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Título del Trabajo: Dinámica rotacional de moléculas en presencia de campos eléctricos y magnéticos.  
 
Tipología del Trabajo:                 
(Segun punto 3 de las 
Directrices del TFG 
aprobadas por Comisión 
Docente el 10/12/14) 

   
( Marcar 
con X) 

1. Revisión bibliográfica  4. Elaboración de nuevas prácticas de 
laboratorio 

 

2. Estudio de casos teórico-prácticos X 5. Elaboración de un proyecto  
3. Trabajos experimentales  6. Trabajo relacionado con prácticas externas  

 

 
 
Breve descripción del trabajo:  
La dinámica de moléculas se controla y manipula experimentalmente por medio de campos electromagnéticos, 
que acoplan diferentes grados de libertad. En las moléculas polares de capa abierta, los momentos magnéticos 
asociados al espín electrónico y nuclear interaccionan con un campo magnético por medio del efecto Zeeman. 
Este tipo de moléculas son sistemas ideales para analizar la interacción entre el acoplamiento espín-órbita y la 
estructura rotacional en presencia de campos electromagnéticos, y experimentalmente se pueden utilizar 
intensidades de los campos de forma que los efectos Stark y Zeeman sean del mismo orden de magnitud. El 
objetivo de este trabajo fin de grado es investigar la interacción de una molécula polar con espín electrónico no 
nulo con una combinación de campos eléctrico y magnético. 
 
Objetivos planteados: 

• Derivar, estudiar y entender el Hamiltoniano cuántico dentro de la aproximación del rotor rígido. 
• Estudiar las simetrías del sistema. 
• Estudiar el espectro de energías y la dinámica para diferentes configuraciones de los campos. 
• Analizar e interpretar los resultados. 

        
Metodología: 
Para describir la molécula se usarán las aproximaciones de Born-Oppenheimer y del rotor rígido, suponiendo que 
los acoplamientos entre los grados de libertad electrónico y vibracional y entre los grados de libertad rotacional y 
vibracional son despreciables. La ecuación de se resolverá numéricamente, usando métodos computacionales 
híbridos que combinarán el desarrollo en serie en la base formada por los armónicos esféricos para las 
coordenadas angulares, y el método de Lanczos para la propagación temporal, si fuese necesario. 
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