veamos los factores de interaccién no-equivalentes compatibles con el diagrama
de Hugenholtz

(4.7)

El diagrama de Goldstone de referencia (diagrama de Goldstone con el
mayor nimero posible de ciclos) asociado al anterior diagrama de Hugenholtz y su
permutacion representativa seran:

P = (1375)(28)(46) (4.8)

[ 1
1 '
1 ]
1 [ o~
1 ]
1 t
1 '

=D

Observese que

1000 =0100 =0010 = 0001
1100 =1010=0101 =0011
1001 =0110

1110 =1101 =1011 =0111

Por consiguiente, podemos formar, para el diagrama de Goldstone de referencia
(4.8), los siguientes conjuntos disjuntos de numeros binarios:

H = {0000}
H, = {1000, 0100, 0010, 0001}
Hj = {1100, 1010, 0101, 0011}
H, = {1001, 0110}

Hs = {1110, 1101, 1011, 0111}

He={1111)
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Cualquier H; (i=1,2,..,6 -en este caso-) contiene nimeros binarios correspondientes
a intercambios de vértices que conducen, a partir del diagrama de Goldstone de
referencia (4.8), a diagramas de Goldstone equivalentes (es decir, transformables
unos en otros mediante permutacién de veértices). En otras palabras, todos los
nimeros binarios de un conjunto H; representan, conjuntamente con el diagrama
de Hugenholtz (4.7), el mismo factor de interaccion.

Escogiendo un Unico representante de cada H; obtenemos los seis
diagramas de Goldstone no-equivalentes compatibles con el diagrama de
Hugenholtz (4.7). En la tabla siguiente resumimos los resultados:

i

Ne bin. R a=PR Diag. de Goldstone
0000 (e) (1375)(28)(4)
1000 (12) (182375)(46)
1100 (12)(34) (18236475
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1001 (12)(78) (185)(237)(4)
1110 (12)(34)(56) (18236)(475)
1111 (12)(34)(56)(8) (18547236)

Notese que con objeto de definir los nimeros binarios no equivalentes, hemos de
dibujar el diagrama de Goldstone asociado con 00...0; es decir, hemos de dibujar el
diagrama de Goldstone de referencia. Nosotros escogeremos siempre, como tal
diagrama de referencia, aquel que siendo compatible con el diagrama de
Hugenholtz dado, tenga el numero maximo de ciclos. Puede suceder, sin embargo,
que exista mas de uno de este tipo. En tal caso, deberemos identificar
explicitamente el diagrama de Goldstone que usamos como referencia.

(iii)  Existe otro tipo de simetria que puede aparecer en algunos diagramas:

Cuando dos vértices estén unidos por dos lineas igualmente orientadas,
como por ejemplo los vértices 1y 2 del diagrama

e >

aparecen dos nuevas simetrias, entre los nlimeros binarios, que podemos
representar en la forma ...1..1...=..0..0... y ..1.0..=..0..1.... (Los digitos O y 1
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explicitados en los numeros binarios anteriores, corresponden a los vértices unidog
por lineas con igual sentido). Por ejemplo, para el diagrama de Hugenholtz anterior

‘tenemos 1101 = 0001 y 1000 = 0100 (entre otras equivalencias).

Una demostracién grafica de las anteriores simetrias resulta inmediata. En
efecto, si llamamos i,j a los vértices de Goldstone conectados por dos lineas

igualmente orientadas, podemos ver que ...1..1... =...0..0... :
. 2j-1 p , 2j-1
;p . ;2' a o—» Primer 2
: ' intercambio
s L —— —
q b2 P2 (2i -1 2i)
; ] ; ] ;

P 2i 2 -1
segundo ! !
intercambio
T ———

(2) -1 2j) 2]

2i-1
q

Si ahora realizamos un intercambio entre los puntos inferior y superior del vértice j
(lo cual siempre es posible en virtud de la simetria de las integrales bielectrénicas
generalizadas: {2j 2i-1|2j-1 2i}={2j-1 2i| 2] 2i - 1} ) obtenemos

b oi 2j-1 p  2i-1 2j -1
>—>——0 > > *>
S *~—> >—o>— >
q 2i -1 2] q 2 2

(donde en el dltimo paso tan solo hemos hecho un reetiquetaje: a 2i - 1 le
llamamos 2i y viceversa).

Como puede apreciarse, la primera y ultima figura de la serie son idénticas.
Por tanto, intercambiar flechas en dos vértices tales como i y j (vértices unidos por
dos flechas igualmente orientadas) equivale a no hacer nada. De ahi que ...11... =
00 (sij=i+1)6..1.1..=..0.0. (sij>i+1).
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Por ejemplo, el diagrama de Goldstone

A
L
A

- .-
- -

C

tiene una permutacién asociada P= (135)(246). Si intercambiamos flechas a nivel
del primero y segundo vértice, obtendremos un diagrama de Goldstone cuya
permutacién sera:

Q=P (12)(34) = (135)(246) (12)(34) = (145)(236)

Si ahora hacemos una permutacion vertical de los puntos pertenecientes al
segundo vértice del diagrama asociado a a, obtenemos un nuevo diagrama
equivalente al anterior. Ahora bien, reallzar esta permutacidén equivale a sustituir 3
por 4 (y viceversa) en la permutacion Q. Dicho cambio conduce a la permutacién P
es decir,

. Jeo4 ~
Q = (145)(236) > (135)(246) =P,

Por tanto, el diagrama de Goldstone que obtenemos es idéntico al de partida.

Analogamente puede demostrarse la equivalencia ...1..0... =...0..1... para
vértices conectados por dos lineas igualmente orientadas.

En definitiva, con objeto de identificar cualquier factor de interaccion
proveniente de Tr(H"), dibujamos los diagramas de Hugenholtz (y los diagramas de
Goldstone de referencia) de la n-ésima potencia de MBPT (una versién temporal
representativa). Recuerdese que hemos de incluir también los diagramas no
conexos. Finalmente, escribimos un conjunto de ndmeros binarios,
diagramaticamente no equivalentes, por cada diagrama de Hugenholtz. Esto uitimo
lo hacemos siguiendo las reglas anteriormente expuestas.

Una vez hemos determinado los factores de interaccién, podemos obtener

_ los coeficientes de propagacién asociados tal como se indica en la seccion 3.5; es
"“decir, obteniendo las distintas t-secuencias correspondientes a las versiones

temporales, agrupando segun enganches superiores y calculando los pesos
asociados.
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El uso de diagramas de Hugenholtz como etiqueta parcial de un diagrama
de Goldstone (0 equivalentemente de un factor de interaccion) conduce a una
simplificacién en el etiquetaje de los factores de interaccién. La Unica desventaja
que este método tiene, frente al método diagramatico visto en el capitulo anterior,
es el hecho de necesitar dibujar el diagrama de Hugenholtz (o su correspondiente
diagrama de Goldstone de referencia) para poder discernir las posibles
equivalencias entre los numeros binarios representativos de intercambios de
flechas en los vértices. De todas formas esto no es un problema insalvable sj
consideramos momentos no superiores al quinto.

En lo que resta de este apartado vamos a ver como trasladar el etiquetaje
basado en los diagramas de Hugenholtz mas un nimero binario; a otro que sea
puramente numérico Para ello, podemos considerar un diagrama de Hugenholtz
como su esqueleto mas la orientacion de las lineas. El esqueleto de un diagrama

n
de Hugenholtz representa el nimero de indices comunes en cada uno de los (2)

pares distintos de integrales que podemos considerar en un factor de interaccién.
Lo cual esta representado por la etiqueta 3 del método diagramatico expuesto en el
capitulo anterior (para mas detalles ver la seccién 3.4.1). El otro rasgo que
necesitamos caracterizar numéricamente (de un diagrama de Hugenholtz) es la
orientacion de sus lineas. Para ello, siguiendo con la convencidn de etiquetar como
2i - 1, 2i las lineas salientes del vértice i de un diagrama, y representando ambas
por t, podemos caracterizar la orientacion de las lineas de un diagrama mediante
el nimero de tipos de indices involucrados en cada vénrtice. Por ejemplo, para
caracterizar la orientacién del diagrama

(4.9)

etiquetamos las flechas salientes de cada vértice tal como se ha indicado.
Obtenemos:

Vértice 1: {1, 2, 5, 6} = {t1, t1, t3, t3} = 2 tipos de t; indices
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Vértice 2: {1, 2, 3, 4} = {t1, t1, 12, to} = 2 tipos de t, indices
Vértice 3: {3, 4, 5, 6} = {t2, t2, t3, t3} = 2 tipos de t, indices
Por tanto, la orientacion del diagrama (4.9) viene caracterizada por (2, 2, 2).

Analogamente, para el diagrama

2

- 1la orientacién estara caracterizada por (2, 3, 3, 3).

En definitiva, un diagrama de Goldstone especificado por el diagrama de
Hugenholtz asociado mas un ndamero binario, puede ser numéricamente
etiquetado con tan solo tres etiquetas. Por ejemplo:

{@,m}

{(23), (33),000}= >, {ialkqi{ailcpt{pc|qk}.
1,k,a,c,p,q

OO

{

En este segundo método diagramatico (y en su translacién numérica) debe
tenerse presente la necesidad de explicitar la elecciéon de los diagramas de
Goldstone de referencia (uno para cada diagrama de Hugenholtz); ya que de otra
forma, la tercera etiqueta (nimero binario representativo de los intercambios de
flechas en los vértices del diagrama de Goldstone de referencia) seria ambigua.

A continuacién damos los resultados de la clasificacién de los factores de
interaccién correspondientes al segundo, tercero y cuarto momento centrado;
utilizando, para ello, este segundo método diagramatico basado en los diagramas
de Hugenholtz.
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Tabla 4.1.- Factores de interaccién para el segundo momento centrado.

Diag. de Diag. G de ref. y P Ne. Q=PR Etiqueta
Hugenholtz asociada bin. .
00 (13) {(2), (2), 00}

)

© ; 10 (123) {(2), (2), 10}

11 (1234) {(2), 2), 11}

(13)

00 (13)(24) | {(4), (2), 00}

)

d

10 (1324) {(4), (2), 10}

(13)(24)

(*) 6 es la permutacién representativa del diagrama de Goldstone (factor de interaccién) que se
obtiene cuando en los vértices del diagrama de Goldstone de referencia efectuamos los intercambios
de lineas indicados en el numero binario. ﬁ viene determinada por el nimero binario. Por ejemplo,
para el nimero binano 00, ﬁ = (e); para 11, ﬁ = (12)(34); etc.

177



Tabla 4.2.- Factores de interaccién para el tercer momento centrado.

Diag. de Diag. G.de ref. y P Ne. | Q=PR Etiqueta
Hugenholtz asociada bin.
© 000 (135) {(19), (23), 000}
i , i 100 (1235) {(13), (23), 100}
@ Q i ('b 110 (12345) {(13), (23), 110}
Q 111 (123456) {(13), (29), 111}
(135)
000 (13)(45) {(0,22), (22,3), 000}
100 (123)(45) | {(0,22), (22,3), 100}
©:> : 010 (1354) | {(0.22), (22.3),010}
O Q 110 (12354) {(0,22), (22,3), 110}
Q 101 (123)(456) | {(0,22), (22,3), 101}
(13)(45) 111 (123564) | {(0,22), (223), 111}
000 (236)(15) | {(12.3), (22,3), 000}
100 (13625) | {(123),(22.3),100}
© 010 (2348)(15) | {(12,3), (22,3), 010}
Q 110 (134625) | {(12,3),(22,3),110}
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@ 000 (153)(264) {(29), (23), 000 }

<> 111 (163254) {(29), (29), 111)
(153)(264)

Q 000 | (3)2e)4s)|  {(23),(33),000)

100 (1623)(45) {(23), (3%),100 )

© 110 (162354) ((23), (33,110}

Q 111 (164)(235) {(29),(3%), 111)

(13)(26)(45)
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Tabla 4.3.- Factores de interaccién para el cuarto momento centrado.

Diag. de Diag. G.de ret. y [ Ne Q=PR Etiqueta
Hugenholtz P asociada bin.
0000 (1864) {(02,12), (24), 0000}
1000 (12864) {(02,12), (24), 1000}
/,_,\ ::<;:l>? 1100 (128643) { (02,12), (24), 1100}
) Q C:) (5 é 1010 (128654) {(02,12), (24), 1010}
1110 (1286543) ((02,12), (24, 1110}
(1864 1111 (12876543) ((02.42), 2%, 1111)
0000 (13)(58) {(04,22), (24, 0000}
1000 ((123)(58) {(04,22), (24), 1000}
Q Q Q 1100 (1234)(58) {(04,22), (2%, 1100}
Q (i) (i) C'> Q 1010 (123)(568) {(0422), (24). 1010}
1110 (1234)(568) {(0%22), (24, 1110}
1111 | (1234)(5687)

(13)(58)

{(04,22), (2%, 1111}
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0000 (153)(68) {(02,13,2),(23,3),0000}
1000 (1253)(68) {(02,13,2),(23,3),1000}
0010 (15863) {(02,18,2),(23,3),0010)
0001 (153)(687) ((02,13.2),(23.3),0001)
1100 (12534)(68) {(02,13,2),(23,3),1100)
Q O 1010 (125863) ((02.18.2) (23.3) 1010}
©C> gl p | 1001 | (1293)(887) 1 (02 13,9) (23 3),1001)
O i T | oo (158763) | 1 02 13 5y (23.3),001 1)
Q 1110 (1258634) (02.13.2),23,3)1110)
1101 (12534)(687) (02.13.2),23.3).101)
1011 (1258763) (02.13.2) (25,3, 1011)
(153)(68) 1111 (12587634)
{(02,13,2),(23,3),0000}
0000 (2763)(58) {(02,13,3),(23,3),0000}
1000 (17632)(58) {(02,13,3),(23,3),1000}
§<,:,>§ 0010 (276853) {(02,13,3),(23,3),0010}
@ Q C:D Q 1010 (1768532) 1(02,13,3),(23,3),1010}
1110 (17685342) | (02,13 3),(23,3),1110}
(2763)(58) 1111 (175342)(68) {(02,13,3),(23,3),1111)
0000 (2763)(58) {(02,13,3),(23,3),0000}
O 1000 (1532)(476) {(02,13,3),(23,3),1000}
% i . ! i 0100 (253764) {(02,13,3),(23,3),0100)
Q| 1100 | (1537642) | (02,13,3),(23,3),1100)
(2763)(58) 1101 (15378642) | ((02,133),(23,3),1101}
1111 (1542)(3786) | (02,13,3),(23,3)1111)
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0000 (2853)(16) {(0,14,2),(22,32),0000}
1000 (185326) {(0,14,2),(22,32),0000}
: 0100 (28534)(16) | {(0,14,2),(22,32),0000)
i 1100 (1853426) 1(0,14,2),(22,32),0000}
@. i Q : Q 1010 (185)(263) {(0,14,2),(22,32),0000}
@ 0101 [ (287534)(16) | (¢ 142 (22.32) 0000}
2850116 1110 (2634)(185) | 0 14 91 22 32) 0000}
1101 (18753426) |\ 145 52 32) 0000)
1111 | (1875)(2634) ((0.14.2) (22.52) 0000)
0000 (23)(45)(76) {(03,23),(22,32),0000}
1000 (132)(45)(76) {(03,23),(22,32),1000}
0100 (2354)(67) {(03,23,(22,32),0100}
o | P | | e | et
! {(03,2%),(22,32),101
O O Q 1001 | (132)(678)(45) | (43 58 22 32) 1001
0110 (235764) ((03.23),(22,32) 0110}
1110 (1357642) ((03.29),(22:32) 1110}
(23)(45)(76) 1101 | (13542)(678) (0329 2252 101
1111 (13578642)

{(03,23),(22,32), 1111}
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0000 (475)(23)(68) | {(02,12,2,3),(22,32),0000}

1000 | (132)(475)(68) | {(02,12,2,3),(22,32),1000}

0100 (23754)(68) | {(02,12,2,3),(22,3),0100}

O 0010 (47586)(23) | ((02,12,2,3),(22,32),0010}
C@ : ) '-::::i 1010 | (47586)(132) | (02122 3),(22,32),1010)
0110 (2375864) | (92 12.2.3) (22:32),0110)

(475)(23)(68) O N e 422322081110
1111 | (137642)(58) (02.12.2.3)22,3),1111)

0000 (253)(47)(68) | {(0,13,22),(2,38),0000}

1000 | (1532)(47)(68) | {(0,13,22),(2,3%),1000)

0100 (25374)(68) | {(0,13,22),(2,33),0100}

0001 (4768)(253) | ((0,13,22),(2,33),0001}

O 1100 | (153742)(68) | ((0,13,22),(2,33),1100}
; L | 1001 | (1532)(4768) | (1513 52) (2.39) 1001)
é@ TS | orn0 | (2ss6are) ((0.43.22),2.3%) 0110]
0101 (2537684) ((0,13.22),(2,3%),0101)

(253)(47)(68) : :: :::Z:: (0.152%)2:3%,1110)
{(0,13,22) (2,33),1101}

0111 (2584)(376) (0.13.22),2.6%) 0111)

1111 | (15842)(376) (0.43.22) @39, 141)

0000 (1754)(286) {(0,13,22),(23,3),0000}

? ] 1000 (1862754) {(0,13,22),(23,3),1000}
g 0100 | (17543)(286) | {(0,13,22),(23,3),0100}
(1754)(286) 1111 (18527643) | ((0,13,22),(23,3),1111)
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0000 (23)(57)(68) {(04,2,4),(24),0000}
o o | 1000 | 1aaTIEe) | (042424, 1000)
y A 1t o010 (5867)(23) {(04,2,4),(24),0010}

o O =
1010 (5867)(132) {(04,2,4),(24),1010}

| ! 4 42 4
@ @ ! i | | 0000 | (13)(24)(57)(68) {(04,42),(24),0000}
<= =7 | 1000 | (14235768 |  ((0%42),(2%).1000}
(13)(24)(57)(68) 1010 | (1423)(3867) | {(0%42),(2%),1010}
0000 | (13)(25)(47)(68) {(02,24),(34),0000}
2 , 1000 | (1523)(47)(68) {(02,24,(34),1000}
1 |

@ . > 1100 (152374)(68) ((02,24),(3%),1100)
1001 {1523)(4768) {(02,24,(3%),1001}
(13)(25)(47)(68) 1110 (1 5862374) {(02,24),(34)’1 11 0)
1111 (1584)(2376) ((02,24),(3%,1111)
@ ; E i 0000 (1753)(2864) {(02,2%),(24),0000}
(1753)(2864) 1111 (18642753) {(02,24),(2%),1111)
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(2754)(13)(68)

0000 | (275)(486)(13) {(14,22),(2,33),0000}
S 1000 (17523)(486) {(14,22),(2,33),1000}
!
: ! i 0010 | (275486)(13) ((14.22),(2,3%),0010}
1100 (17523864) {(14,22)'(2’33),1100}
(275)(486)(13) 1010 | (17548823 1 y(44,22),(2,89).1010)
0000 | (2763)(15)(48) {(14,22),(34),0000}
Q : 1000 (176325)(48) {(14,22),(3%),1000}
@ E |©E 1100 (17638425) {(14,22) (34,1100}
0101 (274)(386)(15) {(14,22),(34),0101}
25384)(176 4
(2763)(15)(48) 11101 (25384070) | (142234, 1110}
m Q | ': 0000 | (2754)(13)(68) | {(02,12,32),(22,32),0000}
- > |
Q 1000 (175423)(68) | {(02,12,32),(22,32),1000}
1010 (17586423) | {(02,12,32),(22,32),1010}




4.3.-FACTORES DE INTERACCION S,-ADAPTADAS.

4.3.1.- Tr(H") expresada en términos de cantidades S;-adaptadas

En el capitulo 1 hemos visto cdmo el Hamiltoniano puede ser escrito en la
forma, ecuacioén (1.57),

22(u|kn

ijki

donde {i j | k I} son las integrales bielectrénicas generalizadas, ecuacién (1.56), y
2_ik
Ej| son los operadores de densidad reducidos de segundo orden, ecuacién

(1.32).

De manera alternativa, el Hamiltoniano puede ser expresado en términos de
cantidades adaptadas al grupo Sz de permutaciones de dos particulas:

1 2 +]R|k [+ l ]Hlk [] (4.10)

2 i
donde,
R LK E (kD) (4.11)
=T RN £ B, (4.12)
(La equivalencia entre las ecuaciones (1.57) y (4.10) resulta inmediata por

substitucion de las ecuaciones (4.11) y (4.12) en la ecuacién (4.10) ).

Las integrales y operadores de densidad S»-adaptados [+]/[-] (ecuaciones
(4.11) y (4.12) respectivamente) son simétricos/antisimétricos con respecto a la
permutacion de indices de una misma fila. Estas propiedades de simetria vienen
reflejadas en las ecuaciones siguientes:

MR; r [i]Rl = _[ﬂr{:;‘

e +FE = £FE

II
]

(4.13)
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La justificacion de las ecuaciones anteriores €s inmediata a partir de las simetriag
siguientes que presentan las integrales bielectrénicas y los operadores de

densidad: {ij | kl} = {k1]i}}y E|} = Ef.

Por otra parte, puesto que el operador h(1,2) es hermitico, {ij | k1} = {ji || k} -ver
ecuacion (2.1)- y, como consecuencia, :

Ry = FRY, (4.14)

ik " ,
Por el contrario, como los operadores E]I son, en general, no hermiticos, no existe

k . Cl .

para [ﬂEh una simetria semejante a la reflejada en la ecuacién (4.14). Es decir:
ik [[+ [£]j!
= ( ]E ) ]E|k

Expresando el Hamiltoniano en funcién de cantidades S;-adaptadas, ecuacién
(4.10), la n-ésima potencia de H resuita:

n 1 K K K K n[s i1k1,i2k2,...,i k [s i1k1,i2k2’__"i kr
- a2 2]F"l'l o B 1 a2 (4.15)
" iniain s 'nl2lzedala j1ly,J2l2e dnln

donde [s] es una secuencia de simbolos + 6 - y el sumatorio se extiende a las 2"
secuencias posibles (por ejemplo, [s] = ++, +-, -+, -- en el caso de n = 2),

(s}l 1K1, T2Kar inkn _ [s1]gl1 Ky [s2lpi2Ke  [salginks

j1h,d2l2m jnln j1l4 jalo ™ inln (4.16)

[lei1k1,i2k2,...,ink [s11ci 1K1 (sl oKz [salcln Ke

j1|17j2‘2w-vjn|n j1|1 12|2 Jnl (417)

siendo s, (i = 1,2,...,n) una etiqueta + 6 -.

Al igual que ocurre en los productos de 2-RDOs no adaptados, un elemento
perteneciente a la diagonal de la representacion matricial de cualquier producto de
operadores de densidad S;-adaptados, resulta igual a cero, a no ser que el
conjunto global de aniquiladores coincida con el de creadores. Por tanto, de
acuerdo con la ecuacién (4.5), podemos escribir el valor esperado de H" en
términos de magnitudes S;-adaptadas, como:
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Ty

2" Kk K 2nl i Kyink i1K1ipKonink

Hn =_‘I_ []R11’22- [s]E11:22v n
< >Av ,,ZZZ m{ P[|1k1,|2k2, k] P[i; KiizKzinKn] / a,
(4.18)

Por tanto la traza deH" en términos de magnitudes Sy-adaptadas, vendra dada por:

] 2" onl . |1k1,|2k2, ik, oL 1KpigKoeninky,
SCE 51—"_23: <{[] Plikpizka...i k]}><<[lEﬁ[i1k1,i2k2,...,inkn]>>

PeSj,
(4.19)
donde hemos definido:
[s]Ri,Jk1vi2k2v--'inkn _ izK: [s |1k1,|2k2, | k
P[i4 KyizKaewninKe] ia [|1 KiizgKaeein Ky

Noétese finalmente que los factores de interaccion y coeficientes de
propagacién S»-adaptados son, respectivamente, combinaciones lineales de
factores de interaccién y coeficientes de propagacioén no adaptados.
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4.3.2.-Clasificacion de los factores de interaccion S;-adaptadas

En el apartado anterior hemos definido una integral bielectrénica
generalizada S,-adaptada como (ver ecuacién (4.11) ):

ik 1, . . 1 S
R = DK EG KD = 5 (02 Py fif 1Kk,
Si dibujamos un vértice de Hugenholtz representativo de la integral bielectrénica

generalizada {i j | k I},

podemos observar que el efecto de ﬁn se traduce en un intercambio de flechas
entrantes de un vértice. Por tanto, en el caso de un factor de interaccidn (es decir,
de un producto de integrales representado por un diagrama sin lineas externas),
este tipo de permutaciones que adaptan vértices (o integrales) no alteran el
diagrama de Hugenholtz asociado con el factor de interaccion. En otras palabras, el
conjunto de factores de interaccién asociados a un diagrama de Hugenholtz dado
es cerrado bajo las permutaciones {e, (2i - 1, 2i) , i = 1, 2,...n, y sus productos}; que
son las que deben ser utilizadas para simetrizar/antisimetrizar vértices (integrales).
Por consiguiente, los diagramas de Hugenholtz constituirdan una primera etiqueta
para clasificar los factores de interacciéon S;-adaptados.

Con objeto de especificar completamente los factores de interaccidon escritos
en términos de vértices (integrales) Sz-adaptadas, utilizamos una secuencia de
simbolos +/- (vértice simétrico/antisimétrico) en lugar de 0/1 (vértice no-
permutado/permutado cuando consideramos factores de interaccién no
adaptados).

Puesto que el producto de integrales Sy-adaptadas es también conmutativo,
podemos utilizar las mismas simetrias y equivalencia que hemos considerado entre
los nimeros binarios asociados a vértices no-adaptados en el caso de vértices Sz-
adaptados (teniendo en cuenta que debemos cambiar 0/1 por +/-).

Cuando en un diagrama de Hugenholtz con vértices no adaptados aparecen dos
vértices unidos por dos lineas iguaimente orientadas resulta de elio las simetrias:
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L1l =..0..0..y..1..0... =...0...1.. Enel caso de vértices Sy-adaptados
estas se traducen en ...+... . =..-..+..= 0, esdecir,ambos vértices deben ser
del mismo tipo de simetria (++ 6 --).

Para demostrar la anterior equivalencia consideramos los dos vértices v;y v,
integrantes de un determinado diagrama de Hugenholtz de n vértices:

2i-1

2j-1

2j

2i

EL producto de integrales S>-adaptadas asociado sera:

2i-12i 2-12

[+] -]
R = +qu " "Rai-q 2i

Puesto que el producto de integrales Sz-adaptadas es conmutativo, el anterior
producto puede escribirse en la forma:

2i-12i [-]52)-1 2 2i-1 20 [-]42)-12j
R = g2l 2 Ul i .. o g2ia (gt 2y (4.20)

donde X representa el producto de las n-2 restantes integrales bielectrénicas S»-
adaptadas.

Teniendo en cuenta la ecuacién 4.11, podemos reescribir 4.20 como,

1 5 . . 5 , . .
R =7 (e +Ppq){2i-1 p|2i g} (e-Py.q2) {2j-1 2i-1]2j 2i} X

‘Una vez desarrollada la expresién y aplicadas las permutaciones obtenemos:
R =%- X({{2i-1 p|2i q}{2j-1 2i-1]2j 2i} +{2i-1 g|2i p}{2j-1 2i-1|2j 2i}

-{2i-1 p|2i q}{2j-1 2i|2j 2i-1}-{2i-1 q|2i p}{2j-1 2i|2j 2i-1})

Si reetiquetamos en la forma (2i - 1) & 2i, y tenemos en cuenta las simetria de las
integrales: {a b|c d} = {c d|a b}, vemos que R resulta ser idénticamente nulo.

En definitiva, vemos que el mismo tipo de etiquetaje utilizado en la seccién 4.2
para los factores de interaccidn no adaptados, puede ser utilizado (sin més que
cambiar 0/1 por +/-) para factores de interaccién Sz-adaptados.
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. .o [s i1k1,i2k2,...,inkn )
Un factor de interacciéon Sz-adaptado <{ IRP[i1k1,izkz,---,inkn] , vendra

Inequivocamente caracterizado por un diagrama de Hugenholtz y una secuencia [s]
de simbolos +/- indicando qué vértices del diagrama han sido
simetrizados/antisimetrizados. Ahora bien, para que el conjunto de secuencias [s]
asociadas a un determinado diagrama de Hugenholtz no sea ambiguo hemos de
tomar un diagrama de Goldstone compatible con él como referencia (o
equivalentemente la permutacién que representa dicho diagrama de Goldstone). Al
igual que hicimos en la seccién anterior, tomaremos como referencia el diagrama
de Goldstone que tenga el maximo numero posible de ciclos (que vendra
representado por la permutacién que siendo compatible con el diagrama de
Hugenholtz asociado, presente un namero de ciclos maximo).

A continuacién presentamos los resultados de la clasificacion de los factores
de interaccion Sp-adaptados correspondientes al segundo, tercero y cuarto
momento centrado.
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Tabla 4.4.- Factores de interaccién Sa-adaptados para el segundo momento centrado.

Permutacion P
Diagrama de Hugenholtz de referencia Secuencia [s]
(++)
(13) F-)=(-+)

1 (=-)

++)

(13)(24) --)

{#-)=(=+H=0}

2

A titulo de ejemplo, evaluaremos algunos de los cinco factores de interaccion
S»-adaptados no nulos del segundo momento centrado. Para ello nos vamos a la
Tabla 4.4 y llamamos Dy y Do a los diagramas de Hugenholtz alli
presentados.Consideremos en primer lugar el factor de interaccion

D1, (++), (13)(24)} = <{ e+l (‘1“35 Bk ad }> = 2 (<{(13)(24)}> + <{(1324)}>)

Y (fialkc)’+ {ia|kc}{ak|ci})

ikac

N =

D1, (- ), (13)(24)} = <{ A ik ac] }> = 2( <{(13)(24)}> - <{(1324)}>)

-3 T ((alka’- (alka{aklcip

kac
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Da, (+-), (13)} = <{ [+igika C’ ]}> = <{(13)}> + 0 <{(134)}> - <{(1234)}>

1
=3

> (ialkki{ailccl- {ik|ka}{ac|ci})

ikac

(TrJ2 - TrK3),
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Tabla 4.5.- Factores de interaccién Sp-adaptados para el tercer momento centrado.

—

‘Diagrama de Hugenholtz

o~

Permutacion P
de referencia

Secuencia [s]

S

(135)

(+++)
(H-) = () = ()
=)= =)
(—)

(13)(45)

(+H++)
(—+) = (+-)
(+—+)
(—H =)
(=)
—)

(236)(15)

()
()
(=)
(—)
{(H) = () =(+—) =
(— =0}

(153)(264)

(++)
(—)
{(H) = () = () =

(4

) = (—+) = (—) =0}

LIRRIEE:

(13)(26)(45)

(+++)
() =) = (+H)
(—H = () =)

(—)
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Evaluamos a continuacién, alguno de los factores de interaccion S;-adaptadog
“del tercer momento centrado. Para ello nos vamos a la Tabla 4.5 y llamamos D, 5
Ds a los cinco diagramas de Hugenholtz que alili aparecen.

++- .k, ’
R (LS W)

= <{(135)}> + <{(1235)}> - <{(12356)}> - <{(123456)}>

'kZ (lalkki{ap|cci{pilqal+ {ik|ka}{ap|cc}{pilqq}
ikacpq

o} —

-{ik|ka}{ap|cci{palqi}- {ik|ka}{ac|cp}{palqi})

=Trd3 + TrKJ2 - Tr K3 - Trk3,
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Tabla 4.6.- Factores de interaccién So-adaptados para el cuarto momento centrado.

Diagrama de
Hugenholtz

~

Permutaciéon P
de referencia

Secuencia [s]

- -—
u

1

(1864)

(++++)

(=) = () = () = (++)
(—++) = () = (+—+) = (+H+—)
(—+—+) = (++)

(—H =)= (—+—)=(H+—)

(—)

<O O

(13)(58)

(++++)

(++) = (H—+) = (+—++) = (—++)
(—++) = (++—)
(——+) = (—++) = (+—+) = (+—+)
(—H=(—+)=(—+—)=H+—)
(——)

(153)(68)

(++++)
(—++) = (+++)
(++—+)
(+++-)
(—++)
(=) = (+—)
(—+) = (++)
(++—)
(—)
(—+)

(——) = (+—)
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(2763)(58)

(++++)
() = (+—+)
(—++)
(++—)
(—+—)=(+—)
(——)
{(+H—) = (+H+—) = (—+—+) = (—+) =
() = (+—+—) =( F) = (—+) =0}

(476)(253)

(++++)
(—++) = (+++)
(—++-)
(+—+)
(—H =)
(—)
{(+—)=(+HH)=(—H)=(—++) =
(++)= (+H—) = (—+) = (=+—) =0}

(2853)(16)

(++++)
(—H+) = (+H—)
(=) = (++)
(—+) = () = (+—+) = (+H—)
(—+—+)
(+—+-)
(—+) = (——)
(—+—)=(+—)
(—)
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~N

(23)(45)(67)

(475)(23)(68)

(++++)
(=+++)
(+—++)
(—++)
(++—)
(—+—)
(+—)
(——)

F) = (HH) = (——) = (—+) =

{(+

+)

= (=) = (

+) = (

—) =0}

(253)(68)(47)

(++++)
(—+++)
(+=++) = (H—)
(+++)
(—+H) = (=)
(—++=)
(+—+)
(+——) = (++—)
(—+)
(—+) = (=)
(+—)
(—)
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( )
(+—++)
( )
{(—+H) = (H4) = () = (—+H) =
190 () =(+—)=(+—H)=(H+H—+) =
(H—) = (—t) =(—+) = (+—) =0}
(++++)
(—+) = (+++)
(—++)
<O @ (23)(57)(68) (++—)
(——) = (+)
(—)
1 {(+H) =++)=(++)=(—+—) =
(+—+) = (++) = (—+) = (—+—) =0}
(++++)
(—++) = )
@ @ (13)(24)(57)(68) (——)
() =@EF— = =@HEHH) =
() =s=(-+H—)=s@EH—=s=(H+—+)=
12 (—H=s(—+)=s(—+—)=(+—)=0}
(++++)
(—+H) = (++) = (H—) = (H+)
@ (13)(25)(47)(68) (—+H) = (=) = () = (+—)
(——) = (+—+)
13 (—+) =(—+) = (—+—) =(+—)
(—)
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4

(1753)(2864) {((HH=EF ) =(HH=EH++)=

(—+H)=(—+—+) = (—++—)=(+———0=

=) =FH—)=(—H=(—)=
(——) = (+—) =0}

(++++)
(—H+) = ()
(—++)
(486)(275)(13) (++—)
(+—) =)
(—=)
() =@ F+—) = () =—+) =
(+—+) = () = (—+) = (—+) =0}

(++++)
() = () = (H) = (HH)
(2763)(15)(48) (—++) = ( +—+ ) = ('T -r) = (= } )

(+—+—) = (——+)

(—H =)= (—=+—)=(:+—)

189

(2754)(13)(68) (—)

{(—+) = (+—++)=(+H—) = (+H+—) =
() s=(—+—)=H—+)=(+—+) =
{(—H=(C+)=(—+—)=@—)=0}
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4.4.-OBTENCION DE LOS COEFICIENTES DE PROPAGACION S,-ADAPTADOS.
FORMULAS FINALES S>-ADAPTADAS.

En la seccién 4.3.2 ya hemos visto que los factores de interaccién asociados
a un determinado diagrama de Hugenholtz, constituyen un conjunto cerrado y
estable bajo aquellas operaciones que conducen a simetrizar/antisimetrizar las
integrales bielectronicas generalizadas (vértices en los diagramas representativos).
Por consiguiente, el numero de factores de interaccidn S;-adaptados compatibles
con un determinado diagrama de Hugenholtz coincide con el numero de factores
de interaccién no-adaptados asociados con ese mismo diagrama (comparese por
ejemplo las Tablas 4.1, 4.2 y 4.3 con las Tablas 4.4, 4.5 y 4.6). Para un diagrama de
Hugenholtz dado, cada uno de los factores de interaccién Sp-adaptados es una
combinacién lineal de los factores de interaccién no adaptados correspondientes a
este mismo diagrama, lo que podemos expresar por medio de la siguiente
ecuacion:

A B (4.21)

i=1

k
donde Ar representa el r-ésimo factor de interaccién S,-adaptado (r=1,2,...p(k))

N . : .
asociado al diagrama de Hugenholtz k. {{i})" es el i-ésimo factor de interaccién no-
adaptado (i= 1,2,...p(k)) compatible con al diagrama de Hugenholtz k . Finalmente,

k

T,, representan los coeficientes de la expansion lineal.

La ecuacién (4.21) constituye, en realidad, un sistema de ecuaciones
lineales. En efecto:

K
Af = 3:111 RO (4.22.a)
K) k
A = 3:1%; " (4.22.b)
LY
A:;(k) = % To(k)i <{i}>k (4.22.c)

=1

Este sistema de ecuaciones lineales puede ser esctito en forma matricial:
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k
A -t (4.23)

‘ k
donde A es una matriz fila conteniendo los p(k) factores de interaccién S,.-

k
adaptados correspondientes al diagrama de Hugenholz k, I es la matriz fila que
contiene los p(k) factores de interacciéon no-adaptados compatibles con g

k
diagrama de Hugenholz k,y T es la matriz de dimensién p(k) x p(k) que contiene
todos los coeficientes de expansidn de factores de interaccidon S-adaptados. Esta

matriz estd organizada de tal forma que la columna r (1 < r < p(k)) proporciona los
k k
coeficientes T (i= 1, 2, ..., p(k)) de A;.

Para cada momento de la distribucidn espectral, tendremos tantas matrices
del tipo (4.23) como diagramas de Hugenholz distintos podamos considerar. Asi,
por ejemplo, tenemos 2, 5 y 17 diagramas de Hugenholz (y por tanto, expresiones
matriciales) para el segundo, tercer y cuarto momento, respectivamente.

k
Si en la expresion (4.23) despejamos la matriz I tendremos:
-1
k k{_k k _k
H:A(T) = A © (4.24)

k k
donde hemos llamado ® a lainversa de T . Esta expresion representa, a su vez,
otro sistema de ecuaciones lineales:

N = %k:)e':i A* (=1, 2,..., p(K)) (4.25)

r=1

Por otra parte, ya sabemos como obtener qué coeficientes acomparian a un
determinado factor de interaccién no adaptado y con que peso lo hacen (ver
seccidén 3.5). Recuérdese al respecto la ecuacién (3.19), que volvemos a reproducir
a continuacién:

B> <m>vji Cy i) @.19)
Si llamamos,

-V
Pi= Y Gy (4.26)
]
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F

la expresion (3.19) queda como:
A c ~
SCED RO (4.27)

Los coeficientes 5; para Tr(H3) y Tr(H4) quedan reflejados en las Tablas 3.1 y 3.2,
respectivamente. En el caso de Tr(H2), la expresién (4.27) estd explicitamente
escrita en la seccion 3.6.1.

Agrupando los factores de interaccion ({i}) en m grupos disjuntos (uno para
cada diagrama de Hugenholtz distinto), la ecuacién (4.27) puede ser reescrita
como:

G =38 @ e (4.28)
ko
Si llevamos la ecuacion (4.25) a ia ecuacién (4.28), obtenemos,
-3 3 akon
k ir

a partir de la cual, teniendo en cuenta que para el calculo del n-ésimo momento
basta dividir la Tr(H") por la dimension del espacio, obtenemos finalmente:

m Rk k k si) K k

m es el numero de diagramas de Hugenholtz distintos asociados al n-ésimo
momento (m toma valor 2, 5 y 17 para el segundo, tercer y cuarto momento,
respectivamente).

p(k) es el nimero de factores de interaccién Sp-adaptados (y por lo tanto el nimero
de los no adaptados) compatibles con el diagrama k-ésimo de Hugenholtz.

k
D(N,S,K) es la dimension del espacio FCI, y A;. ha sido definida anteriormente.

Matricialmente esta ecuacion puede reescribirse como

m ok k_k &k _k

L=, A ®P =) A B (4.30a)
k k
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K k_ k
donde B=0P (4.300)

es la matriz de los coeficientes de propagacién Sy-adaptados asociados al k-ésimo
diagrama de Hugenhoitz.

A continuacién vamos a aplicar el anterior procedimiento al segundo, tercer y
cuarto momento centrado, con objeto de obtener los coeficientes Sp-adaptados. De
las Tablas 4.1, 4.2 y 4.3 obtenemos los factores de interaccién no-adaptados
compatibles con cada diagrama de Hugenholtz. Los coeficientes 5. para el tercer
y cuarto momento los obtenemos de las Tablas 3.1 y 3.2, respectivamente. Dichos
coeficientes para el segundo momento, los extraemos de la expresion de Tr(H2)
escrita explicitamente en la seccidén 3.6.1. Finalmente de las Tablas 4.4, 4.5y 4.6
obtenemos los factores de interaccidon Sp-adaptados.
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N SR

i CORSRAG)

4.4.1.- Segundo momento centrado

Para este segundo momento, vamos a detallar el procedimiento utilizado en
la obtencién de los coeficientes S;-adaptados. En el caso del tercer y cuarto
momento Unicamente se daran los resultados sin entrar en detalles intermedios.

1)  Diagrama de Hugenholtz 1: O

o
Los factores de interaccion no-adaptados iy y los correspondientes

1
coeficientes de propagaciéon ®; - definidos en la ecuacidon (4.26) - vienen
tabulados a continuacion:

=i G

= ({(13)}) 7, =42
b= ({(123)}) P2 =8(37)
= (((1234))) Ba =4 (4}

v

. [] .o 1 . .’
En la siguiente tabla podemos ver las expresiéon de A, como combinacidnes

1
lineales de 1; (ver ecuacién (4.21))t :

T Para obtener estas expansiones de los factores de interaccién So-adaptados en funcién de factores
de interaccién no-adaptados, hemos confeccionado un programa Mathematica de cdlculo simbdlico.
No obstante, y a titulo de ejemplo, vamos a hacer un caso a mano. Téngase en cuenta que las

secuencias [s] de simbolos +/- estan ligadas a una permutacién P de referencia. Asi,

Avrn = ({ “Ritatteas ) = RS = (ialkk )+ tikikal({ailoc) + (acci ) =

<(ia|kk}{ai|cc}+{ia|kk}{ac!ci}+{ik|ka}{ai|cc}+{ik|ka}{aclci}>=

|k ac |k,ac} N {ik,ac ik ac
ak |c ak,ci ka,lc ka Cl

AP+ A2 + (3D + L1239 D =17 + 215 + 14
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1 1 1
I I N
A11 ++ 1 2 1
1
A2:+— 1 0 -1
111
111 11 1
Por tanto, (A1 Az As) = ('1 P '3) 2 0-2],
1-11

Despejando ( I} l; l%) de la ecuacién anterior obtenemos:

1
-2
1

O —

(1 13 1) = (A7 A AY)

- D) —
—

Si ahora multiplicamos ambas partes de esta uitima igualdad por la matriz

1
columna de coeficientes ®; 't tendremos:

®4 Py

1,11 1,1 111 111 1
(|1 2 la) P2 = (A1 Az Aa) ry 20-2]]®:2
1 - 1

Ps 1-11 Pa

Por tanto, de acuerdo con la ecuacién (4.30), los coeficientes adaptados
para la contribucién del diagrama de Hugenholtz 1 al segundo momento, vendran
dados matricialmente por:

1

p
po[BODY L[]
]B = B(1,2) =Z 2 0'2 Pz
B(1,3) 1-11) ] 5!
3

t - | Pl
Téngase en cuenta que segun la ecuacion (4.29), i 'W i
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. 2) Diagrama de Hugenholtz 2:

2
Los factores de interaccién no-adaptados <{i})" y los correspondientes
2

coeficientes de propagacién ®i son:

2= ((i})? B
5 _ ~2
15 = ({(13)(24)}) Py =2(2,2,))
15 = ({(1324)}) 52 =2((4,)

‘e 2 . ve 2
Expresién de A, como combinacién lineal de |:

1 I
A i+ + 2 2
I 2 -2

La tabla anterior puede expresarse matriciaimente en la forma

(2 a3 - (12 8)(22)

, 2 2
de la cual podemos despejar (h |2) y obtener
2 2 2 2111
(’1 '2) = (A1 Az);{(1 _1}-
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Multiplicando ambos miembros de esta ultima igualdad por la matriz columna de

2
coeficientes ®; obtenemos la expresién

2
P
@ @73 (a8 ml3 1)

De la anterior expresion podemos identificar (de acuerdo con la ecuacion (4.30)),
la matriz columna de los coeficientes Sy-adaptados, para la contribucion del

diagrama de Hugenholtz 2, como

2
2 (B@1n)_1[1 1} ®
B ‘(8(2,2))“4(1-1) P
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4.4.2.- Tercer momento centrado

En el caso del tercer y cuarto momento centrado, vamos a exponer los
resultados de forma mas concisa pero sin perder por ello informacién. Para lo cual,
sintetizaremos los resultados mediante tres tablas para cada uno de los diagramas
de Hugenholtz.

N

En la primera tabla se representaran los factores de interaccién no-

k
adaptados |, y los correspondientes coeficientes de propagacién no-adaptados
~k
®, (al igual que hemos hecho para el segundo momento).

En una segunda tabla, al igual que hemos hecho en el segundo momento,
. . . k
representaremos las expansiones de los factores de interaccién Sz-adaptados, A,,

. . g k .
en funcién de los factores de interaccidn no-adaptados |, ; es decir, tabularemos la
ecuacion (4.21).

Finalmente, en la tercera tabla representaremos los coeficientes So-
adaptados B(k,r). Tal y como hemos visto, la matriz de coeficientes Sy-adaptados
k k_k k k k
es B = ©® P ,siendo ® lamatrizinversade T . Tal matriz © siempre puede
k k

1 ] . . ] ’
ponerse en la forma — ©' |, siendo © una matriz que solo contiene nimeros
2

enteros sencillos y siendo n = 2,3,4,.. para el segundo, tercero, cuarto,.. momento,
respectivamente. Por tanto la matriz de los coeficientes Sz-adaptados podemos
escribirla en la forma:

k
Kk k
B =02 -o*p"

2n

De acuerdo con esta ultima expresién, en la tercera tabla representaremos los

k
coeficientes Sp-adaptados B(k,r) como combinaciones lineales de ®'; .
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Diagrama de Hugenholtz 1: @

= 7
1= <{(139)}) By =8 ({010 +((2))
15 = ({(1299)}) Ba =24 ({4 ) +{42))
1= ({(12345)} ) Ba =24 ((5:)+(52)
4= (0201) | 5] g gy (o))

I 1y Iy I
-+ 1 3 3 1
Ap i —++ 1 1 L 1
Al 4 1 -1 1 1
. 1 -3 3 1
T 1 1 1
[ 1( ) F'Z P'a [ 4
B(1,1) 1 1 1 1
B(1,2) 3 1 -1 3
B(1,3) 3 1 1 3
B(1,4) 1 1 1 1
. k 1 ~k
(*) siendo ®', = 3 ®;
2 D(N,S,K)
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2) Diagrama de Hugemholtz 2: ®

2= ({1}

~2
®;

1% = ({(13)(45)})

7 =24((242,)

2

I2 = ({(128)(45)})

5, = 48((342,)

2

I3 = ({(1354)})

?52 =24((4,)

15 = ({(12354)})

P =48(5)

2

I's = ({(123)(456)})

7 =24((3, 3,)

15 = ({(123564)} )

Fs =24(6,)

2 12 2 13 12 12
AT 1 2 1 2 1 1
Ap i+ 1 0 1 0 -1 -1
AS i+—+ 1 2 1 22 1 -1
AG i+ 1 0 -1 0 -1 1
Ag =t 1 -2 1 -2 1 1
I gp— 1 -2 -1 2 1 -1
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2 2 2 2 2 2
® P2 ®'s ®, P's P's
B(2,1) 1 1 1 1 1 1
B(2,2) 2 0 2 0 -2 -2
B(2,3) 1 1 -1 -1 1 -1
B(2,4) 2 0 -2 0 -2 2
B(2,5) 1 -1 1 - 1 1 1
B(2,6) 1 -1 -1 1 1 -1
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‘3) Diagrama de Hugemholtz 3: @

s

1= ((i})?

~3
P

3

7 = {{(238)(15)})

Br =24 ((B221)+(3121)

3

2= ({(13625)})

B2 =24 ((55) +(52))

I3 = ({(2346)(15)})

Ba =24 (4220 + (4:27))

3

s = ({(134625)})

B =24 ((B3) +(62))

13 15 15 15

A? T+ 2 2 2 2
Ag L—+ 2 2 2 -2
Aj - 2 22 2 .2

AS i —— 2 ) 2 2
Py | ey | el | e

B(3,1) 1 1 1 1
B(3,2) 1 1 1 -1
B(3,3) 1 -1 1 1

B(3,4) 1 -1 1 1
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4) Diagrama de Hugemholtz 4:

=t i

4
7 = (1(153)(264)}) B =4 (((313; )+ (3235)

4 ~
1% = ({(163254)}) - - 4((B2)+(64))

4 13

AS -+ 4 4
Ap - 4 -4
4 4
?'1 Ua'2

B(4,1) 1 1
B(4,2) 1 -1

- 214




5) Diagrama de Hugemholtz 5:

HERCI

~5
P

15 = ({(13)(26)(45)} )

% =8{(21212,))

5

12 = ({(1623)(45)})

52 =24((4,2,)

5

I's = ({(162354)})

Fa =24(65)

5

I3 = ({(164)(235)} )

Fa =8(3,52)

15 15 3 1

AT it 1 3 3 1
A3 i—++ 1 1 1 -1
A3 i-— 1 -1 -1 1
Agi— 1 -3 3 -1
Py | Py | Ps | e

B(5,1) 1 1 1 1
B(5,2) 3 1 -1 _3

B(5,3) 3 -1 -1 3
B(5,4) 1 -1 1 -1
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4.4.3.-

1)

Cuarto momento centrado Q_/

b

Diagrama de Hugenholtz 1:

1= (i}’

~1

Pi

1

Iy = ({(1864)})

By =164 )+ (@) + 4 (4)

1

12 ={{(18764)})

P2 =64(((5:) + (53)+ 4 (52))

s = ({(128643)} )

!

o =64(((61) + () + 4 (E2))

1y = ({(128654)}) 551 =32(’<<61>>+<<63>>+4<<62>>)
I's = {{(1286543)}) ?5; =64({7 N+ {73 + 4 (7))
1% = ({(12876543) }) B o =16((@) +(Ea)+4 ()
ol e el
Apit+ (14 |4 2[4 |
A; Cb— |1 2 [0 10 -2 |-
Ag:i—++ |1 |0 0 |2 o i
Al P 0 -4 |2 0 1
Ag:—+ |1 [-2 o 2_ |1
Ag:i— |1 |4 |4 4
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' 1 ' 1 ' 1 ] [} 1 [} 1
Py |Po|Pa|Pa|Ps [P
B(1,1) 1 1 1 1 1 1
B(1,2) 4 2 lo fo |2 |-4
B(1,3) 4 o lo |-4 |o |4
B(1,4) 2 o |2 |2 o |2
B(1,5) 4 2 lo lo f2 |4
B(1,6) 1 4 v [ )
. k 1 ~
() Siendo P, = — P
2*D(N,S,K)
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s e

2)  Diagrama de Hugenholtz 2: Q Q
2= ({i})° 7,
2 ~ 2
17 = ({(13)(58)}) P 1 =48((242,)
1% = {{(587)(13)}) 52 =192((342,)
15 = ({(1234)(58) } ) 7 =96 ((4121))
15 = ({(123)(568)} ) %i =192((3,3,)
15 = {{(1234)(568) } ) Fe =192((413,))
2 = ({(1234)(5687)} ) B e —a8((4,4,)
I (A A LA [
Afiesrs |1 |4 |2 |4 |4 |
Agi++e= |1 |2 o Jo [-2 |-
A:23:—'_++ 1 0 2 '4 o 1
A2i——+ [1 [0 [-2 |o o [1
Ag:—+ |1 2 |0 2 1
Ag______ 1 4 2 4 -4 1
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0w
&l | T o | T -~
N D
& - Y o of o *
N <
&l | ol ¥ o] o ~
N M
&l ~| o | Y| o ~
NN
&| ~| | o] of V| *
N v~
& «| «| o | < -~
-] & @ ¥] ®] ©
ol o Qg o o o
mj| m| mj] o] M} m
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3)  Diagrama de Hugenholtz 3: C)Q

= (i)

~3
®i

I} = {{(153)(68) } )

By =192(((3:21)+(3221))

2= ({(1253)(68)} )

B =384 (((4:2, )+ (452,))

15 = ({(15863)})

By =192(((52) +{(5))

1% = ({(153)(687)})

753 =192(((3,3; ) +({(3132))

I's = ({(12534)(68) } )

B =192(((5:2:)+(5221))

% = ({(125863)} )

Fo =384(((62 )+ (65 )

13 = ({(1253)(687)})

53 =384 ({4431 )+ (4231 ))

I = {{(158763)} )

Fa =192(((62))+(65))

% = ({(1258634)} )

B o =192 7o) +(75))

50 = ({(12534)(687)})

B 10 =192(((5,3, )+ (523,))

154 = ({(1258763)})

B o1 =384(( 72+ (7s))

152 = ({(12587634)})

B 1z =192(((82 )+ (85 )
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AR R R R
A [T (2 |0 0 12 2 12
Al |1 Jo |0 0 ] Jo o 1 [0 [ {0 -
Aiwes [T |2 [0 0 1 |2 |2 [ | |2 |-
A |1 |2 [t |0 q2 [ a2 |
PR FR CR R C R EC T ER R R O B
Aoy |1 [0 [t [t [t fo fo [ fr {1 fo |1
PR EE I FT PEORN YRR R O T R R R
A |1 f2 e 2 [ ] |2 |
A U {2 |ttt 2 |2 et gt 2 |
AS iewe |1 [2 [0 | [ f2 {2 [ {1 f2 |
AS i [T o [t | i Jo fo frofr 1 fo |-
A?z S b 2 |1 |1 {1 J2 2 [+ |1 |-+ |2 |1
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3

3

3

®' ol ' 14| P2

2

1

1

1

2
2

1

1

2

1

B(3.1)

B(3,2)

B(3,3)

B(3,4)

B(3,5)

B(3,6)

B(3,7)

B(3,8)

B(3,9)

B(3,10)

B(3,11)

B(3,12)
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|1

[l 4)  Diagrama de Hugenholtz 4: @
X
¥

~ 4

r“i =i P

| 14 = ({(2763)(58) } ) 5 =64(((412)+ {(4320)) + 4 (4221)))

L}

| 5= (((17632)(58)}) | 7+

128(((5:12,) + (5221 + 4 (522,

| (3= (((276853))) B o =64((62)+ () +4(63))
| {1 4 4
f:‘ | 4= ({(1768532)}) Py = 128((7,) + (7)) + 4 (7))
1
| 5= (L07e8sa2)) | F s -es((Ba)e (@) (es))

4

5= ({(175342)(88)}) | F & =64(((6121)) +((6321) +4 (6221)))

’sz‘ 14 [1g s | 1s | 1e e
‘{ A::++++ 2 2 |4 2 |2
| Aji—+++ |2 2 |10 -2 |-2
51 As:i—++ |2 4 |2 4 12 |2
| AGiti— |2 2 |4 ]2 |2
| Ag:i—r— |2 0|2 2
| Az T« [2 [+ J2 |e
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e Bt e W

IO I FI0 E I P F
B(4,1) N RO R R N E
B(4,2) 2 Jo |2 [o |2 |2
B(4,3) 1 1 [ ] |1 |
B(4,4) i e EE
B(4,5) 2 Jlo |2 o |2 |-2
B(4,6) 1 1 ] [ ] o
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5)  Diagrama de Hugenholtz 5: %

= (i)

~5
Ll

5

15 = ({(253)(476) } )

=64 (((3131)) +((3232)) + ((3231)))

5

15 = ({(1532)(476) } )

P, =64(2((813.)+ 24300 + (41320 + (4231))

1% = ({(253764)})

B o =64(62) + () + (6)

1% = ({(1537642)} )

5
4=

28((72) + (7a+(73))

1% = ({(15378642) } )

s =64(82) + (8 +(85))

15 = ({(1542)(3786) } )

=64(((4141)+ (42820 + (4241))

A D R
A? ++++ |2 4 2 |4 2 |2
Asisir [2 {0 [2 [0 |2 [-2
Adi—++— |2 |-4 |2 |-4 |2 |2
At |2 |4 2 |4 |-2 |2
Al:i—+ |2 o 2 o |2 -2
Ag:i—— |2 |-4 |2 |4 |2 |2
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-
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6) Diagrama de Hugenholtz §: @

=)’ G

15 = {{(2853)(16)}) Fr =32((420)+ (40200 4 €422,

15 = (1 (185326)}) P2 =64((82) +(8a)+4(50))

(5= (1@853908))) | B ea(((5,2,)+((5s2)+4((5:21))

= ({(1853426) 1) By =128((72) +(7a)+ 4 (7))

15 = ({(185)(263)} ) B s =32(((3:31) + (3232 + 4 (3:32))
Is = ({(287534)(16)}) B o =32(((8:2,) +(Ba2:)+ 4 (622,)]

17 = ({(2634)(185)}) | 7, =64(((4131)+(4232) +2((4132)) +2((4231)))
s = (1(18753426)) ) Fo =64((82)+(Ba)+4((8:)
o= ((0879@83)) | F g m32((ar41) + (42420 4 4142))
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1SS g fee {05 [0E |8
A? e b 2 2 4 1 1 2 1
Aliwuns [t Jo f2 o |1 |1 | 1
Ag S—++ |1 2 0 {0 1 -1 -2 (-1
ASr [t Jo o o [-1 [ 0o |1
Al [t |2 |2 |4 |1 [ 2 |1
Al 1 [2 [2 |4 |+ |1 |2 1
AS |1 |2 o 1 ]-1 1
A |1 [0 |[-2 4 (1 2 lo |-
A 11 |2 [2 ] |1 1 |2 |2 |4
XD IR 00 X0 PO P0G X0 F T T
B(6,1) I R R T R F R P F L
B(6,2) 2 lo |2 lo |2 |2 |2 Jo |2
B(6,3) 2 f2 Jo Jo J2 ]2 lo |2 |-2
B(6.4) 4 lo Jo Jo |4 |-4 o o |4
B(6,5) B I I I B
B(6,6) I S ST I E I S E I B
B(6,7) 2 |2 fo (0o |2 |2 lo |2 |-
B(6,8) 2 lo |2 Jo |2 |2 |2 |o |-2
B(6,9) R R I I e
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7)

Diagrama de Hugenholtz Z: QQQ

7= ({i}y

1 = {{(23)(45)(67)})

7

I3 = {{(132)(45)(67)})

~7
P2 =384((3,2,2,)

5 = ({(2354)(67)})

5; =384((4,2,))

1% = ({(13542)(67)})

~7
F 4 =384((5,2,)

I'5 = {{ (4576)(132) } )

B =384(4,3,)

s = ({(132)(678)(45)} )

~ 7
Ps =192¢(3,3,2,)

1% = ({(235764)})

7 =192((65))

s = ({(1357642)})

7o =384((75)

'y = ({(13542)(768) } )

Fo =384(5,3,)

10 = ({(13578642)})

B 10 =192((85)
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9

e s [ s e [0 e s 1%

A17:++++ 1 2 2 2 1 1 2 1
AZ:-—+++ 1 0 2 0 -1 -2 -1
(Al e+ |1 |2 Jo Jo [o [+ [+ [2 [0 [+
Ali—gr |1 fo Jo 2 [2 [ |- E

et |1 Jo Jo |2 |2 |4 [+ 1
A_;:—++— 1 2 |2 -2 -2 |1 1 -2 1
_A-Z:+——+ 1 -2 (-2 -2 |1 1 2 -2 |1
Ag:—+ |1 2 {o o [-1 |1t Jo |2 [-1
(Al |1 |2 o o |1 [ |2 Jo [-1
Algi— |1 |2 |2 |2 |2 |+ [1 |2 [2 [

MM LN A M N M LM D

B(7,1) I R N N TR N T S F
Bz2 |2 lo |2 fo Jo |2 |2 |o |2 |-
B73) |2 |2 Jo fo o |2 [2 |2 Jo |-
B74) |2 Jo Jo |2 j2 |2 |2 |o [o |2
Bz5 |2 Jo jo |2 |2 |2 [2 Jo Jo |2
B(7,6) (I N R T A R S R K
B(7,7) I R ST S S R R E ST
Bz8 |2 Jo |2 o Jo |2 [2 Jo |2 |2
Bz9) |2 |2 fo fo Jo |2 |2 |2 Jo |2
A I I T L T N R
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|
! { 8)  Diagrama de Hugenholtz 8: Q@

‘ 3= i N
|
3 ~
| = (L@rsE681) |5 2192(((3,2,20)+ (32212,
i< 8 ~8
l 2= ({(132(475)68))) | 5, = 192(((31312, ) +((323121)))
15 = ({(23754)(68)} ) ESZ =192( (5221 ) +({(532+))
|
| 8 =°
) | I's = ({(47586)(23) } ) P4 =192({(5,2,)+({(5521))
| -
N 15 = ({(47586)(132)} ) aa: =192(({(5231)) + (5431 )))
a8 ~ 8
. I's = ({(2375864)} ) Pe =192({7a)+{74))
} |87= ({(13758642) } ) 5: =192(((83) +{(84))
J{ g = ({ (137642)(58) } ) 752 = 192({(622,)) +(632,)))
|
|
f H I N R R R
ASieres 2 |2 |2 f2 |2 |2 |2 |2
} Api—+++ (2 |2 |2 J2 |2 |2 |2 |2
3« Ag:+—tt+ |2 |2 2 |2 |2 |2 |-2 [-2
| Afi—t+r |2 |2 |2 |2 |2 |2 |2 |2
!s A§I++-— 2 2 -2 2 2 2
Agi—+— |2 |-2 2 |2 |2 |2 |2
| Ad—— |2 |2 |2 |2 |2 |2 |2 [-2
Ag:—— |2 |2 |2 |2 |2 |2 |2 |2
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- Q@
w o

o

P!

s s
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9) Diagrama de Hugenholtz 9: %

= ((i))°

~9
Pi

1 = ({(253)(47)(68) } )

P o =192((3,220)+ (3229))

1% = ({ (1532)(47)(68) })

7 =192((( 41212y +((422:24)) )

15 = ({(25374)(68) })

B o =384(((5,2)+ (5:22))

1% = {{ (4768)(253) } )

7 =192( (423 )+ {(4232)))

s = ({(153742)(68) })

P s =384 (((6,2,) +(633:))

s = ({(1532)(4768)} )

P o =192(((404, )+ (4242))

15 = ({(2586374) } )

o =192((7a)+ (7))

I's = ({(2537684)})

P o =384 ((7a)+ (7))

g = {{(15863742) })

B o = 192(((8)+(84))

30 = {{(15376842)} )

5?0 =384 (((83)+((84))

151 = ({(2584)(376) } )

B 11 =128(( 4031+ (4232))

+64(((4132)) +((4331))

15, = ({(15842)(376) })

B 1z =128((5231)+ (5232)))

+64(((5132) + (5531
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A T P I DA I P A I P P A R DA
Afiesss [T 1 |2 |1 |2 |1 |4 T E L
Adictss |1 1 f2 |1 |2 |1 |1 P E
Ag:ie—+ |1 |1 fo |4 1 |1 o |1 Jo |4 [
Ad v (1 |1 [2 |-t a4 1 2 1 2 [ ]
Adi—t [t 1 fo |1 o [ |1 Jo [ A |1
Agices— |1 [-1 2 |1 [2 |+ |1 (2 [1 |2 [+ [+
Adios |1 |1 2 |1 2 |t 1t 2 1 {2 |1 |4
A= |1 [1 o |1 fo |4 |4 Jo [ Jo [t |1
Aot [ 2 1 |2 [ [ |2 [ T E
Adyi——[1 -1 Jo |1 Jo [t | o |4 1|1
A 1 |1 [ | |2 | 1 2 1 |2 | |
Api———— |1 -1 |2 |- |2 |+ |1 |2 |1 |2 |1 |1
o R e v M e b M O A D
B(9,1) I RO R R R N R E N E R K K
B(9,2) B I B B F FE R B R
B(9,3) 2 2 o |2 o [2 |2 Jo [2 o |2 |2
Bo.4 (1 (1 {1 | v [ 1 | [ 1 [ [
B(9.5) 2 |2 Jo |2 lo [2 [2 fo 2 o |2 |2
B(9.6) R I T S R T B
B(9,7) I FE ST I ST F T E I ST E S E B
B(9,8) 2 J2 Jo |2 lo [2 |2 o |2 [0 |2 |2
BO9 1 |- [ [+ fr |
Bo,0) |2 |-2 lo |2 fo |2 |2 Jo |2 o (2 [
CREI N EE RO S S ST S I E E R S
Bo,12) |1 |1 |- {1 11 b fr e [ ] ]
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10)- Diagrama de Hugenholtz 10: @

1= (i)' B

R

1T = C01754)286))) | B = 6a(((4131)+ (4s35)) + 128((4231) + (4232)

Iy = ({(1862754)}) Fa - 64 (72N +{Ts)+2(7a)+2(74))

|’3° = ({(17543)(286)} ) ;;o =64(<<5131>>+<<5332>>)+ 128(({5231>>+<<5232>2

Iy = {{(18527643)}) Py =64(((82) +(8s)+2((B3)+2((84))

l:o I;O I;o 'lo
Alierer (4 |4 |4 |4
Ay +—++ |4 -4
A;O:—+—— 4 4 |4
ALi— |4 4 |-4 |4

10 10 10 10

B(10,1) 1 1 1 1

B(10,2) 1 1 -1 -1
B(10,3) |1 -1 {1 |-
B(10,4) 1 -1 |- 1
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11) Diagrama de Hugenholtz 11: Q @

HEREIIN

~ 11
P

11 = ({(23)(67)(68)})

~ 11
Pq =48(21242)

% = ({(132)(57)(68)} )

~ 1
P2 =96((312124)

Iy = ({(5867)(23)})

5;1 =48((4,2,)

1y = ({(5867)(132)})

Fu =96((4:3,)

I's = ({(1342)(5867)})

5;1 = 48((4,4,)

Iy = ({(1342)(58)(67)} )

~ 1
Pes =48((412124)

11 11

DRN PAN RPN B AR NP Y
A11:++++ 2 4 2 2 2
Ay :i—+++ |2 |0 |2 2 |2
At i— |2 |4 |2 |4 |2
Ay ir— |2 2 |-4 |2 |2
Adli—t— |2 2 2 |-2
Ay :i—— |2 |-4 |-2 2 |2
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P 11 'P';l ?';1 ?'11 'P':—,“ ?';1
BA1,1) 1 {1 1 {1 (1 1
B(11,2) |2 Jo |2 Jo [2 |-2
BA1,3) |1 -1 v ] |1 |4
Bi1,4) |1 |1 ]t |1 -1 |4
B11,5) |2 Jo |2 fo 2 |-2
B1e) |1 |1 |1 1 11 4
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12) Diagrama de Hugenhoitz 12: @ @

1= (Lipy" 5,
1" = ({(13)(24)(57)(68) }) oy =12((2y242,2,))
122 (((1423)(57)(68) }) B, =24(4,2,2,)
'3 = ({(1423)(5867) } ) Ps = 12((42 42)
22 g

A;2:++++ 4 8 4

AT o Jo |4

AZ.____ |4 [-8 |4

B(12,1) |1 [1 |1

B12,2) |2 Jo |-2

B(123) |1 |1 [4
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13) Diagrama de Hugenholtz 13: @

1= (i)®

~ 13
P

1) = ({(13)(25)(47)(68) } )

~ 13
P =48((2,21242,))

Iy = ({(1523)(47)(68)} )

~ 13
P =192((4,2:2))

s = ({(152374)(68) })

~ 13
P3 =192((632,))

Iy = ({(1523)(4768) })

B =96((4,45)

I's = ({(15862374)} )

75;3 =192((8,)

s = ({(1584)(2376) })

Feo =16 ((4142))+2{(4242))

BB LR hENE
Al |1 |4 s |2 |4 |
Al [t 2 Jo [0 |2 [-
A |1 fo fo [2 Jo |1
AZ: |1 o |4 |2 [o [1
Al.—+|1 |2 |o 2 |1
A1 |4 4 |1
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?'13 “P';S ?';3 ?'13 P';S ’P';S
B3,1) 11 [+ 11 It 11 |4
B(13,2) |4 [2 Jo fo |2 |-4
B(133) |4 Jo Jo {-4 o |4
B(13,4) |2 lo |2 |2 o |2
B(135) |4 |2 Jo Jo |2 |-4
B136) |1 {1 |1 [+ |1 |4
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14) Diagrama de Hugenholtz 14: @

1= (™

~ 14
P

11 = ({(1753)(2864)} )

Fi =841 (dasa)+4 (4ata))

Iy = ({(18642753)})

Fa =8((82)+(Be) +4(84))

By
A:4:++++ 8 8
AYi—— 18 |-8
14 14
AR P!

B(14,1) 1 1

B(14,2) (1 |-1
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15) Diagrama de Hugenholtz 15: @

1= (i) N
1T = ((RTIEEBINL) | 57 L6a(((3,3,20))+ (32322 +((3:3:2,))
I3 = {{(17523)(486)} ) Fa = 128(((5231)) +((5332)))
+64(((5035)+ (553,

(3= ((@T548013)) |y -6a((6,2,)+(6421)+(6521))

1 = ({(17523864)) ) F o =64(((8) +(8s)+(5a)

1 = (1 (17548623) ) Fs =128((85) + (8)+(5a)

15 = (LO759@80)1) | Ty =6a((4,4,) + (4043 + (4242)

P hE P hE g
Aliirr (2 o |2 |2 |4 |2
A;5:—+++ 2 0 2 -2 |0 2
A;S:——H- 2 4 |2 2 2
Ay i++— |2 2 |2 |4 |-2
Agi—— |2 -2 2
Ag:—— |2 |4 |2 |2 2
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P':s ;5 ?';5 ?'ls P';s ?';5
BOs1) {1 {1 It 1 1 4
B(152) {2 fo |2 |2 |o |[-2
B(153) |1 |1 |1 |1 f-1 [4
Bi54) (1 |1 |1 11 -1 |
B155 |2 Jo [|-2 [|-2 [0 |2
B(156) (1 [-1 |1 [1 [+ [-1
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16) Diagrama de Hugenholtz 16: @

8= (i)' N

1Y = ({(2763)(15)(48)}) [ 7 | =16(((412:21))+ (452121 + 4 ((42212,))

17 = {{(176325)(48)} ) 7o =64((6221)) +(6421))+ 4 (6321))

I's = ({(17638425)} ) By =64((85) + (8:) +4 (84)

~ 16

Iy = ({(27)386)(15)}) | 7, =32(((313121 )+ (328221 ) + 4 (32312,

¥ = (1 (25384)(176)} ) Fa =64((528,) +((553,)
+128(((5,3,) +(533+))
s = ({(17425386)} ) Fo = 16{(8a) +(8s)+4 (84)

e [ [l s | e
A e |1 4[4 |2 fa |4
Ay :i—+++ |1 2 fo o |2 |-
Ay —++ (1 {0 o |2 fo |t
Agdi+—+ |1 |0 |-4 |2 o |1
AZ—,G:——-+ 1 2 0 2 -1
A;B:———— 1 -4 -4 1
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RN P L M EDN R
B(16,1) 1 1 1 1 1 1
B162) |4 J2 Jo o |2 |4
Bie3) |4 Jo o [4 |o |4
B1ed) |2 o |2 |2 o |2
B165 4 |2 Jo fo [2 |4
B(16,6) 1 -1 1 1 -1 1

! : T F
[ JC voovo v v
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17) Diagrama de Hugenholtz 17: @

o N

17 = ({@7s9)013)68)}) | 7 =32(((412:20 )+ (432121 + 4 (4222,

Iy = ({(175423)(68)}) 25;7 =64(((6221))+{(B421)+ 4 (8321))

15 = ({(17586423))) Fa =a2(((8)+(Bs)+4 (82)

17 17 17

A+t (4 |8 |4

A2 —++ | 4 0 -4

AYi—— |4 |-8 |4

B(17,1) |1 111

B(17,2) |2 0 |-2

B17,3) |1 {1 |1
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4.5.- COEFICIENTES S2-ADAPTADOS EN FUNCION DE S, N, K.

En la secciéon 4.4 hemos definido las matrices lBk de coeficientes de
propagacion Sz-adaptados, asociadas a un diagrama k de Hugenholtz dado.
Podemos reunir, para cada momento, el conjunto de coeficientes en una unica
matriz B(K, r) en la que el indice k corre sobre diagramas y r sobre los coeficientes
concretos que aparecen para cada diagrama. La ecuacién (4.30b) podemos
reescribiria pues como

B1) = X, efiP:‘ (4.31)

Por ejemplo, para el diagrama de Hugenholtz 1 del tercer momento (ver seccién
4.4.2), el coeficiente adaptado B(1,1) viene dado por:

1
B(1,1) = m (<<31>> + <<32>> + 3 <<41>> + 3 <<do>> + 3 <<51>> +
+ 3 <<B5o>> + <<B1>> + <<62>>). (4.32)

Para evaluar estos coeficientes B(k, r) como funciones de N, S, y K se
procede del siguiente modo:

(a) Efectuamos los productos de operadores de densidad (aplicacion del
teorema de Wick con objeto de escribir los coeficientes B(k, r) como combinaciones
lineales de trazas de un unico operador de densidad). Por ejemplo, la primera
traza, <<3¢>>, contenida en el coeficiente anterior, ecuacion (4.32), da lugar a.

K3Dee+L20s

(b) Cada una de las trazas de operadores de densidad obtenidas en el punto
anterior (a) se escribe en funcién de trazas de productos de nimeros de ocupacion
(ecuacion 1.44 de la seccion 1.8.2). Por ejemplo:

K3Dee=K3Nee,snk = < E;3?222>>SNK=

= <<NyN2..Ng>>gNK = <<Ny NN NY>>gN.2K-1 (4.33)
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(c) La ecuacion 1.42 nos permite escribir las trazas de productos de nimeros de
ocupacién en funcién de la dimensidon del espacio y ciertos niumeros
combinatorios. Es decir:

(N-2j)-22
i 2\ a-28 .
<<NiNp.. Ng>>g N-2jK-j = 2. (-1) D(S,(IN-2j-2.2),(K-j- £)) (4.34)
2 (K-D-2
Q-4
_9-58(q) : ,
donde & = —5 3(q) asume el valor 0/1 si q es par/impar, y el resto de

magnitudes mantienen su definiciéon usual. Quizds merezca la pena especificar
que D(S, (N - 2j-22), (K-j- 2)) es la dimensién de un espacio FCl de (N - 2j - 22)
electrones, (K - j - 2) orbitales y que presenta un acoplamiento de spin S. Dicha
dimensién viene dada por la férmula de Weyl-Paldus (ecuacién i.2).

Ni que decir tiene que la evaluacidon de estos coeficientes B(k,r) hace
necesario la programaciéon de un algoritmo en lenguaje MATHEMATICA. Los
resultados obtenidos para el segundo y tercer momento vienen dados
acontinuacién. (No hemos incluido en la presente memoria los coeficientes para el
cuarto momento debido a su extension. Unicamente hemos incluido en la seccién
siguiente su limite asintético en un espacio de Hilbert infinito-dimensional). La
forma en que estos coeficientes vienen presentados es:

1 8 p q
Bk, 1) = ) p}-:oN q;{)[S(sn)] f(kr,p, q) (4.35)

donde n = 2, 3,... para segundo, tercer momento, etc., y f y g son polinomios en K:
fk,,p,Q)=a+a1 K+asK2+.... (4.36a)

a(k, r) = ¢ (K-r1 ) (K-r2) (K-r3 ).... (4.36b)
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Coeficientes adaptados a S; para el segundo momento centrad

B[L,1] = (-16%SA2*%(1+S)A2+K*16*S*(S+1)-

NAd+

2¥KANA3 +

NA2*(4+8*S+8*+SA2)+

N*(-8*K-8*K*S*(S+1)))/
(8*KA2*(-1+K)*(1+K));

B[1,2] = (48*K*S*(S+1)+16*SA2*(S+1)"2 -
3*NML +
6*K*NA3+
NA2*(12+8*S*(S+1))+
N*(-32*%S*(S+1)+K*(-24-24*S*(S+1))))/
(4*K*(-2+K)*(-1+K)*(1+K));

B[1,3] = (SA2*(S+1)A2%(96-112%K-16*KA2)+
SH*(S+1)*(-96+K-400*KA2-112*KA3)+
NA4*(6-15*K-9%KA2)+
NA3*(84*K+T78*KA2+18%KA3)+
NA2H(-24-132%K-252¥KA2-96%KA3+
S*(S+1)%(-48-40*K-88*KA2)) +
N*(48*K+264*KA2+120¥KA3+
S¥(S+1)*(240*K+3924KA2+56¥KA3)))/
(8¥KA2H(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)*(1+K));
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B[2,1] = (16*SA2*(S+1)A2+S*(S+1)*(-16*K-16*¥K"2) +

. NM -

4*KH*NA3+

NA2¥(-4-4*K +4*KA2-8*S*(S+1))+

N*(8*K+8*KA2+16%K*S*(S+1)))/
(16¥KA2*(-1+K)*(1+K));

B[2,2]=(16*KA4*S+16¥KA4*SA2+
SA2¥(S+1)A2*(96-112*K+48*KA2)+
S*(S+1)*(-96*K-16*KA2+96*KA3)+

NAH(6-+9¥K+3*KA2)+
NA3*(-24*K-36*KA2-12%KA3)+
NA2#(-24-12¥K+48*KA2+48¥KA3+12¥KA4+
S*(S+1)*(-48+56*K+40*KA2)) +
N*(48*K+24¥KA2-48¥KA3-24*K N4+
S*(S+1)*(96%K-112+KA2-80*KA3)))/
(16%KA2%(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)*(1+K));
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Coeficientes adaptados a Sz para el tercer momento centrado

B[1,1] = ((96*K-96*KA2)*S*(S+1)+
(-96+256*¥K-32*¥KA2)*(S*(S+1))"2-64*(S*(S+1))A3 +

N76 +

NAS*(-3-3*K)+

NA4*(-10+12*K+2*KA2-12*S*(S+1))+

NA3*(12+24%¥K-12*¥KA2+(24+24*K)*S*(S+1))+

NA2#*(24-48*K-8*KA2+(64-112*K)*S*(S+1)+48*(S*(S+1))A2)+

N*(-48*K+48*KA2+(-80*K+80*KA2)*S*(S+1)+
(16*¥KA2%(-2+K)*(-1+K)"2*(1+K));

B[1,2] = ((864*K-288*KA2)*S*(S+1)+
(-864+1152*¥K+96*KA2)*(S*(S+1)A2+192%(S*(S+1))A3+
O*NA6+
NAS*(-9-27*K)+
NA4*(-90+36*K+18*¥KA2-60*S*(S+1))+
NA3*(36+216*K-36*KA2+(72+216*K)*S*(S+1))+
NA2*(216-144*K-72*KA2+
(384-432*K-96*¥KA2)*S*(S+1)+
48*(S*(S+1)\2)+
N*(-432*K+144*KA2+(-720*¥K+240*KA2)*S*(S+1)+
(-144-432*K)*(S*(S+1))A2))/
(16%KA2*(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)*(1+K));
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B[1,3] = ((8064*K-4320%KA2-2304*KA3-1440*KA4)*S*(S+1)+
(-8064+13152*K-3744%¥KA2-3552%KA3- 96*KA4)*(S*(S+1))A2+
(2304-960%K-192+KA2)*(S*(S+1))A3+

NAS*(324-45%K-90*KA2-81*KA3)+

NAG*(-36-9*¥K+27*KA2)+

NA4*(-360-342*K+270%KA2+306*KA3+ S4*KA 4+

(432-372%K+156*KA2)*S*(S+1))+

NA3%(-1296+1188%K-180%KA2+36%KA3- 180%KA4+

(-2592+1896*K-240¥KA2+72*KA3)*S*(S+1))+
NA2¥(2016+1512%K-1512*KA2-1224*KA3-216*KA 4+

(3456+3072+K-3984*KA2-1488*KA3-192¥KA4)*S*(S+1)+

(-1728+1872%K-1008*KA2)*(S*(S+1))A2)+

N*(-4032%K+2160%KA2+1152%KA3+720*KA 4+
(-13632*K+7056%*KA2+5376*KA3+1200%KA4)*S*(S+1)+
(5184-9936*K+5472+KA2+1008*KA3)*(S*(S+1))A2))/

(16*KA2*(-4+K)*(-3+K)*(-24K)*(-1+K)A2*(1+K));

252



B[1,4] = ((-28800*K-6240*KA2+15456*KA3+17760*KA4+
1824*KA5)*S*(S+1)+
(28800-34848*K-10304*KA2+20224*KA3+2240*KA 4+
32%KAS)*(S*(S+1)A2+
(-3840-448*K+1152¥KA2+64*¥KA3)*(S*(S+1))A3 +
NAG6*(300-333*K+54*KA2+27*KA3)+
NAS*(-1620+1629*K+297*KA2-513*KA3-81*KA4)+
NA4*(600-1470%K -3144*KA2+3072*KA3+1080*KA4+54 ¥KAS5+
(-2640+2508*K-1128*KA2+684*KA3)*S*(S+1))+
NA3*(6480+3324*K+6096*K2-8688*KA3-5520%KA4-540%KA5+
(12960-5352*K+1272*KA2-5496*KA3-1080*KA4)*S*(S+1))+
NA2*(-7200-15672*K-5568*KA2+12240%KA3+12960*KA4+1704*KA5+
(-13440-27584*K+7472*KA2+22400*KA3 +
8560*KA4+288*KA5)*S*(S+1)+
(6720-8688*K+3360*KA2+912*KA3)*(S*(S+1))A2)+
N*(14400%K+5424*KA2-6960¥KA3-11184%¥KA4-1680*KAS+
(58560%K+6352%KA2-40528 *KA3-22864*KA4-1520%KA5)*S*(S+1)+
(-25920+41424*K-9840*KA2-9744*KA3-528*KA4)*(S*(S+1))A2))/
(16%KA2%(-5+K)*(-4+K)*(-3+K)*(-2+K)*(-1 +K)A2*(1+K));
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B[2,1] = ((192*K+192%KA2)*(S*(S+1))A2- 192*%(S*(S+1))A3

3HNAG+(-6-12¥K)*NAS+

NA4*(-12+12¥K+12%KA2-36*S*(S+1))+

N*(-96-192*K)*(S*(S+1))A2 +

NA3*(24+48*K+ (48+96*K)*S*(S+1))+

NA2H(-48*K -48¥KA2+(48-96*K-96*KA2) *S*(S+1)+144*(S*(S +1))A2))/
(32*KA2%(-2+K)*(-1+K)A2%(1+K))

B[2,2] = ((-1152*K-1152*KA2)*S*(S+1)+
(1152-192*K-192¥KA2)*(S*(S+1))A2+192*(S*(S+1))A3+
9*NAG+NAS(-54-36*K)NAS+
NA4*(36+180*K+36%¥KA2-60*S*(S+1))+
NA3*(216-144*KA2+(432+96*K)*S*(S+1))+
NA2*(-288-720%K-144*KA2+
(-624-1056*K-96¥KA2)*S*(S+1)+48*(S*(S+1))A2) +
N*(576*K+576%KA2+
(2112%K+960*KA2)*S*(S+1)+
(-864+192*K)*(S*(S+1))A2))/
(16%KA2%(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)*(1+K))

B[23] = ((-576*K+576*KA2)*(S*(S+1)) 2+
(288-576+*K)*N*(S*(S+1))A2+192+(S*(S+1))A3+
9*NAG+NA5(18-36*K)+
NA4*(-36-36%K+36%KA2-60*S*(S+1))+
NA3*(-72+144%K+(-144+288*K)*S*(S+1))+
NA2#(144%K-144%KA2+(-48+288*K-288*KA2)*S*(S+1) +
48*(S*(S+1))A2))/
(32FKA2*(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)*(1+K))
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B[2,4] = ((-4608*K+3456*KA2+4608*KA3-3456%KA4)*S*(S+1)+
(4608-13440%K+10944*KA2-3840%KA3-576%KA4)*(S*(S+1))A2+
(2304-960*K -192+KA2)*(S*(S+1))A3+

NAG*(-36-9%¥K+27*KA2)+

NAS*(72+162%K-18%KA2-108*KA3)+

NA4*(432-324%K-576%KA2+288*KA3+108*K 4+
(432-372%K+156%KA2)*S*(S+1))+

NA3#(-288-1224*K+504¥KA2+1008*KA3-432+K A4+
(-576-1296*K+1104¥KA2-96*KA3)*S*(S+1))+

NA2¥(-1152+1440%K+1872+KA2-1152+KA3-432+KA 4+
(-2880+6576*K-432%KA2-21 12¥KA3-288*KA4)*S*(S+1)+
(-1728+1872*K-1008*KA2)*(S*(S+1))A2)+

N*(2304*K-1728*KA2-2304*KA3+1728*K 4+
(6144%K-10944*KA2+1920*KA3+2880%KA4)*S*(S+1)+
(1152-480*K-1056*KA2+2112*KA3)*(S*(S+1))72))/

(16*KA2*(-4+K)*(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)A2*(1+K));
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B[25] = ((2304*K- 2304*¥KA3)*S*(S+1)+ |
(-2304+960%K-1152*KA2+192*¥KA3)*(S*(S+1))A2+
(1344-192*K)*(S*(S+1))A3+

NAG*(-45+27*K)+

NAS*(162+54*K-108*KA2)+

NAG*(36-432%¥K+216%KA2+108*KA3+(444-228*K)*S*(S+1))+

NA3*(-648+72*K+432%KA2-288+KA3+
(-1296-48*K+480*KA2)*S*(S+1))+

NA2*(576+1296*K-864¥KA2-432¥KA3+
(816+1872*K-1344*KA2-480*KA3)*S*(S+1)+
(-1392+528*K)*(S*(S+1))A2)+

N*(-1152*%K+1152%KA3+
(-4224%K+2304*KA2+1920%¥KA3)*S*(S+1)+
(2592-672*%K-192+KA2)*(S*(S+1))A2))/

(32*KA2#(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)A2*(1+K))
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B[2,6] = ((46080*K-43776*KA2-57600%KA3+
43776%KM+11520%KA5)*S¥(S+1) +
(-46080+95232+K-122688*KA2+44736+KA3+
9792+KA4+576%¥KAS)*(S*(S+1))A2+
(26880-24384*K+6528*KA2+192+KA3)*(S*(S+1))A3+
NAG6(-180-63*K+18*KA2+81*KA3) +
NAS*(1080+1674*K-864*KA2-702+KA3-324*KA4)+
NA4*(-2160-5508*K -1404*KA2+5256*KA3+291 6¥KA4+324*KA5+
(3120-3324*K+264*KA2+1668*KA3)*S*(S+1))+
NA3*(-4320+10584*K+16416*KA2-11304*KA3-11664*KA4-3168*KA5+
(-8640+17328*K+1920%KA2 -13584*KA3-3936*KA4)*S*(S+1))+
NA2*(11520-29232%KA2-10800*KA3+22896*KA4+10224*KA5+
(16320-37680*K-33984*KA2+29424*KA3+
31200%KA4-+1632%KA5)*S*(S+1)+
(-16320+8112%K-2976*KA2+4272*KA3)*(S*(S+1))A2)+
N*(-23040%K+17280%KA2+33408 *KA3-17280*KA4-10368+K A5+
(-61440*K+140160%KA2+1920%KA3-
71040%KA4-9600*KAS)*S*(S+1)+
(17280-3936*K+30720*KA2-26592*KA3-
3648¥KA4)*(S*(S+1))A2))/
(B2¥KA2*(-5+K)*(-4+K)*(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)A2*(1+K));
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-

B[3,1] = ((-96*K+96*KA3)*S*(S+1)+
(96-288*K-192*KA2)*(S*(S+1))A2+192*(S*(S+1))A3-

3*NA6 +

NAS*(3+15*%K) +

NA4*(18-6*%K-24*KA2+36*S*(S+1))+

NA3*(-12-72*K+12*KA3+(-24-120*K)*S*(S+1))+

NA2*(-24+24*K+96*%KA2+
(-96+96*K+144*KA2)*S*(S+1)-144*(S*(S+1))"2)+

N*(48*K-48*KA3+(144*K-96*KA2-48¥KA3)*S*(S+1)+
(48+240*K)*(S*(S+1))2))/

(16*(-2+K)*(-1+K)A2*KA2*(1+K));

B[3,2] = ((288*K+576¥KA2+288*KA3)*S*(S+1)+
(-288-96%K+192*KA2)*(S*(S+1))A2-192*(S*(S+1))A3-

O*NAG +

NAS*(27+45%K) +

NA4*(18-90%K-T2*KA2+60*S*(S+1))+

NA3*(-108-144*¥K+72*KA2+36*KA3+
(-216-168*K)*S*(S+1))+

NA2*(72+360*K+288*KA2+
(192+768*K+240%KA2)*S*(S+1)-48*(S*(S+1))A2)+

N*(-144*K-288*KA2-144*KA3+
(-816*K-960%KA2-144¥KA3)*S*(S+1)+
(432-48*K)*(S*(S+1))A2))/

(16%(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)*KA2*(1+K));
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B[3,3] = ((-1152%K+288*KA2+864*KA3-288*KA4+288*KA5)*S*(S+1)+
(1152-4512%K+576*KA2-96%KA3+576*KA4)*(S*(S+1))A2+
(3072-2496*%K+576*KA2)*(S*(S+1))A3+

NAG*(-9*K-9+KA2)+

NAS*(36+9*K+18¥KA2+45%KA3)+

NA4*(72-54*K-36+¥KA2+18*KA3-72%KA 4+
(192+108*K-84*KA2)*S*(S+1))+

NA3*(-144-180*K-36*KA2-72+KA3-36 *KA4+36*KAS +
(-288-72+K-624*KA2+120*KA3)*S*(S+1))+

NA2*(-288+360*K+288*KA2-72¥KA3+288*KA4+
(-1344+1344*K-192+KA2+912%¥KA3+144*KA4)*S*(S+1)+
(-1536+336*K+336*KA2)*(S*(S+1))A2)+

N*(576*K-144*KA2-432%KA3+144*KA4-144%¥KA5+
(2112*K-1008*KA2-240*KA3-720%KA4-144*KA5)*S*(S+1)+
(576+1680%K+672+KA2-1200¥KA3)*(S*(S+1))12))/

(16*(-4+K)*(-3+K)*(-2+K)*(-1 +K)N2*KA2%(1+K));
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B[3,4] = ((5760*K+7008*KA2-5088*KA3-7008*KA4-672*KA5)*S*(S+1)+
(-5760-480%K+9792*KA2-9888*KA3-5T6+KA4)*(S*(S+1))A2+
(5T6*K-5T6¥KA2)*(S*(S+1))A3+

NAG*(-117*K-27*KA2)+

NAS*(540+567*K+T02¥KA2+135%KA3)+

NA4*(-360-2538*K-3204*KA2-1602*KA3-216*KA4+
(-1140%K-780*KA2)*S*(S+1)) +

NA3#(-2160+1332¥K+5940%KA2+6120%KA3+1620¥KA4+108*KA5+
(-4320+6984*K+6576%KA2+24T2¥KA3 Y*S*(S+1))+

NA2*(1440+6264%K -2304¥KA2-7992+KA3-4320%KA4-576 *KAS +
(2880+9696*K-20736*KA2-13200%KA3-2064*KA4)*S*(S+1)+
(144%K-2448%KA2)*(S*(S+1))A2)+

N*(-2880*K-3888*KA2+2160*KA3+3888*KA4+720*KA5+
(-14400%K-1104%KA2+22320%KA3+8208*KA4+336¥KAS)*S*(S+1)+
(8640-13968*K+10080%KA2+3312*KA3)*(S*(S+1))A2))/

(16%(-5+K)*(-4-+K)*(-3+K)*(-2+K)*(- 1+ K)*KA2*(1+K));
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B[4,1] =((32*KA2-32%KA)*S*(S+1)+(32¥K+96*KA2)*(S*(S+1))A2-
64*(S*(S+1)A3+
NAG-NASHG+K +
NALH*(-4-6*K+14¥KA2-12+S*(S+1))+
NAB*(16¥K +24*KA2-16*KA3+48*¥K*S*(S+1))+
NA2¥(8*K-16*KA2-32+KA3+8+KN 4+
(16+16%K-80*KA2)*S*(S+1)+48*(S*(S+1))A2)+
N*(-16%KA2+16*KA4+(-32+K-32¥KA2+64*KA3)*S*(S+1)-
96+K*(S*(S+1))A2))/
(32*+(2+K)*(-1+K)N2*KA2*(1+4K));

B[4,2] =((-1920%KA2+608*KA3+1728*KA4-640%KAS5+
192*KA6+32*¥KAT)*S*(S+1)+
(-1152%K-6240%KA2+5984*KA3-2208 *KA4+544*KAS)*(S*(S+1))A2+
(3840-2752%K+384*KA2+64*KA3)*(S*(S+1))A3+
NAG*(-60+15%K+18*¥KA2+3*KA3)+
NAS*(360+K-90*K A2-108*KA3-18+KA4)+
NA4#(240-228 %K -630*KA2+258¥KA3+222 KA +42%KAS +
(720-804%K+264*KA2+108*KA3)*S*(S+1))+
NA3*(-960*K+912*KA2+120%KA3-432¥KA4-168¥KA5-48*KA6+
(-2880%K+3216*KA2-1056*KA3-432*KA4)*S*(S+1))+
NA2#(-288*K +840%KA2-576¥KA3+456*KA4+264*KA5 +48*KAG+24KAT +
(-960-656*K+4464*KA2-3488*KA3+1200*KA4+592*KA5)*S*(S+1)+
(-2880+2640%K-1440%KA2+528*KA3)*(S*(S+1))A2)+
N*(576*KA2+240%KA3-6T2%KA4-1924KA5+96+KAG-48*KAT+
(1920%K+1312%KA2-3168*KA3+544*KA4-288*KAS5 -
320%KAG)*S*(S+1)+
(5760%K-5280*KA2+2880*KA3-1056*KA4)*(S*(S+1))A2))/
(B2¥(-5+K)*(-4+K)*(-3+K)*(-2+K)*(- 1+ K)N2*KA2*(1+K));
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B[5,1] = ((64*K-64*KA3)*S*(S+1)+
(-64+128¥K+64*KA2)*(S*(S+1))A2-64*(S*(S+1))A3+
NAG-
NAS*6¥K +
NA4*(-8+12¥KA2- 12*S*(S+1))+
NA3H(32¥K-8¥KA3+48*¥K*S*(S+1))+
NA2*(16-48¥KA2+(48-32+K-64*KA2)*S*(S+1)+48*(S*(S+1))A2)+
N*(-32%K+32*KA3+(-96*K+64¥KA2+32¥KA3)*S*(S+1)-
96*K*(S*(S+1))A2))/
(32*(-2+K)*(-1+K)A2*KA2%(1+K));

B[5,2] = ((-576*K+576¥KA3)*S*(S+1)+
(576-384*K+192%KA2)*(S*(S+1))A2-192*(S*(S+1))A3-

9*NAG

NAS*54%K +

NA4*(72-108¥KA2+60*S*(S+1))+

NA3#(-288*K+72+KA3-240%K*S*(S+1))+

NA2*(-144+432%KA2+
(-240+480*K+384*KA2)*S*(S+1)-48*(S*(S+1))A2)+

N*(288*K-288*KA3+(480%K-960*KA2-288*KA3)*S*(S+1)+
96 ¥*K*(S*(S+1))"2))/

(32%(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)*KA2*(1+K));
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B[5,3] = ((-576*K-576*KA2+576*KA3+576¥KA4)*S*(S+1) +
(576-2112%K-1728*KA2+960*KA3)*(S*(S+1))A2+
(2112-960*K)*(S*(S+1))A3+

NAG*(-9-9%K)+

NAS*(S4¥K+54*¥KA2)+

NA4*(72+72%K-108*KA2-108*KA3+

(204+12%K)*S*(S+1))+

NA3*(-288*K-288*KA2+T2*KA3+72¥KA4+(-816*K-48*KA2)*S*(S+1))+

NA2*(-144-144*K+432*KA2+432%KA3+
(-816-144*K+1632%KA2+192%KA3)*S*(S+1)+
(-1200+336*K)*(S*(S+1))A2)+

N*(288*K+288*KA2-288*KA3-288*K 4+
(1632*K+288*KA2-1632*KA3-288*KA4)*S*(S+1)+
(2400*%K-672*KA2)*(S*(S+1))A2))/

(32%(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)AN2*KA2%(1+K));
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B[5,4] =((3840%K-10688*KA2-1152*KA3+11776*KA4-
2688*KA5-1088*KAG)*S*(S+1)+
(-3840+5056*K-19456*KA2+15360*KA3-
2048*KA4-1216*KA5)*(S*(S+1))A2+
(11520-12608*K+4992*KA2-832*KA3)*(S*(S+1))A3+
NAG*(60-39*K-54*KA2-15%KA3)+
NAS(-360%K+234*¥KA2+324*KA3+90%KA4)+
NA4*(-480+696%K+1344*KA2.732+KA3-840%KA4-180*KAS+
(240+1572%K-T92¥KA2-444*KA3)*S*(S+1))+
NA3*(1920*K-2784*KA2-2976*KA3+1368 *KA4+1200*KA5+120+KA6+
(-960+K-6288+¥KA2+3168*KA3+1776+KA4)*S*(S+1))+
(S*S+1)M3
NA2#(960-2160*K-2976+KA2+5472+KA3+2592%KA4-1584*KA5-T68*KA6+
(-960-8976*K+11776*KA2+9008*KA3-
6496*KA4-2048¥KAS)*S*(S+1)+
(-4800+1584*K+2784*KA2-1872+KA3)*(S*(S+1))A2)+
N*(-1920%K+4320*KA2+2112*KA3-5376%KA4-192+KA5+1056%KA6+
(1920%K+17952+KA2-21632%KA3-5440*K 4+
6656%KA5+544*KA6)*S*(S+1)+
(9600*K-3168*KA2-5568*KA3+3744*KA)*(S*(S +1))72))/
(32*(-5+K)*(-4+K)*(-3+K)*(-2+K)*(-1+K)A2¥KA2*(1+K))
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4.6.- LIMITE DE BASE COMPLETA
4.6.1.- Coeficientes de propagacién Sj-adaptados en base completa.’

En la seccién anterior hemos obtenido los coeficientes de propagacién S,-
adaptados correspondientes a los momentos centrados segundo, tercero y cuarto.
Tales coeficientes han sido evaluados en funcién de S, N y K. EN el presente
apartado nos interesa el valor de los mismos en el limite (K— o) de base completa
para poder, a continuacién, analizar el comportamiento de los momentos también
en la situacion limite de base completa. Puesto que en el limite K— < los
coeficientes de propagacion Sp-adaptados resultan ser sumas de infinitésimos de
distinto orden, nosotros escogemos uUnicamente el de menor orden (es decir, el
que tiende a cero menos rapidamente al aumentar K)f y los expresamos en funcién
de las cantidades ai(N,S) definidas en la ecuacién 4.2. Si suponemos
despreciables como sumandos los infinitésimos de orden superior al menor,
podemos admitir que el infinitésimo de menor orden resulta ser el coeficiente de
propagacion S»-adaptado en el limite de base completa. Tales coeficientes vienen
dados en la Tablas 4.7, 4.8 y 4.9 para el segundo tercer y cuarto momento
respectivamente.

T Nétese que aunque los coeficientes de propagacién tienden a cero en el limite de base completa,
los momentos deben permanecer finitos. Ello es posible porque los momentos son sumas de
productos de coeficientes de propagacion por factores de interaccién (los cuales tienden a infinito en
este mismo limite) de modo que los momentos resultan ser sumas de numeros finitos Y,
eventualmente, infinitésimos.
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Tabla 4.7.- Coeficientes de propagacién Sz-adaptados en-el limite de base completa para el

ssegundo momento centrado.

Diagrama H.

y P de referencia [s] Bi,j]
l 8
++ [B[1,1]1=2 a* (-2 + N)/KA3
O +-) |B[1,2]=12 a* (-2 + N)/KA3
(13) --) |B[13]1=2(-2+N) (4 a -3 at)/Kr3
2
++) |B[2,1]=2 at/KA2
y (13)(24) --) |B22]=2 a/KA2
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Tabla 4.8.- Coeficientes de propagacién S2-adaptados en el limite de base completa para el

tercer momento centrado.

Diag. de H. y P
de referencia [s] B[1,j]

1 (++) | B[1,1]=-4 a*t (-3 + N - a- + a*)/K*4

Q (+—) [B[1,21=12 a* (3 -3 N + a + 3 a*)/KM4

(+) [B[1,3]=12 a* (15 -9 N + 5 a + 3 at)/KN4

(135)
(—) | B[1,4]=(96 a- - 64 N a- + 32 aA2 - 132 a* +
84 N a* - 12 a- a+ - 36 a+A2)/(16 KA4)

) () [ B[2,1]2(-12 N a*+ + 24 a+A2)/KA2

(-++) |B[2,2]=-24 a* (-6 + 3 N - 2 a-)/KM
@ (+-+) | B[2,3]=(-36 N a* + 72 a+/2)/K M4

(—-+) | B[2,4]1=-72 a* (-6 + 3 N - 2 a’)/KA4

(13)(45) (-+-) | B[2,51=12 a* (12 - 9N + 4 a + 6 a*)/K 4
(---) | B[2,6]1=(288 a- - 192 N a- + 96 a-*2 - 432 a* +
252 N a* - 48 a- a+ - 72 a+72)/KA4

3 () | BI3,11=6 a* (-2 + N)Y/KA3
(+-+) | B[3,2]=18 a*+ (-2 + N)/KA3
(-+-) | B[3,3]=18 at+ (-2 + N)/KA3
(236)(15) (---) | B(3,4]=6 (-2 + N) (4 a- - 3 at)/KA3
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>

(++) | B[4,1]=2 at/KA2
(---) | B[4,2]=2 a-/KA2
(153)(264)
2 (++) | BI5,1]=-2 a* (-2 + N)/KA3
(-++) | B[5,21=18 a* (-2 + N)/KA3
(—-+) | B[5,31=18 a* (-2 + N)/KA3
(---) | B[54]=2 (-2 + N) (8 a- - 9 a*)/KA3
(13)(26)(45)
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Tabla 4.9.- Coeficientes de propagaciéon Sz-adaptados en el limite de base completa para el

cuarfo momento centrado.

Diagr. de H. y P
de referencia [s] BIi,jl

(++++) | B[1,1]=2 at (-24-10 a-+14 at + 9N +
2a N -4 at N)/KAS
1 (++—) | B[1,2]=8 at (24 -14 a- -6 a*+ + 15N +
2 a- N)/KAS

(—++) | B[1,3]=8 at (24 - 26 a -66 at + 33 N +
\;_) 2a- N + 12 a* N)/KA5
(—+) | B[1,4]=4 a+ (24 - 26 a- -66 at +33 N +
2a N + 12 at N)/KAS
(—+) |B[1,5]1=72 a+ (24 - 14 a -6 a*t + I5N +
2 a- N)/KAS
(1864) (—) | B[1,6]=2 (-384 a -256 a2 + 744 at +
214 a- a* +366 at"A2 + 288 a N +
32aM N -519 at N-30 a a*t N -
36 a*A2 N)/KAS
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N>

OO

(13)(58)

(+H++)

(+H+)

(—++)

(——+)

(—+)

B[2,1]=12 a* (8 a- + 28 at + 2 a- at + 2 a*A2 -
6 N - a- N9 a+t N)/K"6

RB[2,2]=144 a+ (8 a- + 28 a* + 2 a- a* + 2 atA2 -
6 N-a- N -9 a+t N)/Kr6

B[2,3]=24 a* (240 + 176 a- + 8 a-"2 + 36 a+ +
2a~at-6a*"2 - 150 N -41a N +
15 a+ N)/KA6

B[2,4]=432 a+ (8 a- + 28 a*+ + 2 a- a*t + 2 at"2 -
6 N-a N -9 at N)/K?6

B[2,5]=144 a*+ (240 + 176 a- + 8 a2 + 36 at+ +
2aat-6at"2 - 150N -41 a- N +
15 at N)/K”6

B[2,6]=12 (960 a- + 928 a-A2 + 32 a-A3 -

2400 a* - 1000 a- a* - 16 a-"2 a+* -

948 atA2 - 30 a- atA2 + 18 atA3 -
768 a- N - 192 a-A2 N + 1626 a+ N +
239 a- a+ N + 39 a+A2 N)/K”6
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CO@

(153)(68)

(+H++)
(—H+)

(——+)

(—+)

(+H—)

(—)

(—+)

(——)

B[3,1]1=24 a* (-2 a- - 10 a* + 3 N + 2 a*t N)/KA5
B(3,2]=144 a+ (-2 a--10a++3 N +
2 a* N)/KAS
B[3,3]=72 at (2 a - 10 a* + 3 N + 2 at N)/KA5
B[3,4]=24 a+ (48 - 22 a- + 18 at + 21 N +
4 a- N - 6 at N)/KAS
B[3,5]=24 at (-96 - 50 a- + 6 at + 51 N +
8a N -6 at N)/KAS
B[3,6]=432 at (-2 a--10a+t +3 N +
2 a* N)/KA5
B[3,7]=48 at (-48 - 34 a- -42 at + 39 N +
4 a- N + 6 at N)/KAS
B[3,8]=24 a+ (-48 - 34 a--42 at + 39 N +
4 a- N + 6 a*+ N)/KAS
B[3,9]=72 at (-96 - 50 a-+ 6a+t + 51 N +
8 a- N - 6 at N)/KAS
B[3,10]=72 at+ (48 - 34 a- -42a*t + 39 N +
4 a- N + 6 at N)/KA5
B[3,11]=48 a+ (-240 - 134 a- - 30 a+ + 141 N +
20 a- N - 6 a+ N)/KAS
B [3,12]=24 (-384 a- - 256 a2 + 816 a*+ +
238 a- a*t + 294 a*A2 + 288 a- N +
32aM2 N - 537 at N-36 a- a*t N -
18 a*tA2 N)/KAS

2

(2763)(58)

(++++)
(—+++)
(—+)
(+H—)
(=)

B[4,1]=16 a+ (3 + a- - a* - N)/KM

B[4,2]=32 a* (3 + a- + 3 a+ - 3 N)YKM

B[4,3]1=16 a* (15 + S a- + 3 a* - 9 N)/KM

B[4,4]=16 a*+ (3 + a- + 3 a+ - 3 N)YKN

B[4,5]=32 a*+ (15 + 5 a- + 3 a* - 9 N)/KA4

B[4,6]=16 (24 a- + 8 aA2 - 33 a* - 3 a a* -
9 a*A2 - 16 a- N + 21 a*+ N)/KA4
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O

(476)(253)

(+H++)
(—++)

(+—)
(—*)

B[5,1]=16 a* (2 at - N)/KM

B[5,2]=32 at (6 + 2 a- - 3 N)/KN4

B[5,3]=16 at (12 + 4 a- + 6 a* - 9 N)/KM

B[5,4]=48 a* (2 a* - N)/KM

B [5,5]=96 a+ (6 + 2 a- - 3 N)/KM4

B [5,6]=16 (24 a- + 8 a*2 - 36 at - 4 a- at+ -
6atA2 - 16 a- N + 21 a+ N)/Kr4

]

=

(2853)(16)

(+H++)
(=)
(+++)
(—+)
(=)
(+—+)
(—+)
(—+)

B[6,1]=8 a+ (3 +a + at - 2 N)/KM

B[6,2]=16 (3 + a - 3 at) at/KA4

B[6,3]1=48 a*+ (3 + a- + a* - 2 N)/KM4

B[6,4]=32 at+ (-3 - a- + 3 at)/K"4

B[6,5]=8 a+ 3 +a- + 9 at - 6 N)/KMM

B[6,6]1=72 a+ (3 + a- + at - 2 N)/KM4

B[6,7]=16 a* (33 + 11 a- + 3 a+ - 18 N)/KMd

B[6,8]1=16 (3 + a- - 3 at) at/K74

RB[6,9]=8 (48 a- + 16 a2 - 69 a+ - 7 a- a* -
15 a*A2 - 32 a- N + 42 a+ N)/K~4
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N

(23)(45)(67)

(+H+++)
(—++)

(+—++)

(—+)

(——+)

(+—)

(—)

(—+)

B[7,11=24 a+ (-2 a- - 10 a* + 3 N + 2 at N)/KA5
B[7,2]=144 a*+ (-2 a -10at +3 N +
2 at N)/KAS
B[7,3]=144 a*t (-2 a -10at +3 N +
2 a* N)/KA5
B[7,4]=48 at+ (-96 - 50 a- + 6 a* + 51 N +
8a- N -6 at N)/KAS
B[7,5]1=432 a*t (-2 a- - 10 a* + 3 N +2 a* N)/KAS
B[7,6]=24 a+ (-96 - 50 a- + 6 at + 51 N +
8a- N -6 at N)/KAS
B([7,7]=216 at (-2 a -10a+t +3 N +
2 a* N)/KAS
RB[7,8]1=144 a+ (96 - 50 a-+ 6at + 51 N +
8a- N - 6 at N)/KAS
B[7,9]=48 a* (-192 - 118 a- - 78 at + 129 N +
16 a- N + 6 at N)/KAS
B[7,10]=24 (-384 a- - 256 a-A2 + 864 at +
254 a- a* + 246 a*N2 + 288 a- N +
32a"2 N - 549 a+t N -40 a- a*t N -
6 a*A2 N)/KAS

S

(475)(23)(68)

(+H+++)

(+++)
(—+)
(++—)
(——)
()

B [8,1]=48 a* (2 a*+ - N)/KM4

B[8,2]=48 a* (6 + 2 a- - 3 N)/KM

R [8,3]=144 a*+ (2 a+ - N)/KM

B ([8,4]=144 a+ (6 + 2 a- - 3 N)/KM4

B[8,5]1=48 a* (6 + 2 a- - 3 N)/KM

B[8,6]=48 a* (12 + 4 a- + 6 a+ - 9 N)/KNM4

B[8,7]1=144 a+ (6 + 2 a- - 3 N)/KM

N[8,8]1=48 (24 a- + 8 a-A2 - 36 at -4 a- at -
6 at A2 - 16 a- N + 21 at N)/KN4
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e

(253)(68)(47)

(+H++)
(—+++)
(+—++)
(+++-)
(—+)
(—+)
(+—+)

(—)
(—+)
(+—)

B[9,1]=16 at (-3 - a- -3 ar + 3 N)/KM
B[9,2]=16 at (-15-5a -3 a*r + 9 N)/KM
B[9,3]=32 a+ (3 + a- + 15 a* - 9 N)/KM
B[9,4]=16 a+ (21 + 7 a- - 3 a*+ - 9 N)/KM
B[9,5]=32 a*t (51 + 17 a- + 3 a*+ - 27 N)/KM
B[9,6]=16 a* (33 + 11 a- + 21 a+ - 27 N)/KM
B[9,7]=16 at (-3 - a- + 21 a*t - 9 N)/KM
B[9,8]1=32 a+ (15 + 5 a- + 3 a+ - 9 N)/KM
B[9,9]1=16 a* (57 + 19 a- - 3 a*+ - 27 N)/KM4
B[9,10]=32 at+ (39 + 13 a- + 15 a+ - 27 N)/KN4
B[9,11]1=16 a*+ (93 + 31 a- - 3 at - 45 N)/KM
B [9,12]=16 (144 a- + 48 a-A2 - 255 a+ -

37a at -51 at A2 -96 a- N +

153 at N)/KM4

(1754)(286)

B[10,1]=8 a* (-2 + N)/KA3
B[10,2]=24 a* (-2 + N)/KA3
B[10,3]=24 a* (-2 + N)/KA3

B[10,4]=8 (-2 + N) (4 a- - 3 a*t )/K"3

o S

(23)(57)(68)

(++++)
(—++)
(—++)

(+H—)

(——)

B[11,1]=12 at 3N -2 a - 10 a*+ + 2 N at )/KAS
B[11,2]=72 at 3N -2 a - 10 a* + 2 N at )/K"5
B[11,3]= -12 a*+ (96 - 51 N + 50 a- - 8 N a-

-6ar + 6 N a+t )/KAS
B[11,4]=-12 a*+ (24 - 15N +14a -2 Na +

6 at )/KA5
B[11,5]=-72 at 24 - 15N+ 14a -2 Na +

6 a+ )/KAS
B[11,6]= (-1152 a- + 864 N a- - 768 a-"2 +

96 N a-A2 + 2016 a* - 1260 N at +
408 a- at - 72 N a- a* + 504 at A2)/KAS
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.12 (+++) | B[12,11=(-6 N a* + 12 a+ A2)/KM
@ @ (—++) | B[11,2]=-12 a*+ (-6 + 3 N - 2 a")/KA4
(—) | B[11,31=(36 a--24 N a- + 12 a2 - 36 a+ +
(13)(24)(57)(68) 18 N a+ )/KM
13 (++++) | B[13,1]=4 a* (3 -6 N +a- + 9 a+)/K 4
(—++) | B[13,2]=16 a* (-3 - a- + 3 a+)/KA4
(—+) | B[13,3]=-16 a*+ (-39 + 18 N - 13 a- +3 a+ /KM
(—+—) | B[13,4]=8 a+ (3 - 18 N + a- + 33 a+)/KN4
(—+) | B[13,5]1=16 a* (69 - 36 N + 23 a- + 3 a+)/K 4
(—) | B[13,6]= (576 a- - 384 N a- + 192 a-A2 -
(13)(25)(47)(68) 1140 a+ + 648 N a+ - 188 a- a* -
156 a* A2)/KA4
14 (++++) | B[14,1]=2 a*+/KA2
(1753)(2864) (—) | B[14,2]=2 a-/KA2
15 (++++) | B[15,1]=-8 a* (-2 + N)/KA3
(—++) | B[15,2]=48 a* (2 + N)/KA3
(—+) | B[15,3]1=24 a* (2 + N)/K3
(++—) | B[15,4]=24 a+ (22 + N)/KA3
(———) | B[15,5]=48 a* (2 + N)/KA3
(486)(275)(13) | (—) | B[15,6]=8 (-2 + N) (8 a- - 9 a*)/KA3
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16 (++++) | B[16,1]=2 a* (-2 + N)/K"3
(—+++) | B[16,2]=24 a* (-2 + N)/KA3
@ (—+) [B[16,3]=-24 a* (-2 + N)/K3
\;;gg;:/ (++) | B[16,4]1=36 a* (-2 + N)/K"3
(—) | B[16,5]=24 a* (-2 + N)/K"3
(2763)(15)(48) | (—) [B[16,6]=2 (-2 + N) (16 a- - 15 a*)/KA3
17 (+++) | B[17,1]=4 a* (-2 + N)/K"3
m (—+) [B[17,1]=24 a* (-2 + N)/K3
<

(2754)(13)(68)

B[17,11=4 (-2 + N) (4 a- - 3 at)/K"3

276




De las tablas anteriores se infiere que cualquier coeficiente Sy-adaptado
(correspondiente a cualquier momento) viene dado, en el limite de base completa,
por:

B, j) = i(ﬁ'—:;’—ﬂ (4.37)

Para cualquier momento, los infinitésimos B (i,j) asociados a un diagrama de
Hugenholtz i, tienen una valor del exponente h que coincide con la diferencia
entre 2n (n = 2, 3, 4, para segundo, tercer y cuarto momento, respectivamente) y el
maximo numero de enganches superiores que presentan los coeficientes de
propagacion no adaptados asociados a dicho diagrama.

Por ejemplo, en el caso del diagrama de Hugenholtz 3 del tercer momento
(ver seccidn 4.4.2), los coeficientes de propagaciéon no-adaptados tienen a lo sumo
tres enganches superiores. Tenemos que h =2 - 3 - 3 = 3y, por tanto, en el limite
de base completa, los coeficientes de propagacion Sz-adaptados presentaran un
infinitésimo de menor orden dado por:

_ f(N, a'a’)

K3

B, 1)

como puede comprobarse en la tabla 4.8.

Una demostracién general de esta propiedad de los coeficientes de
propagacién S,-adaptados en el limite de base completa resulta directa a partir de
la aplicacién de (i) Teorema de Wick, (ii) ecuacién (1.44) y (iii) ecuacién (1.42), por
este orden.

Resulta especialmente llamativo el hecho de que para cada momento,
tenemos un Unico diagrama de Hugenholtz cuyos coeficientes de propagacién So-
adaptados tienen, en el limite de base completa, un infinitésimo de menor orden
cuyo denominador es K2 (h = 2); siendo este valor de h el menor posible. Tal
diagrama es, como puede comprobarse,
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para el segundo, tercer, cuarto y un momento arbitrario superior, respectivamente.
Tales diagramas tienen asociados coeficientes de propagacién no adaptados que
presentan un numero maximo posible de enganches superiores. Es decir,
<<2nan2>> (ciclo de 2n indices con (2n-2) enganches superiores) y <<np.1 Np.1>>
(dos ciclos de n indices con n-1 enganches superiores cada uno de ellos). Dado
que las anteriores trazas presentan el numero maximo de enganches superiores,
resulta que aquellos coeficientes de propagacion Sjy-adaptados que las
contengan, presentaran el menor valor posible de h en el limite de base completa
(ver ecuacion (4.37) ).
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4.6.2- Momentos en el limite de base completa.

Una situacién interesante relacionada con el problema de la reduccién se
presenta cuando estudiamos el comportamiento de los momentos en el limite de
base completa.

El primer momento o energia promedio de un sistema N-electrdnico,
acoplado a un spin S y determinado en un espacio FCIl, ha sido expresado
(Bancewic y Karwowski 1987) en fu_ncién de las energias promedio de un par

efectivo singulete de electrones, £(2,0), y de un par de electrones con
acoplamiento triplete,§ (2,1). Puesto que la energia promedio de un par de

electrones con acoplamiento singulete o triplete debe ser finita en el limite de base
completa, de la ecuacion (4.3) se deduce que

lim( K(K 3) 2({pp|q a}+&{pplqal)

debe ser finito; lo cual implica que Z{P plqa} y Z{P q|qp} son proporcionales
Pq

a K2 en dicho limitet .

Consideremos ahora el segundo momento. La Tabla 4.7 nos indica que hay
dos diagramas de Hugenholtz a considerar. Los factores de interaccion asociados
al primero de ellos son los que multiplican los coeficientes de propagacion B(1,i),
i=1,2,3, y sus expresiones son:

Tr(J2+K2+2JK); Tr (J2 - K2); Tr(J2 + K2- 2 J K),

K K
donde las matrices Jpq y Kpq representan 3 2.{Pqlaa} yz > {aplqal,
a a

Puesto que en el limite de base completa estas matrices son matrices
escalares (Bancewicz y Karwowski 1987), esto es, un escalar multiplicado por la
matriz unidad, los tres factores de interaccién anteriores son, en dicho limite de
orden ©(K?2) (siendo K el nimero de orbitales), esto es, infinitos de segundo orden.

t Una demostracién directa de ello viene dada en J. Karwowski, C. Valdemoro and L.Lain, Phys. Rev A 39
(1988) 4967
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La tabla 4.7 nos indica que los coeficientes de propagacion B(1,i), i = 1,2,3,
son infinitésimos de tercer orden en este mismo limite y, en consecuencia,
concluimos que el diagrama de Hugenholtz etiquetado como 1 en la Tabla 4.7
presenta una contribucién nula al segundo momento en el limite de base completa.

La contribucién del otro diagrama de Hugenholtz de la Tabla 4.7 debe ser,
pues, no nula. Vemos en dicha tabla que los coeficientes de propagacién B(2,i), i =
1,2, son infinitésimos de segundo orden. En consecuencia los factores de
interaccidn asociados,

K S
Zklwnklm-n Gilkn®  s=0,1
J

deben ser, de nuevo, infinitos de segundo orden.

Si consideramos el tercer momento, el factor de interaccidén asociado al
diagrama 4 de la Tabla 4.8,

K
Y itk (D G KYHpilakt+ (1) {pklagiliplig+(-1) {iq]Ip}

1jklpq

donde s = 0,1, también debe ser un infinitésimo de orden 2 (puesto que el tercer
momento de un sistema de 2 electrones debe ser finito), etc.

Vemos que en el limite de base completa, los factores de interaccidn
resultan ser infinitos de orden ®(K2). Por consiguiente, en dicho limite, las Unicas
contribuciones al momento W, son aquellas de derivan de los diagramas de

Hugenholtz tipo "paralelo” siguientes:

Esto es asi debido a que los coeficientes de propagacidn Sz-adaptados en el limite
de base completa asociados a dicho tipo de diagramas, son los Gnicos que tiene
K2 en el denominador (los restantes tienen KM con h > 2).
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Llegados a este punto vamos a demostrar que las expresiones 4.1 y 4.4
encontrada para el primer y segundo momentos en el limite de base completa son
casos particulares de una unica ecuacién general en dicho limite que relaciona el
n-ésimo momento K, (n arbitrario) del sistema N electrénico Sz-adaptado con los
correspondientes momentos W, del par efectivo de electrones con acoplamiento de
spin singulete y triplete, respectivamente.

En efecto, si partimos de la ecuacién (4.30),

m k__k
u,(N,S,K) =) A B
k

extrayendo del sumatorio el término £ correspondiente al diagrama de Hugenholtz
"paralelo”, tenemos que:
Y.

2 m-1 gk K
L (NS, KN\=A"B" + > A B (4.38)
k=2

Al imponer la restriccion de base completa, el sumatorio segun k = £ de la
ecuacion anterior se anula, ya que cualquier coeficiente B(i,j), i # £, en el limite de
base completa , resulta ser proporcional a K-h (h > 2), mientras que los factores de
interaccién lo son a K2. Por consiguiente podemos escribir,

. L2_2
Bo(N,S,K—>e) = [IM(ATB")

K=o

= Qg (+++.+) B (1) +UAp(---.-) B (R,2)

2a’(N, S)

> (4.39)

= p (+4+...4) —2—3——('}’—8—) +Qp(---.-)

K K

Si particularizamos la ecuacidn (4.39) para (N=2, S=0), y (N=2, S=1) y
tenemos en cuenta que, (ver ecuaciéon (4.2) ),

a*(2,0) =1, a*(2,1) =0, a'(2,0)=0, y a’(2,1) =1,
obtenemos

(2,0, K o 00) = 2 g (4..4) (4.40)
K
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2
un(2,1,K—>oo)=-K—2C‘4l,e(—--...-)_

(4.41)

Lievando las ecuaciones (4.40) y (4.41) a la ecuacién (4.39) podemos, finalmente,

escribir:

+ -
i (NS Koeo)=a" (N,S)u,(2,0Koee) +a (N,S) t, (2,1,K—00)
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- APENDICE 1.- Trazas de q-RDOs no diagonales. Deduccién de la
ecuacion (1.44) y construccion de la tabla de coeficientes C,([lgl)
hasta Sg.

Teniendo en cuenta las ecuaciones (1.37) y (1.40), obtenemos

< Eikji. >> << P[ijkl...]>>=
~ S A +
e(P) D.x (P) %B(ijkl..)SMkoB(ijkl..)SMxo (a1.1)
s

ijki... R
Puesto que sabemos evaluar la traza de Es[ijkl...] cuando P es la
identidad (seccién 1.8.1), hacemos

S A~ S A S A~ S A
x P)=x (E)+[x (P)-x (B)] (a1.2)

(siendo X (E) el caracter del operador identidad).

De (a1.1) y (a1.2) obtenemos

|]k| ~ S A +
<< EP[IJkI >> = e(P)gx (E) 2B(ijkI..)SMxoB(ijkI..)SMko +

M

. S. Sa .
S(P)ES:(X (P)-x (E)) %B(ijkl..)SMkoB(ijkl..)SMko (a1.3)

Notese que

S ~ +
. (E) %B(ijki..)SMLOB(ijkI..)SMxo =
s

283



+
)) Bii,ki.ysmaBijkiosma ) ) =
S,M,A

<<qEH<k;:>> = < “1”2---“q>>N,K,S (a1.4)

Por otra parte, para el valor maximo de S, las funciones de spin son
totalmente simétricas y, por tanto, todos los caracteres son iguales a 1. Si
hacemos:

S A S A )
x (P)-x (E) = Cq (a1.5)
tendremos
Smax o Srmax (a1.6)

x "B)-x "(E) =Ci™ =0

Por consiguiente, si tenemos en cuenta (ai.4), (a1.5) y (a1.6), la ecuacién (a1.3)
queda:

<<qEé;J[k':k|]>> = g(P) <<n,n2...nq>>N,K'S +

S ™ 1
~ S +
e(P) 2 Cq %B(ijkl..)SMxoB(ijkl..)SMKO : (al.7)
s

Consideremos ahora el segundo sumando de la derecha de la ecuacidén
anterior (a1.7). Sile llamamos T4 tendremos

S max- 1
~ S +
Ty = &P) % Cq %.B(ijk|..)sm°B(iikl--)SMlo

Puesto que el término correspondiente a Spax NO existe, podemos expresar T4
como
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S + +
q B!1;0.0%B(kL.)SMxOB(kI.-)SMMBu;o,o

Teniendo en cuenta la relacién de "freezing" (ver apartado 1.7.6), la expresion
anterior queda

S - !
= S +
Ty =eP) D, C, <ZB(kl..)SMxoB(kl--)SMko> (a1.8)
s M

N-2,K-1

S max - 1 . .
Si en (a1.8) multiplicamos y dividimos por Cq y a continuacion extraemos del

sumatorio ; el término correspondiente a S5, -1, tendremos:

S max- 1
A Sa-17Cq ™ +
Ti=e(P)Cq™  ( ‘; 1 ZB(kI (S - 1) Mito B (K1) (S e 1) Mitg +
C™ M
q N-2,K 1
Smax-2 CS
+
2 3"1-1 %:B(kl...)SMpoB(kl...)SMuo ) (a1.9)
S Cq N-2,K-1
Haciendo 8 =S -1 ( Bqax = Smax -1) Y sumando y restando
lémax'1
A~ +
* EV({ 2B (ki) 4 Mo B (k1) A Mug
M
A N-2,K-1
en el lado derecho de la ecuacién (a1.9) obtenemos:
Ti=e@ce™ (( (28] B +
1= €(P) Cgq £i (K1) B maxMitg = (k1) B maxMu
N-2,K-1
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fémax'1 /6'\ +
2 x (E) 28<k|...),aMuOB(kl...),&Muo )+
M
A N-2,K-1
A max~ 1 A
~ Smax-‘l C /6" +
e(P) C, Z 5% (B) <§.B(ku...)AMuoB<k|...),&Muo>
A Cq N-2,K-1

La expresién anterior puede escribirse como

T1 = C1([f5)]<<n1 No... nq_2>>N_2’K_1+

A pay-1 P .
i Cq-2 %:B(kI...),&MuoB(kL--)/&MHo (a1.10)
A

N-2,K-1

donde

Llevando la ecuacién (a1.10) ala (a1.7) obtenemos:

<<qur"’;']}__.]>> = Co([?’])<<n1n2...nq>>N'K's+
C(IPN1n2-Ng-2D0y 2 k. 1.5* T2 1)

siendo
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rﬁmax'1

+
T2 = Z Cq-2 %B(kl...),&MuoB(kl..),éMuo
/6 N-2,K-1

Ahora deberiamos proceder con T, de forma analoga a como hemos hecho
con T4. El numero de veces que debe llevarse a cabo este procedimiento, es igual
al de valores de S compatibles con un numero de particulas igual al de indices

a ki...
involucrados por la permutacién P. Vemos, por tanto, que <<“E»F!;j[”kI ]>> puede

expresarse como:

<<Eké["1k -k >>N K,S ?‘C ])<<n1n2"'nq'2’>>N-2l»K'J.S

A continuacién vamos a ilustrar, mediante un ejemplo, el procedimiento que
hemos llevado a cabo para la ampliacién de la tabla de coeficientes C,([l?’]) (ver
Planelles et al.1990), con objeto de incluir todas las clases de los grupos
simétricos S7 y Sg. Para este propdsito, necesitamos las tablas de caracteres hasta
el grupo simétrico Sg incluido (pueden encontrarse, por ejemplo, en Kaplan 1975).

. i 71234567
Veamos, pues, como ejemplo, la obtencion de Es506714//). donde

(3526714) = P [1234567] (con P= (1325746) e [7] ). Las permutaciones de la
clase [7] pueden descomponerse como productos de 6 transposiciones. Por tanto,
la paridad sera e(P) = (-1)6 = 1.

De acuerdo con la ecuacién (a1.7) tenemos:
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<< E1 : ?24354257)» = (‘1)6<<n1 P n7>> +

5

6 S +
(-1) 2Cq 2 B12..77sMa,B(12...7)5M),

< MY, (al.12)

S
Los valores de Cq - ver ecuacion (a1.5) - los obtenemos directamente de la
tabla de caracteres de Sy:

xS([7]) xS(E) Ca
S=7/2 1 1 ]
S=5/2 1 6 -7
S=3/2 0 14 14
S=1/2 0 14 -14

S
LLevando estos valores de Cq a la ecuacién (a1.12), obtenemos:
1234567
E[7] (1234567)/) =

Kninz. 7)) -7 MES/Z <<B(12...7)5/2MMB(12...7)%Mxo>> -

14 2 <<B 2.3 Mx B(12 7)3 Ml>>
M|<~°/ 127 /2 ° /2

+
14 Z <<B(12...7)1/MAOB(12...7)1/:2MxO>>
Mi< Y, 2 '
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Teniendo en cuenta la relacién de "freezing" (seccién (1.7.6) ), la anterior
expresidon queda:

1234567
<< E(71(1234567 >> = <<”1 Np . n7>>N,K,S -
7 Z <<B+12...55 M, B(12...55/ Ma >> )
( oM™ 72Mhs N-2,K-1,8

M|<5

14 Z <B+1 3 B(12..5)3 Mx>> -
Mls%_< (12895 Mho" (12..:5) Y Mho N-2,K-1,8

14 Y, < .51/ Mr,B(12...5)1 Ml>> al.13
M|<1/< 28 /o Mho~ /2 /[ N-2,k-1,8 ( )

S ”~~
De la tabla de caracteres de Ss, obtenemos los X (E) para S =5/2, 32y 1/2.

Estos son, respectivamente, 1, 4 y 5. Por tanto:

2

S e
<<n1n2 n5>>N s K1 s= 2 x ( 2 <<BZ12..5)SMKOB(12--5)SM7~0>> =
$=%, |M|s%_

+ +
> <<B(12..5)5/2 M2,B(12.5)5, Mxo>> +4 23/<<B(12..5)3/2 M B(12.5)% Mxo>> +
Mi<

MI<%, <2

+
5 M|Z1/<<B(12..5)1/2m°3(12..5) 1/2Mxo>> (al.14)
<
<7/

+
Despejando 2 <<B(12..5)%MxoB(12..5)5/2Mxo>> de la ecuacién (a1.14),

MI<5

sustituyendo en la ecuacién (a1.13), agrupando términos iguales y teniendo en
cuenta, nuevamente, la relacién de "freezing", llegamos a

<< E[17]2:13;354§677 >> = <<n1 No ... n7>>N.K,S -7<<n1 Nno .. n5>>N_2’K_1'S+
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+
14 2 <<B(123)3/2Mx05(123)3/2mo>> +
MI<%, N-4,K-1

+
21 3, <<B(123)1/2M5\.OB(123)1/2M7~o>>N‘4’K_2 (a1.15)

Mi<

Recurriendo, ahora, a la tabla de caracteres para Ss, obtenemos
:y 1
2.e 2.2
X =2,

E)=1y x"°(E)

Por consiguiente:

+
<<n1n2 n3>>N-4,K-2,S = z <<8(123)%"“"8(123)%MK°>>N-4 K-2 '

LIRS

+
iMIS% N‘4,K‘2

+
Despejando 2 <<B(123)%Mx°5(123)%M>~o>>N 4 K.2 de (atl.16),

LIRS A

sustituyendo en (a1.15), agrupando términos iguales y teniendo en cuenta la
relacién de "freezing" obtenemos:

< E[17]2?;354gg7 >> = < NyN2.. k"7>>N,K.s -7<<n1 N2 . n5>>N-2,K-1,S+
+
14<<n1 Na n3>>N 4K-2,9 -7 z <<B(1)1/2M}'°B(1)1/2Mx°>>N-6 " (a1.17)

IMI<

Finalmente, puesto que
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B+ 1 B,y 1 >> _ n
|M|251/:z << (1)1, MAP (1) V5 MAg N CMiDn-6.k-35,

concluimos

| < E17]2:1324354?sg7 >> = < Ny N2 .. n7>>N,K,S -7<<n1 N2 - n5>>N-2,K-1,S+

14<<"1 N2 n3>>N-4,K-2,s TN )N-6,K-3,5 (a1.18)

De forma analoga hemos obtenido los restantes casos de Sy ( [3,4], [22,3] y
[2,5] ), asi como los de Sg ( [8], [42], [3,5], [24], [2,32], [2,6],y [22,4] ).

Puede observarse como la ecuacién (a1.18) se ajusta a la ecuacion (1.44):
Ky Kq i
<<EP[k,. >>N s 5 C <”1”2 ”q-2i>>N-2j,K-j,s
En el ejemplo que hemos tomado, &= (7-1)/2 = 3,. Asimismo, los coeficientes

Cj([ﬁ]) seran,

Col[71)=1; C4([71)=-7; Ca([7])=14 y C4([7]) =~

El la tabla siguiente se proporcionan los resultados de las evaluaciones de

12...q 5 ) .
ae A P .
<< Ed) 2_'_q)>> con [P] perteneciente a Sg maximo:
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clase | | j=0 | j=1 | j=2 | j=3 [ j=4
(1] 1

[2] -1 2

[3] 1 -3

[22] 1 -4 4

[4] -1 4 -2

23] -1 5 -6

(5] 1 -5 5

[23] -1 6 -12 8

[24] 1 -6 10 -4

[32] 1 -6 9 0

(6] -1 6 -9 2

(7] 1 -7 14 -7

(34] -1 7 -14 6

[223] 1 -7 16 -12

[25] -1 7 -15 10

(8] -1 8 -20 16 -2
[42) 1 -8 20 -16 4
[35] 1 -8 20 -15 0
[24] 1 -8 24 -32 16
[232] -1 8 -21 18 0
[26] 1 -8 21 -20 4
[224] -1 8 -22 24 -4
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Para finalizar este apéndice, ejemplifiquemos el uso de esta tabla en un
caso concreto. Si [P] = [32] , los coeficientes que proporciona la tabla para la
entrada [34] son: (1, -6, 9, 0).

Asi pues,
45678
<<8E[13§1?1224se7s)>> = <<n1 n8>>N,K'S -
6<<n1 n6>>N-2,K-1,S+9<<n1 n4>>N-4,K-2,s

12345678
. 2 8 s ‘s
La evaluacidn completa de << E[32](1 2345678)>> requeriria, ahora, la evaluacion

de las trazas de los nimeros de ocupacion tal como se indica en la seccién (1.8.1).
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APENDICE 2.- llustraciéon mediante un ejemplo del cumplimiento de Ia
ecuacion (2.23).

Vamos a justificar que la traza de productos de 2-RDOs

11,14,51
11,54,11//"

de acuerdo con la ecuacion (2.23), puede ser expresada como una suma

extendida a todas las permutaciones R de trazas 12 34,56 .
R[12,54,36]

Teniendo en cuenta que
12,3456 ([ 12345
R[12,54,36]// = \\ R(35)[12,3

se trata, por tanto, de probar que

111451> )y 123%56
11,54,11// ~ . R(35)[12,3%,56]// - (a3.1)

REG4

mzhl

Donde para mayor claridad los indices correspondientes al "string” X, han sido
marcados con una tilde. La permutacién R actua Unicamente sobre los indices no
marcados (G4 es, por tanto, el grupo de permutaciones de {1,2,3,6} - grupo
isomorfo a Sy -. Nétese que las permutaciones de G4 se obtienen a partir de las de
S4 sin mas que cambiar el indice 4 por el 6). En el ejemplo tomado la permutacidn
P (I3 e Sg) es la transposicion (35).

Comenzaremos desarrollando la parte izquierda de la ecuacién (a3.1),
realizando los productos de los operadores de densidad (para ello haremos uso
del teorema de Wick).

11,14,51\\ _ ({211 2214251\ _
<<11€Z11>>_<< Er1 "ESS E”>>
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1114 114 114 51
ap 1114 5114 3 2
<( Ey153+ E513+ E154) E11> : (a3.2)

~

114 ,_114
Puesto que “E5,7 = "E {57, laigualdad (a3.2) queda:

= F 1114 , 51 114 ,_51
((ragi)-(Ceodi) (Cetit el wo

En virtud del Lema 3 (seccién 2.3.2) cualquier término procedente de

<< E, 1 ;: 2E > al efectuar el producto de los operadores de densidad,

sera nulo. Por tanto,

y la ecuacién (a3.3) queda

(1183 Y) (et vo((relii) -2 (i) -
(i) (B o (feriE) o

, 1 1451 114 .
(Notese que los sumandos< E1 571 1>> < E1 ] 41>> son nulos en virtud

del Lema 3).

113
1,5

Pl
— U]Z

Teniendo en cuenta la ecuacion (22) de Planelles et al. 1991, la ecuacién
(a3.4) puede ser escrita como
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)22 (e ) X () ws

donde Qe S; actlia Unicamente sobre los indices no marcados (es decir, 1y 2).

A continuacion, utilizando la nueva formulacidén del teorema de Wick
(seccidén 2.2), vamos a obtener las expansiones de los 24 términos (4!) de que
consta la parte derecha de la ecuacién (a3.1). Una vez obtenidas dichas
expansiones procederemos a reagrupar, de forma mas conveniente, los términos
resultantes.

Re Gy << ﬁ-(a 5)>> Expansiones de Wick: E<<(ﬁ> >>qE

e (38)) | <<(35)>>6 + <<e>>5g
(12) K(12)(35))y | <<(12)(35)>>6 + <<(12)>>5¢
(13) K138)) | <<(135)>56 + <<(13)>>5 + <<(15)>>5F +<<e>>4g
(16) L(16)38))) | <<(16)(35)>>8E +<<(35)>>5¢ + <<(16)>5 + <<e>>dg
(23) (238)) | <<(235)>>6g +<<(23)>>5 +<<(25)>>5 + <<e>>4p
(26) K (26)(38))) | <<(26)(35)>>6F + <<(26)>>5F + <<(35)>>5F + <<e>>4E
(36) ((386))) | <<(356)>>6F +<<(36)>>5¢

(12)36) | K(386)(12))) | <<(356)(12)>>6F + <<(36)(12)>>5¢

(13)(26) <<(135) (26)>> <<(135)(26)>>6g + <<(15)(26)>>5g + <<(13)(26)>>5g +
<<(135)>>5E + <<(26)>>4E + <<(13)>>4g + <<(15)>>4g +
<<€>>3g
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(16)(23) <<(2és')(1é)>> <<(235)(16)>>6F + <<(25)(16)>>5F + <<(23)(16)>>5€ +
<<(235)>>5F + <<(18)>>4E + <<(25)>>4g + <<(23)>>4g +
<<€>> 3

(123) <<(12é$)>> <<(1235)>>6F + <<(125)>>5g + <<(123)>>5g + <<(12)>>4g

(126) <<(126) (35)>> <<(126)(35)>>6 + <<(126)>>5g + <<(12)(35)>>5E +
<<(12)>>4

(136) (1386))) | <<(1356)>>6F + <<(136)>>5g + <<(156)>>5¢ + <<(16)>>4g

(236) <<(2(§5'6)>> <<(2356)>>6F + <<(256)>>5F + <<(236)>>6F + <<(26)>>4g

(1 32) <<(1352)>> <<(1352)>>6F + <<(132)>>5¢ + <<(152)>>5F + <<(12)>>4

(162) {(162) 38))) | <<(162)(36)>>6F + <<(12)(36)>>5¢ + <<(162)>>5F +
<<(12)>>4

(163) <<(1635')>> <<(1635)>>6 + <<(135)>>5F + <<(163)>>5E + <<(13)>>4f

(263) <<(2635) >> <<{2635)>>6F + <<(235)>>5g +<<{263)>>5g + <<(23)>>4g

(1236) K(12386))) |[<<(12356)>>6F + <<(1236)>>5g + <<(1256)>>5F +
<<(126)>>4g

(1263) K(12638) ) [<<(12635)>>6F + <<(1235)>>5F + <<(1263)>>5F +
<<(123)>>4

(1362) €(13862))) [<<(13562)>>6F + <<(1562)>>5 + <<(1362)>>5¢ +
<<(162)>>4

(1632) (16352))) |<<(16352)>>6F + <<(1352)>>5F + <<(1632)>>5F +
<<(132)>>4

(1326) {(13826))) |<<(13526)>>6F + (1526)>>5F + <<(1326)>>5g +
<<(1352)>>5 + <<(126)>>4F + <<(152)>>4g +
<<(132)>>4 + <<(12)>>3g

(1623) {(16238))) |<<(16235)>>6F + <<(1235)>>5p + <<(1625)>>5¢ +

<<(1623)>>5g + <<(125)>>4g + <<(123)>>4f

+

<<(162)>>4g + <<(12)>>3
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Agrupando convenientemente al sumar todas las expansiones de Wick
obtenemos:

A nivel de 6-RDOs:

123456
E 6. — -
- << ER(SS)[123456]>> 0 (Lema 2)

Re G4

Observese que a este nivel, la no eliminacion de ningln indice, hace que se
reproduzcan en ellos todas las permutaciones R (35) (donde Re Gy),

A nivel de 5-RDOs:

Se debe producir la eliminacidn de un indice. Este podra ser uno de los no
permutables por R, o bien uno que si lo sea. Veamos por separado las dos
posibilidades:

a) Eliminacién de un indice no permutable por R En el ejemplo tenemos dos
indices de este tipo; el 4 y el 5. Ahora bien, en este caso, sélo el 5 puede ser
eliminado en la multiplicacién de los operadores 2-RDOs (tengase en cuenta que
para los indices no permutables por ﬁ, la eliminacién dependera de que

aparezcan en la permutacién P con enganche superior - (3 5) -). Puesto que el
indice 5 no aparece en la permutacion R, su eliminacién implica la transformacién

R (35 —— Re.

Por tanto, a nivel de 5-RDOs en los que se haya eliminado el indice 5 tenemos:

12346
5 X a ~ -
Z << ERe[12346]>> 0 (Lema 2)

ae G,

Observese cémo la eliminacién dei indice 5 ha transformado la permutacién P =
(35)enP'=e,
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b)  Eliminacién de un indice permutable por R. En el ejemplo, sélo los indices 3
. ¥ 6 son susceptibles de ello. Veamos los dos casos por separado:

b.1) Suma de términos, a nivel de 5-RDOs, en los que se ha eliminado el indice
3. Tales términos hay que buscarios en aquellas trazas de productos de 2-RDOs,
<<ﬁ (35)>>, donde la permutacion representativa ﬁ(35) tenga enganche superior
en el indice 3. Aqui, a su vez, tenemos dos posibilidades:

b.1.1) Que ﬁ(35) lleve el 3 a la posicién 1. Por tanto, debemos buscar
aquellas permutaciones ﬁ(35) que tengan la secuencia (135...). La eliminacién

del 3 dara, a nivel de 5-RDOs, RP' = (15...) (donde ahora Re Gg. Los términos
correspondientes son

«(15) ) sg +((15)(26) )) s+ ( (156) ) sg + K (152) )) s +
((1562))) sg + (1526) ) s&

Puesto que ahora Res una permutacion de Gs (grupo de permutaciones de
{1,2,6}), la suma anterior puede escribirse como

(12)(152) ) s+ ( (162)(152) ) s +<{ (126)(152) )) s+ (&(152) ) se +
{((26)(152) )y sg +<{(16)(152) ) o =

5 12236 . _
Z<< ER(152)[12456] =0 (Lema 2)

EE Ga

(donde R solo afecta a los indices no marcados). Nétese cémo la permutacion P=
(35) pasa a ser la P'= (152) como consecuencia de la eliminacién del indice
permutable 3.

b.1.2) Que ﬁ(35) lleve el indice 3 a la posicién 2. Deberemos, por tanto,
buscar aquellas permutaciones R (35) que contengan la secuencia (..235..). La

eliminacién del indice 3 dara a nivel de 5-RDOs, RP' = (..25..) (con Re Gj3). Los
términos correspondientes son

«(25) s+ (25)(18) se + ((125) s + (256) s +
((1256) D + ( (1625) Hsg =
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(e (25) Mee +{(16)(25) Neg + ((12)(25) s +  (26)(25) Ys +

{ (126)(25) s + < (162)(25) s =

s.12486 > _
AZ << ER(25)[12456] =0 (Lema 2)

REGg

(Al igual que en el caso anterior, R solo afecta a los indices no marcados).

b.2) Suma de términos, a nivel de 5-RDOs, en los que se ha eliminado el indice
6. En el ejemplo que nos ocupa, tales términos hay que buscarlos en las
expansiones de aquellas trazas <<R (35)>>, donde la permutacién representativa

. R(35) tenga enganche superior en el indice 6. La eliminacién de tal indice, da los
siguientes términos (a nivel de 5-RDOs):

2 (35) Mo+ 2K (135) Neg + 2((235) g+ 2((12)(35) Ysg +
2(1235) D= + 2 (13852) ))s¢ =

2 (e(35) N +2((13)(35) )sg + 2(((23)(35) psg + 2(((12)(35) )sg +
2 {((123)(35) Yysg + 2 {((132)(35) Y5 =

5 1237{5 R
2 << ER(35)[12345] 0 (Lema 2)

ReG,=S,

A nivel de 4-RDOs
En el ejemplo que estamos considerando, tenemos tres posibilidades:

a)  Que se eliminen los indices permutables 3y 6.
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Deberemos fijarnos en las permutaciones R(35) que tengan enganche
superior en los indices 3 y 6. Los términos correspondientes resultan ser (a nivel

de 4-RDOs):
K(18) e+ (152) g+ K(25) e+ ((125) Y =

{ (e(152) e + ((12)(152) >>4E}+ { Ke@5) e+ L(12)(25) g} =

1245 1245
S i ~ o~ 4. —_~— =+ =
. Z << ER(152)[1 245]>> * ZS << ER(25)[1 245]>> f

Re G,=8,; aers »
2 s 1225 ~~> _o <4 12§~Z~ > )
R 2, << ER (251127 8] . 2, Exi1832)// *°
ReG,=8, Re G,=S,

b) Que se elimine el indice no permutable 5 y el permutable 6.

Debemos fijarnos en aquellas trazas <<ﬁ(35)>> cuyas permutaciones R (35)
tengan enganche superior en 5 y en 6. Los términos correspondientes, a nivel de
4-RDOs, seran aquellos cuya permutacion representativa provenga de R (35) sin

mas que eliminar los indices 5 y 6. Estos seran:

2 Lepe+2((13) Ne+2K@3)Ne+2 12) )« +

+2 (123 ) +2((132) )«

=245 N\ <4 1245 > ) 27y -
T Z << ER(152)[1245] ‘AZ ER[5142] (verec.(2.7))

aE GzE Sz

ap 11458
<< E5174
1245 1254

4= —~ = 4= —~—~
,\z << ER[1 542]> << ER(25)[1245]>>
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5 1234 )
~ 2 << ERe[1234]>> 0

c) Que se elimine el indices no permutable 5 y el indice permutable 3.

Nos fijaremos en aquellas trazas <<ﬁ(35)>> cuyas permutaciones R (35)
tengan enganche superior en 3 y en 5. Los términos correspondientes, a nivel de
4-RDOs, resultan ser:

2 Cepe+2L(18) P +2((26) pe+2 L(12) ) +

+2 (126D +2((162) g =

2 1 2486 _
AZ<< Re[1246] 0 (Lema2)
ReGj,

A nivel de 3-RDOs

En el ejemplo tomado solo tenemos una posibilidad. Esta implica la
eliminacion del indice 5 (Unico no permutable y eliminable simultdneamente) y de
los indices 3 y 6 (los Unicos permutables susceptibles de ser eliminados al efectuar
los productos de 2-RDOs). Los términos implicados se obtendran de aquellas
trazas <<§(35)>>, en las que la permutacién representativa R(35) tenga tres
enganches superiores (en 3, 5 y 6). Dichos términos seran:

2 (Grasyesqreayel=e X (2l o) 0

Re G,=8§,

En definitiva, escogiendo unicamente los sumatorios no nulos, tenemos:

Z<< 1234586 >>=
fiea, R(35)[12345 6]
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254 124
< ER[1254>> QAZ <<3Eﬁel1231>>

R Gg—Sz REGzESZ

De las ecuaciones (a.3.5) y (a.3.6) queda comprobado que
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APENDICE 3.-Desdoblamiento de los términos con indices repetidos.
Transformacion de la ecuacién (2.24) en la (2.25) para TrH2.

La ecuacion (2.24) particularizada para la segunda potencia de H resulta

@l // 12,34 K i k,ac
THZ =1 Y <<A > (L +
Pes, P[12,34] 1zk#a#c Plik.ac]

términos con
indices repetidos

el

(a3.1)

Las posibilidades en cuanto a repeticién de indices, quedan plasmadas mediante
las siguientes particiones:

Tipo de N? de posibles Composiciones permutaciones por
particién composiciones compatibles particién
4 5 i=k a,c i=akc '
2 - 4/2! = 1 2
[212] i=c,k a, k=a,i,c

k=c,i,a, a=¢,ik

i=k,a=¢
02] 1[(4)[2) i=a, k=c a6
[ 2(2 o] =3 1)
i=c,k=a
i=k = ik = I/ _
[31] (g)=4 i=k=a,c;i=k=¢,a ﬂé!_4

i=a=ck; k=a=g¢,i

il
.

[4] (4).__1 i=k=a=c¢ 4%!
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A continuacién vamos a ir desarrollando los términos con indices repetidos.
Consideraremos separadamente los cuatro tipos de particiones que pueden
presentarse:

1)  Indices repetidos obedeciendo al tipo de particién [ 2 12].

Las seis composiciones compatibles comportan el mismo tipo de
tratamiento. Estudiemos detalladamente, por ejemplo, la primera de ellas. Es decir,
i =k, a, c(ay cdistintos entre si, y distintos a i = k). El término correspondiente sera:

. 1 11,34 K ii,ac
Ti=k=7 2 <§R[11,34J> ig{?,a[”,ac]} (a3.2)

PR€R4

I
R4 es el conjunto de las doce permutaciones con repeticién (distintas), que
pueden formarse con los indices 1,1,3,4 (o equivalentemente con i,i,a,c):

RL' = {(1,1,3,4), (1,1,4,3), (1,3,1,4), (1,3,4,1), (1,4,1,3), (1,4,3,1), (3,1,1,4), (3,1,4,1),
(8,4,1,1), (4,1,1,3), (4,1,3,1), (4,3,1,1) }

~ 1
Prl11,34] es cualquier elemento de R4 .

Por otra parte, de acuerdo con la ecuacién (2.23), cualquier coeficiente de

. , 11,34 . L
propagacion del tipo <<'F7n[11 341>> puede ponerse en funcion de coeficientes

sin indices repetidos. En efecto:

11,34 11,34
<<'F3n[1 1 ,341>> iz <<|?cu1 1 ,34]>> =
PeS

€ 93

<<e‘£ [11’13,;4]>> + <<( 112)14?141 ,34]>> (a3.3)

Siendo G la permutacién de S4 que resulta cuando en la ordenacién PRl11,34]
mantenemos el primer 1 como tal y cambiamos por 2 el segundo 1. (Por ejemplo la
ordenacion 1413 se transforma en 1423. Esta ultima secuencia de indices esta
desordenada respecto a 1234 segun la permutacion (243) ). Es interesante notar
que la permutacién § no intercambia las posiciones relativas de los indices 1y 2.
Es decir, cuando 4 actua sobre [1234], la ordenacion resultante siempre tendra el
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(
1 antes que el 2. De esta forma, el conjunto R4 dara lugar a un subconjunto de S,
que contiene las doce permutaciones que no intercambian las posiciones relativas

I
de 1y 2. A este conjunto le llamaremos G4 y en el caso que nos ocupa (i = k, a, )
sera:

Gy ={e, (34), (23), (234), (243), (24), (132), (1342), (13)(24), 1432), (142), (1423) }

. I _ I

Si llamamos G4 al complementario de G4 en Sy, este conjunto estara formado por
las doce permutaciones que si intercambian las posiciones relativas de 1y 2.
Obviamente:

(12) G = Gy ={(12), (12)(34), (123), (1234), (1243), (124), (13), (134), (1324),
(143), (14), (14)(23)}

Teniendo en cuenta las anteriores consideraciones asi como la ecuacién (a3.3),
podemos reescribir la ecuacion (a3.2) en la forma:

, 1 12,34 12,34 K {iiac
T(i=k)= 4 Z" (<<eg[12,34]>>+<<(12)9[12,34]>>) i%{g[ii,ac]}

96G4

12,34 K. ii,ac 12,34 K [iiac |
95‘52 <<eg[12,34]>>i,§:{9[ii,a0]}+<<(12)9[12,34]>> i%{g[ii,ac]/

(a3.4)

FNEN

En la secuencia (iiac) el primer y segundo indices coinciden. Por tanto, es
evidente que

eQlii,acl=(12)8ii,ac]

con lo cual,
f K ii,ac K ii,ac K il ac
Eé{g[ii,ad} 'ig:;{e Q[ii,ac]} =i,a%<(12) 9[“,“1} (a3.5)

Teniendo en cuenta la igualdad (a3.5), la expresién (a3.4) queda:
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, 1 12,34 K ii,ac
Tli=k)= 4 gze,,(<<99[12,34]>> Z {eg (i, ac]}
. < 12,34 > i iiac
(12)g[12,34]// <) (12) glii,ac] ) (a3.6)

—
Si hacemos (12) 9 =98 e G4 y tenemos en cuenta que e @ = 9, la ecuacién a3.6
quedara:

' 1 12,34 & fibac

Ti=k =7 2”<<9[12,34]>>ig{g[“»aC]}+
12,34 &) diac

Z_ <<9[12 34]>> l§{§[n.ac]}

9T

FNN

Esta dltima expresion puede compactarse en la forma:

, 1 12,34 K fiiac
Ti=K=7 2. <<$[12,34]>>|§ {ﬁ[a.,ac]> (83.7)

_n
(obsérvese que G4 NGy=Dyque G4 U G4 Sy

Un razonamiento andlogo conduce a los términos correspondientes para las
restantes composiciones de [2 12]. A saber:

, 1 12,34 & ke
Ti=a)=7 ,’5% <<$[1 2,34]>>ik2é {ﬁ[i K, i c]} (83.8.2)

, 1 12,34 K. | ik,ai
Ti=c)=7 s% <<$[1 2,34]>> iZ {’P‘[i k,ai]} (23.8.0)

k.a
1 12,34 K [ ik,ke
Thk=a)= 7 32‘; <<P[1 . 34]>> |kza <$[a k'kc]} (a3.8.0)
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ik,ak
. 3[i k,ak] (a3.8.d)

12,34 K| ik,aa
<<S[12,34]>> .z {E[IK,aa]} (a3.8.¢)

2) Indices repetidos obedeciendo al tipo de particién [ 22 ].

También en este caso el tratamiento es idéntico para las tres composiciones
compatibles. Vamos a centrar nuestro estudio en la primera de ellas i =k, a = ¢. El
término correspondiente sera:

i=k, _1 11,33 K i1,aa
T(a=c) T4 2||.|| <§R[11,3 3]> |%{ﬁﬂ[ii,aa]} (83.9)

PHGR4

R4 es el conjunto de las permutaciones con repeticion distintas que
pueden formarse con los indices 1, 1, 3, 3 ( 6 equivalentemente con i, i, a, a).

Ry ={(1139),(1313),(1331),(3113,(3131,(3311)  (a3.10

~ Il
Prl11.3 3] es cualquier elemento de R4

Por otra parte, aplicando dos veces consecutivas la ecuacion (2.22),
podemos expresar cualquier coeficiente del tipo

11,33
Pgl11,33]

en funcién de coeficientes sin indices repetidos. En efecto:

11,33 ) 12,3 4 12,34 .
Pal11.33]//  \\arz.34)// " \\ (12023 4]
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12,34 12,34
*\Neoanz,s4)// T \\v2 @4 a2, s 4] (a3.11)

donde Q es la permutacién de Sy representativas de las siguientes ordenaciones:

{1234, 1324, 1342, 3124, 3142, 3412}

i . , A, . ,

Si llamamos G4  al conjunto de las permutaciones Q, éste sera el subconjunto de
S4 formado por aquellas permutaciones que mantienen, por separado, las
posiciones relativasde 1y 2 yde 3y 4.

GL' " (e, (23), (234), (132), (1342), (13)(24)}.

En cuanto al factor de interaccién de la ecuacién a3.9, es facil ver que cada
una de las seis ordenaciones distintas PRg|[i i, a a] es obtenible a partir de cada una

111
de las seis permutaciones de G4’

Esta correspondencia biunivoca entre las ordenaciones Pglii, a a] y las
i
permutaciones de G4 hace posible la identificacién:

K ti,aa K| ii,aa
I%{ﬁR[ii,a a]} - E’{a{ii,aa]} (83.12)

Llevando la ecuacion (a3.11) a la ecuacién (a3.9) y teniendo en cuenta la igualdad
(a3.12), tenemos que:

i=k 1 12,3 4 12,34
et Bt s )
12,3 4 12,34 ii,aa
+<<(34)8[12,3 4]>>+<<(12)(34)Q12 3 4] >>) z{ Qfii, aa]}

(a3.13)

Si tenemos en cuenta que,
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12)(34) Q[ii,aa] |’

K ii,aa K ii,aa K iiaa K i aa
i,za:{a[”'aa} Z{ 120[Haa]}=z{(34 llaa]}_z{( A }

(a3.14)
la ecuacién (a3.13) pude reescribirse como:

=k 1 12,34 K ii,aa
T =C Z 24" ! AZ <<§8[12,3 4]>> E‘ BQ[ii,aa] (a3.15)

|
donde H = {e, (12), (34), (12)(34)} C S4, en patrticular H GLI'I = S4. Por consiguiente
tenemos finalmente que:

i =k 1 12,3 4 K| ii,aa
Tlaze) =5 2 <<sﬁz,s41>> E{a[n,aa]} (23.16)

Un procedimiento idéntico conduce a los términos correspondientes para las
restantes composiciones de [22]. A saber:

i = 1 12,34 KJ ik,ik
T(L=i) =Z$Z <<|’5[12,34]>> %{ﬁﬁk,ik]}

(a3.17a)
€ S4

(@3.17b)

3) Indices repetidos obedeciendo al tipo de particion [ 3 1 ]

Centraremos nuestro estudio en la primera de las cuatro composiciones
posibles (i = k = a, ¢). El término correspondiente sera:

11,14 K ii,ic
Ti=k=a)= ZPREZRL"<<6R[H’14]>> i,zc{ﬁﬁ[ii,ic]} (23.18)

1l
donde ahora R4 ={(1114),(1141),(1411),(4111)}. De acuerdo con la
ecuacién 2.16 tenemos:
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11,14 _ Z 12,34
ISR[11,1 4] —aes3 69[?5,54] (a3.19)

Q actua Unicamente sobre los indices con tilde, § es la permutacion de S4 que

A m
resulta cuando en Pr € R4 dejamos el primer 1 como tal y cambiamos por 2 y 3 el
segundo y tercer 1, respectivamente. Tenemos las correspondencias:

1114 1234 e

1141 1243 (34)
1411 1423 (243)
4111 412 3 (1432)

i _ m -
Llamemos G4 al conjunto formado por las cuatro permutaciones 8. G4 sera por

tanto, el subconjunto de S, integrado por aquellas permutaciones que mantienen
inalteradas las posiciones relativas de los indices 1, 2 y 3.

Al igual que en los casos anteriores, existe una correspondencia biunivoca
i

entre la totalidad de las ordenaciones Pr[1 1, 1 4] y las permutaciones de G4. Si
ademdas tenemos en cuenta la igualdad de los tres primeros indices de la
secuencia [i i, i ¢] que aparece en los factores de interaccién, podemos establecar
las siguientes igualdades:

K. ] iiic K iidc
Z Prliiic] =.z aaliiic] ¥ QeS, (33'2?)

i,c i,

donde Q actia sobre los indices con tilde.

Lievando a3.19 y a3.20 a a3.18, y teniendo en cuenta que S3 GE = S4, tenemos-
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1 12,34 K iiic
PeSy Le
1 12,34 & idLai
Ti=k=0)=7 3 \\ppr2.541)) 2\6linai][ (a3.22)
PeS, ha
. 1 12,34 \\ &) ikii
Ti=a=0)=7 Fiz,a41/) 2\Pliki)  (a3.29)
PES4 l’k
1 12,34 1 ik kk

4) Indices repetidos obedeciendo al tipo de particion [ 4 ].

Una sola composicion es posible en este caso. El término correspondiente

K iiii
>> 2{. i i} (a3.25)
i La simple aplicacion de la ecuacién 2.16 conduce a

) <<51[122’ 3 3‘: ]>> zK:{Ei[ii ’ii, ii i]} (a3.26)

EG S4 i

es:

. 1 //11,11
Ti=k=a=c)= 7 <<1 1,11

19, T(i=k=a=C)=

A=

Pues bien, si en la ecuacién a3.1 sustituimos el sumando [términos con
indices repetidos] por las expresiones obtenidas aqui para dichos términos y, a
continuacion, sacamos — 2 <<A1 2,34 >> factor comdn, tenemos finalmente
~ P[12,34]

que:
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TrH?=

N

(@n)! 12,34 K {ik,ac }
-~ ~ +
EZ‘; <<P[12’34]>>i,k§,c Plik,ac] (a3.27)

4

sin ninguna restriccion sobre las etiquetas i, k, a, ¢ del sumatorio, con lo que queda
ilustrada la obtencidn de la ecuacién (2.25) para el caso del segundo momento.
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APENDICE 4.- Generacion de los esqueletos de Hugenholtz para el
cuarto momento centrado de la distribucion espectral del
Hamiltoniano

En este apéndice vamos a ver cdmo obtener todos los esqueletos de
Hugenholz dibujados en la Figura 3.14. Para ello, puesto que estamos
considerando la cuarta potencia del hamiltoniano, construimos los esqueletos de
Hugenholz que tienen cuatro puntos cruzados por dos lineas. Hasta cuarto orden
de MBPT estos esqueletos son facilmente obtenibles de la bibliografia (Szabo y
Ostlund 1982, p. 5638). Su construccién a mano tampoco es demasiado complicada
de realizar. Puesto que permitimos las permutaciones entre puntos (es decir, dado
un diagrama, consideramos todas sus posibles versiones temporales como
equivalentes), puede comprobarse facilmente que los doce esqueletos que
aparecen en el cuartc orden MBPT (Szabo y Ostiund 1982) son equivalenies a
alguno de los esqueletos a, b y ¢ de la figura 3.14, los cuales no son equivalentes
entre si. Ademas de estos tres esqueietos debemos incluir los esqueletos no
conexos. Ahora bien, puesto que debemos tener esqueletos de cuatro puntos, los
no conexos considerados seran (3-puntos + 1-punto) y (2-puntos +2-puntos). No
hay otras posibilidades. Por otra parte, los esqueletos de 1 punto representan a
Tr(J) o Tr(K). Estas trazas se consideran nulas para el célculo de momentos
centrados; y por tanto, aquellos esqueletos no conexos que contengan
subesqueletos de 1 punto deben ser ignorados. En nuestro caso esto se traduce
en que los Unicos esqueletos no conexos que pueden aparecer son del tipo (2-
puntos +2-puntos). Los esqueletos de dos puntos corresponden a la expansion
MBPT de segundo orden. Puesto que de este orden solo hay un esqueleto (Fig.
3.16.a), habrd también una unica posibilidad para esqueletos (2-puntos + 2-
puntos). Tal posibilidad corresponde al diagrama 3.14.k. Ya tenemos todos los
esqueletos con puntos de dos lineas:

e e e o o

Figura a4.1
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A continuacién vamos a ver como obtener a partir de los anteriores
esqueletos, aquellos que contengan puntos de una sola linea. Para ello
proponemos dos estrategias.

1.- La primera estrategia consiste en elegir los cuatro diagramas de la Figura a4.1
y cortar, de todas las formas posibles, parejas de lineas pertenecientes al mismo
punto. Después unimos las lineas cortadas de forma diferente a la original. La
(nica restriccion es que no deben aparecer diagramas no conexost. Por ejemplo,
de!l esqueleto a4.1.c desarrollamos el esquema representado por la Figura a4.2
(han sido omitidas aquellas etapas que por razones de simetria resultan
equivalentes).

Figura a4.2

2.- Una segunda estrategia nos permitira alcanzar los mismos resultados que la
anterior. Para ello, consideramos en primer lugar el tipo de esqueletos que
deseemos obtener. Puesto que estamos considerando la cuarta potencia,

TEsta restriccién se impone para evitar la inecesana repeticién de diagramas que uno puede ir
generando
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queremos obtener esqueletos de cuatro puntos. Para ello tenemos las siguientes
posibilidades:

+Cuatro puntos de 2-lineas.

*Tres puntos de 2-lineas y un punto de una linea.
*Dos puntos de 2-lineas y dos puntos de una linea.
*Un punto de 2-lineas y tres puntos de una linea.
*Cuatro puntos de 1-linea.

a) Cuatro puntos de 2-lineas: (X X X X): La conexién de estos cuatro puntos en
todas las formas posibles (excluyendo los cortocircuitos de lineas que darian lugar
a puntos cruzados por una sola linea) nos conduce a los diagramas a, b y ¢ de la
figura 3.14, después de considerar equivalentes todas las versiones temporales de
cada diagrama dado.

b) Tres puntos de 2-lineas y un punto de una linea: ( X X X ---): El punto de una
linea puede conectarse a dos diferentes puntos de 2-lineas 0 a un Gnico punio de
2-lineas. Esta Ultima posibilidad es equivalente a eliminar un punto de dos lineas,
es decir:

™~
> e > = s

b.1) Cuando un punto de 1-linea se conecta a dos diferentes puntos de 2-lineas,
obtenemos todas los posibles diagramas de tres puntos de 2-lineas de MBPT en
los que se ha adicionado un punto extra (de 1-linea) en todas las posiciones
posibles. La expansion MBPT de tercer orden tiene un dnico esqueleto de tres
puntos de 2-lineas. Al adicionar un punto de 1-linea tenemos una sola posibilidad
esencialmente distinta:

e

La adiciéon del punto de 1-linea en todas las posibles posiciones nos dara
diagramas equivalentes (versiones temporales del diagrama anterior).

b.2) El punto de 1-linea es conectado a un unico punto de dos lineas. Puesto que
esto es equivalente a eliminar un punto de 2-ineas, tomaremos los esqueletos de
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la expansion MBPT de segundo orden que contengan dos puntos de 2-lineas,
Sdlo se presenta un caso (Figura 3.16.a), el cual conduce a:

¢) Dos puntos de 2-lineas y dos puntos de 1-linea: (X X -«- --)

c.1) Los dos puntos de 2-lineas estan unidos entre si, por lo que formaran un
esqueleto de dos puntos de 2-lineas (el Unico que aparece de este tipo en
segunde orden MBPT). Entonces, tendremos dos posibilidades de conectar los dos

puntos de 1-linea:
O+~
T

c.2) Un punto de 1-linea bloquea a otro de 2-lineas (X + -+- = >). Como
consecuencia de ello, el conjunto queda con un Unico punto "efectivo" de 2-lineas
y, por tanto, la unica posibilidad de conexién global es:

D e e ~ TP
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c.3) Dos puntos de 1-linea bloquean sendos puntos de 2-lineas. Como
consecuencia, el conjunto queda sin ningln punto “"efectivo” de dos lineas. El
resultado es idéntico al caso c.2:

o + ° =« |

= o >

d) Un punto de 2-linas y tres de 1 linea (X --- --- -+-): Existen dos posibilidades de
conexidn que son equivalentes:

><+——o——+——o-—+-—o— ® +—— 4 —0—

N »

e) Cuatro puntos de 1-linea (--- -+- --- -=-): Hay un solo caso posible:

4—0———>m

Vemos, por tanto, que hemos podido construir, paso a paso, todos los
esqueletos conexos. Los no conexos son combinaciones de los esqueletos
correspondientes a las potencias mas bajas. En el caso que nos ocupa, los
diagramas no conexos resultan de combinar los dos esqueletos de la segunda
potencia (ver Figura 3.16). Tenemos tres posibilidades:
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3.14 k

(3.162)(3.16 b) — g @ < >
3.14 1

@lebp  —=— D> >
3.14m
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CONCLUSIONES

El desarrollo del trabajo presentado en esta Tesis Doctoral nos ha permitido
llegar a las conclusiones que a continuacion se relacionan:

1. Hemos encontrado y demostrado el Teorema representado por la ecuacion
(2.23). Este Teorema tiene una importancia capital puesto que conduce a una
relacion muy sencilla y simétrica entre las trazas de productos de operadores de
densidad con etiquetas repetidas y trazas de productos de dichos operadores sin
etiquetas repetidas. La relacion es tal que permite, a su vez, una completa
factorizacién de la expresion de los momentos en suma de productos de
relativamente pocos factores de interaccion y coeficientes de propagacion

2. Hemos desarrolado un método diagramatico que hace uso de los diagramas
de Goldstone y Hugenholtz y permite la identificacidn, etiquetaje y evaluacidén de
los factores de interaccidén que aparecen en las formulas de 1os momentos.

3.- Hemos desarrollado un método computacional que automatiza esta labor, lo
que es fundamental para el calculo de momentos superiores al tercero.

4. Hemos desarrollado un método algebraico basado en el concepto de
enganche superior que permite la identificacidn y etiquetaje de los coeficientes de
propagacion que aparécen en las férmulas de los momentos. La evaluacion de los
coeficientes de propagacion tambien forma pare de los resultados de la presente
Tesis.

La sintesis de estas cuatro primeras conclusiones es que hemos encontrado
una formulacién general para los momentos de la distribucién espectral del
hamiltoniano FCI de un sistema de fermiones interaccionantes.

5. Hemos desarrollado la formulacion general para los momentos en términos
de magnitudes adaptadas al grupo Sy. Ello permite ver como las interacciones
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entre un par de electrones efectivos con acoplamiento de spin singulete y triplete
son transmitidas al sistema N-electronico.

6. Abundando en el problema de la reduccién, hemos encontrado una
relacion universal, en el limite de espacio de Hilbert completo, entre los n-
ésimos momentos de la distribucién espectral del par efectivo de electrones con
acoplamiento de spin singulete y triplete y el n-ésimo momento de la distribucion
espectral del hamiltoniano del sistema N-electronico con acoplamiento arbritrario
S de spin.

7. Finalmente hemos de resaltar que hemos encontrado toda una serie de
teoremas, férmulas y desarrollos colaterales a lo largo del desarollo de la Tesis, y
que vienen recogidos en la presente memoria, que presentan interés en ellos
mismos. Como por ejemplo la formulacidn del teorema de Wick para productos de
RDOs sin repeticion de indices asi como todos los lemas y teoremas del capitulo 2.
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