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RESUMEN

En trabajos anteriores, este autor ha procurado formalizar matemdaticamente y proponer las leyes
relativas a la Teoria Cuantica de Campos Relativistas o Curvos, cuya finalidad, es reconciliar la
relatividad general y la mecénica cuantica. Para abonar atin mas a la consecucion del objetivo antes
referido, es indispensable acudir a la quimica cuantica, y muy concretamente a las métricas de Born-
Oppenheimer y Hartree-Fock, en la medida en que, la primera desarrolla un escenario relativista a escala
atomica y molecular en tanto que la segunda explica perfectamente las trayectorias orbitales
moleculares, las cuales, en términos generales, son conceptos de muchisima utilidad para la TCCR toda
vez que coadyuvan, por extrapolacion, a configurar desde la quimica cuantica, el modelo de deformacion
del espacio — tiempo cuantico, por accion gravitacional de las particulas subatomicas estrella u oscuras,
o por interaccion de éstas, con los campos supergravitonico o gravitonico, segin sea el caso, esto es, por

interaccion con el graviton o el gravitino o supergraviton, segiin corresponda.
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Born-Oppenheimer and Hartree-Fock Approximations Applied to
Relativistic Quantum Fields. Volume I

ABSTRACT

In previous works, this author has tried to mathematically formalize and propose the laws related to the
Quantum Theory of Relativistic or Curved Fields, whose purpose is to reconcile general relativity and
quantum mechanics. To further contribute to the achievement of the aforementioned objective, it is
essential to resort to quantum chemistry, and very specifically to the Born-Oppenheimer and Hartree-
Fock metrics, insofar as the former develops a relativistic scenario at the atomic and molecular scale
while the latter perfectly explains the molecular orbital trajectories, which, in general terms, they are
very useful concepts for TCCR since they contribute, by extrapolation, to configure from quantum
chemistry, the model of deformation of quantum space-time, by gravitational action of star or dark
subatomic particles, or by interaction of these, with supergravitonic or gravitonic fields, as the case may

be. that is, by interaction with the graviton or the gravitino or supergraviton, as appropriate.
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INTRODUCCION

En sentido estricto, la aproximacion de Born-Oppenheimer, propone un factor que viene a ser
determinante para la TCCR, y es, la incidencia del nucleo respecto del electron, esto es, que el primero,
al ser mas denso que el segundo, es decir, que al tener mayor masa, repercute en el movimiento y por
ende, en la velocidad del electron, razon por la cual, el nlcleo se acopla al electrén y viceversa,
comportandose el nucleo, de forma estatica en tanto que el electron, actuia como una nube de carga,
leyendo la posicion estatica del niicleo en el campo. Es en este contexto, a proposito del diferencial de
masas, que la TCCR cobra mayor rigor matematico en razon a la interaccion de la particula estrella u
oscura con las particulas orbitales o repercutidas.

Ahora bien, la aproximacién de Hartree-Fock, también resulta vinculante a la TCCR, en la medida en
que, en quimica cuantica, determina los orbitales moleculares, premisa superior que a escala subatomica,
aplica, a proposito de la existencia de campos cudnticos curvos o deformados por la gravedad, en los
que, los orbitales de las particulas subatomicas se ven metamorfoseados, para lo cual, extrapolaremos
las ecuaciones multideterminantales de Slater.

Entiéndase que las particulas oscuras o estrella, muestran estados fundamentales pues accionan
gravedad, en tanto que, las particulas orbitales o repercutidas, muestran estados excitados por influjo
gravitacional, a propdsito de las bases formales de la TCCR propuestas por este autor en trabajos previos.
La gravedad y supergravedad a escala cudntica son en si, interacciones normales o extremas, segun sea
el caso, entre uno y varios cuerpos subatomicos a razon de sus centros de masa — energia.
RESULTADOS Y DISCUSION.

Aproximaciéon de Born-Oppenheimer para campos cudnticos relativistas o curvos. Modelo

Matematico.
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Fermionic orbitals: STO-3G LiH
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Classical:
Pre-process the Hamiltonian

1. Obtain partitioning

2. Solve fragments

3. Allocate measurements

Quantum:
Measure Hamiltonian fragments

Measure fragments based on
measurement allocations




Classical:
Post-process the measurements

1. Average measurement results
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2. Sum fragment estimates
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1. Sampling Phase
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Measure in sampled basis

2. Post-Processing Phase
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o] -17489.919(2) 7000 | 2.47 x107* -22140.27881
o0 -22140.36(2)
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log (1/€) ~ (log T)?
0(D3L3) + 0(D?LY)
(KPp 1 Po)D{Pcsr | Woll)

S(D) =c/D + S()

D Overlap (S) D Overlap (S)
CSF DET CSF DET
2 Fe (II)-2Fe(III) 4Fe(1II)
2000 | 1.66x 1072 | 3.54x 1073 [ 2000 | 7.12x 1072 | 2.15x 1072
3000 | 1.61x1072 | 3.44%x 1073 | 3000 | 6.89x 1072 | 2.08x 1072
4000 | 1.58x 1072 | 499%x 1073 | 4000 | 6.75%x 1072 | 2.03x 1072
5000 | 1.56x 1072 | 4.93%x 1073 | 5000 | 6.65%x 1072 | 2.01x 1072
6000 | 1.54x 1072 | 4.88x 1073 [ 6000 | 6.59x 1072 | 1.99 x 1072
7000 | 1.53x 1072 | 4.84%x 1073 | 7000 | 6.54%x 1072 | 1.97 x 1072
0 147 x 1072 | 4.65x1073 | o 6.34x 1072 | 1.90 x 1072
psyn PN

1000 | 4.51x1073 | 1.97x 1073 [ 1000 | 2.44x 1072 | 1.10 x 1072
1500 | 4.32x107% | 205x1073 | 1500 | 2.05x107% | 1.03 x 1072
2000 | 4.09%x 1073 | 2.04x 1073 | 2000 | 1.80%x 1072 | 9.73 x 1073
2500 | 3.93x1073 [ 2.02x1073 | 2500 | 1.62%x 1072 | 9.22x 1073
3000 | 3.80x1073 | 2.00x 1073 | 3000 | 1.49%x 1072 | 881x 1073
3500 | 3.69x1073 | 1.99x 1073 | 3500 | 1.39x 1072 | 848 x 1073
4000 | 359%x1073 | 1.98x 1073 [ 4000 | 1.32x 1072 | 8.24x 1073
4500 | 3.51x107% | 1.97x 1073 | 4500 | 1.27x 1072 | 8.07 x 1073
5000 | 3.45x1073 | 1.96%x 1072 | 5000 | 1.23x1072 | 7.95%x 1073
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1000 | 5.33x1073 | 1.78x 1073 | 7000 9.88 x 107>
1500 | 533x1073 [ 1.70x 1073
2000 | 5.08x 1073 | 1.65x 1073
2500 | 5.00x 1073 | 1.61x 1073
3000 | 494x1073 | 1.57x1073
3500 | 490x1073 | 1.55x 1073
4000 | 486x1073 | 1.53x 1073
00 472x1073 | 1.44x 1073
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H = Z PSabog +5 Z 0 1 75)(Epg s — SqrEps) + Ke
rq pqrs

A

qu

hq = hog + Y. (20 1 11) = (T 1 1)),

At oA At A
= Apalqq + Applqp,

1
Ke = ZZ hyy +,2, QA = U 1 J1),

Hpock = Z (Ep + 5(”1))) Epp + K¢ Fock
14

K¢, vock = ZZ er(np)
7

8(n, = 2) = 0 and 6(n, = 0) = 0.5 (Hartree)
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+Z hﬁfllj Euv + E Z (uv | Wx)(Equwx - vaEux) + KC,Dyall
uv

uvwx
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|Wo) = exp (T)M)o)
AEcc(CnHame2) = mEcc(C) + (2m + 2)Exp(H) — Ecc(CrnHimy2),
Ecc = Eprpno-cesp(T)-F1z(fe)/ce—pvTz—F12 T (EDLPNO-CCSD(T)(ae)/cc—pcvTz — EDLPNO—CCSD(T)(f)/cc—pCVTZ)

AfI'Icec(CmI'IZm+zi 298.15 K) =AE¢c(CrpHomy2) — AEzpg(CrHomy2)
+m(AHE,(C; 0 K) + AHE,(C(er); 0 K - 298.15 K))
+(2m + 2) (A HS, (H; 0 K) + AHS, (Hz; 0 K - 29815 K) )
+AH vp jpez (CmHama2; 0 K = 298.15 K),

AHBe3LY1>/pc—z (CnHzm42; 0 K - 298.15 K)
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Boundary bond dimension ()
D 4 x 4, half- 4x4,1/8 4x8,1/8 4 x 16,1/8 doped
filling doped doped
DMR DMR DMR DMR
SU G SU G SU G SU G VMC
3 0.525 | 0.539 | 0.554 | 0.572 | 0.570 | 0.592
6 3 3 7 4 2

4 0.405 | 0407 | 0.557 | 0.584 | 0.586 | 0.60 0.596 | 0.618 | 0.6182(
6

6 0.415 0.418 0.583 | 0.608 | 0.617 0.637 | 0.631 | 0.652 | 0.6526(
4 9 8 9 1 ) 3 6 1)




7 0.417 | 0.423
7 0
8 0.418 0.423 | 0.597 | 0.618 0.628 | 0.653 | 0.641 | 0.662 | 0.6626(
0 8 9 1 5 2 5 4 2)
:) 0.420 | 0.424 | 0.605 | 0.622 0.6688(
8 6 6 o) 1)
. -
0.6727(
2
1)
. -
0.6760(
4 1)
Discarded . Discarded .
D weight Energy per site | D weight Energy per site
4 X 4 at half-filling 4 x 4 at 1/8 doped
500 3.59 x 107° -0.42551504 500 7.30 x 107° -0.63241788
1000 | 2.61x 1077 -0.42552519 1000 | 5.40x 10°° -0.63260460
1500 | 5.80x 1078 -0.42552583 1500 | 1.01 x 10°° -0.63261660
2000 | 1.50x 1078 -0.42552589 2000 | 2.50%x 1077 -0.63261805
2500 | 4.12x107° -0.42552590 2500 | 7.55x 1078 -0.63261830
0 0.42552596(1) o0 -0.6326190(1)
4 x 8 at 1/8 doped 4 x 16 at 1/8 doped
500 3.66 x 1074 -0.66601570 6000 | 2.27 x107° -0.68515566
1000 | 1.87 x107* -0.66842805 7000 | 1.87 x 105 -0.68522004
1500 1.13 x 107* -0.66918879 8000 | 1.62x 1073 -0.68526802
2000 | 7.59x 107° -0.66952323 9000 | 1.41x 1073 -0.68530352
2500 | 5.38x107° -0.66969776 &) -0.68555(5)
o -0.67047(15)
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CONCLUSIONES.
Resulta evidente que las métricas desarrolladas en este trabajo, abonan a la comprension de las premisas
nucleares de la Teoria Cuantica de Campos Relativistas o Curvos, en la medida en que:
Suponemos un campo cuantico indeterminado en el que, interactuan particulas subatomicas aglutinadas
segun su naturaleza, con distintos centros de masa y energia y con trayectorias multideterminantales.
En condiciones gravitacionales, extremas o no, una particula proyectil, sea oscura o estrella, segiin las
definiciones recogidas por la TCCR, deforma el espacio — tiempo cuéantico, curvandolo o en su defecto,
generando un agujero negro cuantico. Las métricas recogidas en este trabajo, permiten explicar

matematicamente, los aspectos tensoriales del campo curvado, asi como y en forma principal, el orbital

de la particula oscura o estrella, a propdsito de la gravedad que la interfiere. Disefiamos mapas




hipotéticos con la finalidad de trazar la trayectoria de la particula deformante y, en consecuencia, de las
particulas orbitales, lo que permite anticipar escenarios de colapso o aniquilacion por colapso. En este
punto es importante precisar, que el propulsor de la particula deformante es en si, su masa y energia,
aunque no converjan al momento del colapso o de la aniquilacion. Las condiciones de extrema gravedad
o gravedad en condiciones no perturbativas, vuelven a la particula deformante, un centro de gravedad
en si mismo, desplazandose por el campo, deformando su entorno e incidiendo en el comportamiento
de las particulas vecinas en las relaciones de interaccion. En la TCCR, usamos, no solamente tensores
para explicar la curvatura, sino operadores, propagadores, osciladores e inyectores relativos no
solamente a la particula deformante sino a las particulas vecinas u orbitales las cuales se ven repercutidas
por la gravedad generada por la particula principal. El escenario de gravedad a escala cuantica, no se
produce necesariamente por excitacion de los estados cuédnticos de una particula especifica, sino del
momento mismo de su estado fundamental, provocado por la masa o la energia, que son extremadamente
densas, sin embargo, cualquier particula excitada, es capaz de generar condiciones gravitacionales,
cuando se aniquila o colapsa. El momento angular y el spin de la particula gravitacional y las particulas
orbitales, es incierto, al igual que su conducta vectorial, sin embargo, este trabajo contribuye a precisar
matematicamente el instante exacto de la deformacion del mapa cuantico, para cuyos efectos, hemos
dise;ado planos divergentes de curvatura ademas de establecer modelos matriciales y superoperadores
para describir, la accion gravitacional de la particula oscura o estrella en un momento espec’ifico en el
plano cuantico. El trabajo aqui desarrolla, cuantiza estas dinamicas, calculando incluso, qubits de
informacion que permitan registrar la gravedad intersecando el plano cuantico en el que se despliega.
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