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METODOS DE QUIMICA CUANTICA

Materia de posgrado

Prof.: Murtin C. Ruiz de Aztia

Carga horaria: tedricas: + hs, semanales
prictcas: 4 hs, Semanales

Las pricticas consistirdn de L preparacion y exposicion de temas especiales y/o lectura de

trabajos sobre los temay deleurso.

CONTENIDOS

I Andlisis de o condicidn de extremo del estado de Hartree-Fock. Inestabilidades. El método de

HI acoplado paracel cdileulo de propicdades. Solucion iterativay analitica de lis ceuaciones,

20 Segunda cuantificacion. Representacion de estados y operadores. Hamiltoniano molecular,
Orden normal de operadores, Teorema de Wick, Funcion de Green de una particula. Polos y
residuos. Evaluacion de propiedades o partir de la funcion de Green de una particulu. Encendido
adiabitico. Teorema de Gellnann-Low,  Desarrollo  diagramdtico (MBIT), Propagador de
poluwizacion. Ecuacion de movimiento. Polos y residuos. Andlisis diagramitico. Aproximaciones
TDA y RI’A.

Ao Breve resena del mctodo de superoperadores de Oddershede en o evaluacion  de
propagadores, Comparacion con alros metodos, Aproxiniciones FORPA ¥ QPN

4 Metado de ke funcional de v densidad, “Teorema de Hohenberg y Kohn, Método de Kol y
Shani Ejemplos de funcionales de T densidad: de "Thomas, de Fermi, LDA Gproximacion local
de Ldensidad). Resulticdos pari stomos y moléeulus,

3o Quunica cwintivae relativista, Lav ecuaeion de Klein-Gordon, Li eeuacion de Dirac, Limite no
relivistas Atomo de hidrdgeno, Sistenis de muachos electrones. La ecuacion de Breil

Hamilonino molecular. Hhamiltonimos electivos, Llectos del Gunano nuclear., Correcciones

relatvistas al Thuniltoniano malecular, Su efecto sobre propicdades moleculires.
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