceptibilidad magnética,
Invariancia de medida y su relacion con las reglas de Thomas=Reiche=Kuhn.
Propiedades molaculares de origen eléctrico: Momento dipolar; Polarizabilidad,
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