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Camino isomerizante

Fitting to Fourier Series
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CALCULATION METHOD: Búsqueda iterativa de puntos tal que, partiendo de un extremo, la  
ganancia o pérdida de energía sea mínima.
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• Espectroscopía por bombeo de emisión estimulada

0E

Láser de frecuencia fija
(bombeo)

0q

Láser de frecuencia variable
(emisión estimulada)



INTERÉS:

Procesos de Transferencia de Energía

Puede dar lugar a Reacciones Químicas

Química Selectiva con Láser



OBJETIVO DE NUESTRO ESTUDIO

Estudio por Mecánica Clásica

Correspondencia Mec. Clásica – Mec. Cuántica

¿Caos Cuántico?

Estudio por Mecánica Cuántica

MANIFESTACIONES CUÁNTICAS DEL CAOS



MOLECULA = Suma de Osciladores  

SISTEMAS HAMILTONIANOS
Formados por un conjunto de osciladores acoplados

SISTEMAS NO LINEALES

MECÁNICA CLÁSICA
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1q R≡ 2q θ≡

1 Rp P≡ 2p Pθ≡

Ecuaciones del Movimiento de Hamilton
(2 grados de libertad)
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q2 = cte.
P2 > 0

0 π/2

Trajectory
Re(θ)

Surface of Section: Minimum
Energy Path

R - Re(θ) = 0

q1 ≡ θ

q2 ≡ R
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Superficie de Sección de Poincaré
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Initial Conditions

ϕ ∈ [0, π/2]

Pϕ =  Pϕ(ϕ)

ρ = 0

Pρ = P ρ(ρ, Pϕ, ϕ, E=cte.)

Trajectories
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ν
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Frequency Map

Frequency Analysis

fR = R +iPR
fθ = θ +iP θ

→ (νR, ν θ)  

MAPA DE FRECUENCIAS
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Initial Conditions

θ0 = θeq.

R0 = Re(θ0 )
r0 = req.
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We have shown that FA can be used to eficiently extract dynamical

information from chaotic trajectories of nonlinear molecualr systems.

The Local Frequency Analysis provides information about the main

resonances of the systems. 

Finally, we would like to stress that the global picture provided by the 

frequency analysis makes research in intramolecular dynamics much more 

efficient, since it allows to target dynamically interesting regions using the map 

shown in this contribution.

ConclusionsConclusions
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