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Breve descripción del trabajo: 
 
En este trabajo fin de grado se considerará un sistema formado por dos moléculas diatómicas heteronucleares en presencia 
de un campo eléctrico estático. Se trata de investigar la dinámica rotacional de este sistema considerando distintos 
regímenes según domine bien la interacción con el campo eléctrico o bien la interacción dipolar entre los dos moléculas, o 
cuando ambas interacciones sean comparables. Además se considerarán diferentes condiciones iniciales para las dos 
moléculas, tales como  una en el estado fundamental y la otra en un estado excitado, y se analizará la transferencia de 
energía entre ellas, y el impacto que un campo eléctrico externo puede tener en este proceso. 
 
Objetivos planteados: 
 
Los objetivos de este trabajo fin de grado son: 

• Comprender el impacto de un campo eléctrico estático en la dinámica rotacional de una molécula diatómica 
heteronuclear. 

• Analizar de la interacción dipolar entre dos moléculas diatómicas heteronucleares. 
• Estudiar del impacto de un campo eléctrico en la interacción dipolar de dos moléculas diatómicas heteronucleares.  
• Investigar la transferencia de energía entre las moléculas diatómicas heteronucleares.  

 
Metodología: 
 
La dinámica de las dos moléculas se describirá dentro de las aproximaciones de Born-Oppenheimer y del rotor rígido, 
suponiendo por tanto que los acoplamientos entre los grados de libertad electrónico y vibracional, como entre los grados de 
libertad rotacional y vibracional son despreciables. Dentro de la aproximación del rotor rígido, se resolverán 
numéricamente la ecuación de Schrödinger independiente del tiempo de estas dos moléculas en presencia de campos 
externos para analizar el espectro, y la ecuación de Schrödinger dependiente del tiempo para investigar la dinámica. Para 
ello se utilizarán métodos computacionales híbridos que combinarán el desarrollo en serie en la base de los armónicos 
esféricos para las coordenadas angulares, y el método de Lanczos para la propagación temporal. 
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