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La teoria ab initio del propagador del electron ofrece un formalismo transparente y poderoso para el
calculo de energias monoelectrdénicas de enlace y los orbitales de Dyson correspondientes. Nuevos
potenciales dpticos aproximados que describen los efectos de relajacion de orbitales y de correlacion
electrdnica ahora obtienen errores promedios de 0.1 eV con algoritmos que cuestan menos que la
transformada de integrales bi-electrénicas a la base candnica de orbitales Hartree-Fock. Investigaciones
matematicas recientes han revelado relaciones entre matrices reducidas de la densidad electrénica vy las
energias de enlace que facilitan la interpretacion cualitativa de los resultados numéricos. Estas
herramientas sirven para hacer asignaciones precisas de espectros fotoelectrénicos de aniones doble
Rydberg y predicciones de nuevos miembros de esta clase exdtica de aniones que lucen dos electrones
difusos en el exterior de un catidn estable.



