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Aproximacion de Born-Oppenheimer
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ESTUDIO DINAMICO POR MECANICA CLASICA

Vibraciones Moleculares
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Vibraciones de los nucleos
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Energia Potencial

R=R(R,,R;,R.)
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Interacciones de dos cuerpos Interacciones de tres cuerpos
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CALCULATION METHOD: Busqueda iterativa de puntos tal que, partiendo de un extremo, la
ganancia o pérdida de energia sea minima.
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Fitting to Fourier Series

; 9 } ) 14 _
Ry (0)=C " + > C"™"cos(2kf)  Ryep_ni(0) = Co"™ ™+ CM* " cos(2kA)
k=1 k=1
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Laser de frecuencia fija Laser de frecuencia variable

(bombeo) (emision estimulada)
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INTERES:

Procesos de Transferencia de Energia

4

Puede dar lugar a Reacciones Quimicas

Quimica Selectiva con Laser



OBJETIVO DE NUESTRO ESTUDIO

Estudio por Mecanica Clasica

Estudio por Mecanica Cuantica

%

¢

Correspondencia Mec. Clasica — Mec. Cuantica

¢ Caos Cuantico?

MANIFESTACIONES CUANTICAS DEL CAQS




I e R MECANICA CLASICA

MOLECULA = Suma de Osciladores
SISTEMAS HAMILTONIANQOS

Formados por un conjunto de osciladores acoplados

1 B

SISTEMAS NO LINEALES
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Ecuaciones del Movimiento de Hamilton
(2 grados de libertad)

H(R,0,P,,P,) = Pe { S }P2+V(R¢9)—E

24 :ule :uzre2 2
g = H (G.P.t) ¢ =R gq,= [R(t),H(%\(t/), 710)
| op;
: oH(q, p,t
Pi=— (glq-p ) p=F p,=F Trajectories

[R. (). 64(t). P, ), Py 1) /\/
[R, (%), 6, (%), PR2 (%), P492 (t,)]
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MECANICA CLASICA

Superficie de Seccidon de Poincare

Surface of Section: Minimum

QZER

Energy Path
R-R,(6)=0

+— Trajectory
r R.(0)

0 qlEG /2
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Action- Angles variables Representation:

(@, p)——(1,6)

H =H(d, p) H=H(I)

2 Degrees of freedom: (R, 0)

1

Trajectories confined in 2D Tori




e B T el d. T
ar
08 3 B
- i,
B3 .__.-‘
o B3
N [ ]
MEP-ni & P
i '
3 .._.H :
ﬂja ‘\_'l-__- -'_J"
'Dr L L L L L T T T
s om a3 ox L
wlpa)
of
n:_ -r-.-'_'_-.!__I-\_\‘H-.\-
fid _.-"" M
i *
. =
MEP-I & .o ! Y,
o "
TE - y 4
-D=- .‘-\-\_\-‘-\_\-‘-- d-d-
-._\_' =
4P B R e B e B b PR R R B i B e L]
ois am = | 030 [ E] o = i am Lk AL
iir n 1L
i
a7 i T r.-" a7
II
I8 I' ___.-"'j 7 - | I% J
] § sk 0 d - 0 .
3 234 | 44 - “ 131 4
(43 bl
214 VAR 14 i14
1w ] iilla 1§ 4
MEF.-m
|||' T a1 | 1’ ] L) T 1F T Lj L |
[-NE bas - o3 § LS (24 L] om =] am Lk -1 -] ] b 0



HO,

LB A BB e m e e e

0d 2S00 2800 W00

Bifurcation Diagram

LU A (L DU B DL L RN DL BB R e

I

B e

- s 0 s -+ i
L=} L=} o o = -]

L]

L]
=

13.000 cm!

R
T

'y

— L] L] Lj L] r L L] L] L] - L i L L] . L] L] Ll L L
L] ] [ ] =N -
- o = 9 .

ten) 4
ei1sondwo)

21eoulod ap uo01223s ap aloliadng

000 1305

Enargis {cm ')

rad)

(T |

#m

Trayectors T8

231

m

.
a1

-

Trayectiomria T4
—|—1——-:1;—;l:—-—r1—-—

2:1

mE -4 ] =

L SR T D
ag

Tropecinna T3
____“H{%

—ia

. P

] .ﬂ

- -

| 4 iao

“F

o

o

= __q -

—lia

| i,

L] L " ol w |1 ] im II

- »  am gw = . H = =
fwml g

seolpouad selqiQ
9p seljiwe

L

w Dol B

i w mael p



LL
EE
E
&
By
iE
Al
48

* haii

EL
AN
LT ]
aE
e
LR
iy
ik
LR

a8
ik
-
LE

T raryww tweria T3

Trayretona T4

ELLL ]

& Ln el

o

& I



e i Bk fimas S e

h
h

I ——
B 'l Tk 5 e TR T BTl

Regular

Chain of
Islands

HCP

135

150

‘ Chaos ‘




E
.

E

LICN

CAQS (ergodicidad)

Regularidad (toros) Cantoro

A0 - 40
= s
- . S, B P
5 = | ""1.. oo
L e DE?! FdLE
i 7 >
> T
4{. i _m | | l 4.':' . r _..l
0 30 20 120 130 180 0 30 &0 90 120 150 180 0 30 80 120 150 180e

Wideg) Wdeg) Wdeg)
Cadenas de islas Bifurcacion silla-nodo



[Emat D
: ., : o B
ﬁ Bifurcacion Silla-Nodo .

=y

125 - i
I |
| P .
| - -
120 4 el
e : r/-l |
g | %
5 115 1 /
=

::-'. 1.ﬂﬂ - - . ]
135.0  18B0.0 0.014 0.016 0.018 0.020
¥(deg) E(a.u.)



L Bifur '
cacion Si
Illa-Nod [
=

(b)

Py,a.u.)




e i Bk fimas S e

(==  MAPA DE FRECUENCIAS 8

B 'l Tk 5 e TR T BTl

" TjeCtorieS Frequency Analysis
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