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3. Trabajos experimentales  6. Trabajo relacionado con prácticas externas  

 

 
 
Breve descripción del trabajo: 
 
En este trabajo fin de grado se investigarán la interacción de un campo eléctrico con una molécula polar descrita como un 
rotor rígido. Se trata de considerar tanto las descripciones cuántica como una clásica de la molécula en el campo externo. Se 
resolverán numéricamente las dos ecuaciones de movimiento clásicas y la ecuación de Schrödinger dependiente del tiempo. 
El alumnos aprenderá técnicas computacionales para resolver las ecuaciones de Schrödinger dependiente e independiente del 
tiempo, y las ecuaciones del movimiento clásicas. El objetivo es explorar las diferencias que caracterizan las dos 
descripciones considerando la acción de un campo eléctrico que podrá o no depender del tiempo.  
 
Objetivos planteados: 
 

• Derivar, estudiar y entender las ecuaciones del movimiento clásicas 
• Derivar, estudiar y entender el Hamiltoniano cuántico y la ecuación de Schrödinger  
• Resolver la ecuación de Schrödinger de este sistema. 
• Estudiar el espectro de energías y la dinámica para diferentes configuraciones del campo eléctrico. 
• Resolver las ecuaciones clásicas del movimiento de este sistema. 
• Estudiar la dinámica clásica de la molécula considerando diferentes configuraciones del campo eléctrico. 
• Comparación de la dinámica clásica y la dinámica cuántica.  
• Análisis de las diferencias. 

 
Metodología: 
 
La dinámica de las 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 dependiente e independiente del tiempo de la moléculas en presencia de un campo externo para 
analizar el espectro y la dinámica. Las ecuaciones del movimiento clásicas se plantearán para un rotor rígido en campos 
externos, y se resolverán numéricamente. 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, y el método numéricos de resolución de ecuaciones diferenciales. 
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