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Contenidos del curso-
. Segunda cuantificacion
Operadores de creacion y aniquilacion.  Producto de Cperadores en segunda
cuantificacion. Comparacién de operadores en primera y segunda cuantificacion.
Matrices densidad de uno y dos electrones Conmutadores y anti conmutadores. Spin
orbitales no ortogonales.
2. Spin en segunda cuantifiacion
Funciones de spin. Operadores independientes y dependientes de] spin. Operadores
tensoriales de spin. Spin de determinantes. Funciones de onda spin-adaptadas.
Matrices densidad de spin.
3. Rotaciones orbitales
Transformaciones unitarias Y matrices exponenciales. Transformaciones unitarias
de spin-orbitales. Transformaciones unitarias con restriccién de simetria
4. Funciones de onda exacta v a roximada.
Caracteristicas de la funcién de onda exacta. Principio variacional: teorema de
Hellmann-Feynman, teorema del virial, reformulacién variacional de energias no
variacionales. Consistencia de tamano. Restricciones de simetria
5. Configuracién de interacciones
El modelo CI. Consistencia de tamafio en el modelo CI Parametrizacion del
modelo CI.  Determinantes de Slater como producto de expansiones de orbitales
alfa y beta. Representacion determinantal del operador Hamiltoniano. Métodos CI
directos. Transformaciones entre orbitales CI. Rotura de simetria en las soluciones
CL
6. Teoria de campo autoconsistente multiconfiguracional
Modelo MCSCF. Energia y funcién de onda MCSCF. Teoria MCSCF para varios
estados electrénicos. Aplicaciones,
7. Teoria de clusters acoplados
Modelo coupled-cluster. Ansatz exponencial en la teoria de coupled-clusters,
Consistencia de tamafio en coupled-cluster. La ecuacién de movimiento en el
método de coupled-cluster.
8. Teoria de perturbaciones.
Teoria de perturbaciones de Rayleigh-Schrodinger (RSPT). Teoria de
perturbaciones Moller-Plesset. Teoria de perturbaciones coupled-cluster. Mpgller-
Plesset para sistemas de capa cerrada.
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