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Breve descripcion del trabajo:

En este trabajo fin de grado se investigaran la interacciéon de un campo eléctrico con una molécula polar descrita como un
rotor rigido. Se trata de considerar tanto las descripciones cuantica como una clasica de la molécula en el campo externo. Se
resolveran numéricamente las dos ecuaciones de movimiento clasicas y la ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo.
El alumnos aprendera técnicas computacionales para resolver las ecuaciones de Schrodinger dependiente e independiente del
tiempo, y las ecuaciones del movimiento clésicas. El objetivo es explorar las diferencias que caracterizan las dos
descripciones considerando la accién de un campo eléctrico que podra o no depender del tiempo.

Objetivos planteados:

Derivar, estudiar y entender las ecuaciones del movimiento cléasicas

Derivar, estudiar y entender el Hamiltoniano cuantico y la ecuacion de Schrodinger

Resolver la ecuacion de Schrodinger de este sistema.

Estudiar el espectro de energias y la dindmica para diferentes configuraciones del campo eléctrico.
Resolver las ecuaciones clasicas del movimiento de este sistema.

Estudiar la dindmica cléasica de la molécula considerando diferentes configuraciones del campo eléctrico.
Comparacién de la dinamica clésica y la dindmica cudntica.

Anadlisis de las diferencias.

Metodologia:

La dindmica de las moléculas se describira dentro de las aproximaciones de Born-Oppenheimer y del rotor rigido, suponiendo
por tanto que los acoplamientos entre los grados de libertad electronico y vibracional, como entre los grados de libertad
rotacional y vibracional son despreciables. Dentro de la aproximaciéon del rotor rigido, se resolveran numéricamente la
ecuacion de Schrodinger dependiente e independiente del tiempo de la moléculas en presencia de un campo externo para
analizar el espectro y la dindmica. Las ecuaciones del movimiento cldsicas se plantearan para un rotor rigido en campos
externos, y se resolveran numéricamente. Para ello se utilizaran métodos computacionales hibridos que combinaran el
desarrollo en serie en la base de los armdnicos esféricos para las coordenadas angulares, y el método de Lanczos para la
propagacion temporal, y el método numéricos de resolucion de ecuaciones diferenciales.

Bibliografia:

H. W. Kroto, Molecular Rotation Spectra (Dover, New York, 1992).
R. N. Zare, Angular Momentum: Understanding Spatial Aspects in Chemistry and Physics (Wiley, New York, 1988).

Campus Fuentenneva | Comisién Docente de Fisicas
Avda. Fuentenneva s/n | Facultad de Ciencias
18071 Granada
Tfno. +34-958242902

Sfisicas@ugr.es



70N

&

'\Q" = x—"g
UNIVERSIDAD Facultad de Ciencias
DE GRANADA Seccién de Fisicas

J, J. Omiste and R. Gonzalez-Férez, Nonadiabatic, Phys. Rev. A 86, 043437 (2012)

J. P. Salas, Eur. Phys. J. D 41 (2007) 95.

M. Iharrea, J. P. Salas, R. Gonzélez-Férez and P. Schmelcher, Physics Letters A 374 (2010) 457

R. Cushman, L. Bates, Global aspects of classical integrable systems (Birkhauser Verlag, Besel, Switzerland, 1997)

A rellenar solo en el caso que el alumno sea quien realice la propuesta de TFG
Alumno/a propuesto/a:

Granada, 11 de Mayo 2018

Sello del Departamento

Campus Fuentenneva | Comisién Docente de Fisicas
Avda. Fuentenneva s/n | Facultad de Ciencias
18071 Granada
Tfito. +34-958242902

Sfisicas@ugr.es



