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Breve descripcion del trabajo:

Experimentalmente se utilizan pulsos laseres no-resonantes para controlar y manipular la dindmica rotacional de moléculas.
Esto permite fijar su eje intermolecular en el sistema de referencia del laboratorio, fendmeno que se conoce como alineacion,
y realizar medidas experimentales con una gran precision. Los pulsos laseres con duraciones de femto-segundos suelen ser
mucho mas cortos que el periodo rotacional molecular, e inducen una dinamica no adiabatica. Asi, tras su aplicacion la
molécula se alinea de forma significativa cada periodo o medio periodo rotacional incluso en ausencia del campo laser. Un
tren de pulsos permite repetir periodicamente esta alineacion, facilitando llevar a cabo medidas experimentales. El objetivo de
este trabajo fin de grado es investigar la interaccion de un tren de pulsos laseres ultracortos con una molécula polar descrita
como un rotor rigido.

Objetivos planteados:

e Derivar, estudiar y entender el Hamiltoniano cuantico dentro de la aproximacion del rotor rigido.
e  Estudiar las simetrias del sistema.
o Estudiar el espectro de energias y la dindmica para diferentes configuraciones del tren de pulsos.
e  Analizar e interpretar los resultados.

Metodologia:

Para describir la molécula se usaran las aproximaciones de Born-Oppenheimer y del rotor rigido, suponiendo que los
acoplamientos entre los grados de libertad electronico y vibracional y entre los grados de libertad rotacional y vibracional son
despreciables. Ademas, se promediara temporalmente en la frecuencia de los pulsos laseres, de esta forma la interaccion del
campo laser con el momento dipolar permanente de la molécula se anula quedando solamente la interaccion con la
polarizabilidad. Las ecuaciones de Schrodinger dependientes e independientes del tiempo se resolveran numéricamente. Para
ello se utilizaran métodos computacionales hibridos que combinaran el desarrollo en serie en la base formada por los
armoénicos esféricos para las coordenadas angulares, y el método de Lanczos para la propagacion temporal.
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