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Datos de la Asignatura

Cddigo 44978

Nombre Estados excitados
Ciclo Master

Créditos ECTS 5.0

Curso académico 2021 - 2022

Titulacion(es)
Titulacion Centro Curso Periodo

2245 - M.ErasmMund en Quimica Teérica y Facultad de Quimica 1 Anual
Modelizacién Computacional

Materias
Titulacion Materia Caracter
2245 - M.ErasmMund en Quimica Teorica 3 - Optativas de primero Optativa

y Modelizacion Computacional

Coordinacién
Nombre Departamento
TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO 315 - Quimica Fisica

RESUMEN

CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relaciéon con otras asignaturas de la misma titulacion

No se han especificado restricciones de matricula con otras asignaturas del plan de estudios.

Otros tipos de requisitos

No hay pre-requisitos
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COMPETENCIAS

2245 - M.ErasmMund en Quimica Tedrica y Modelizacién Computacional

Que los/las estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de
problemas en entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o
multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

Que los/las estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de
formular juicios a partir de una informacion que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones
sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion de sus conocimientos y
juicios.

Que los/las estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y razones Ultimas
gue las sustentan a publicos especializados y no especializados de un modo claro y sin
ambigiiedades.

Que los/las estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando
de un modo que habra de ser en gran medida autodirigido o autbnomo

Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el
desarrollo y/o aplicacion de ideas, a menudo en un contexto de investigacion.

Los estudiantes deben ser capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance
tecnoldgico y cientifico dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los
derechos fundamentales y de igualdad de oportunidades entre hombres y mujeres, b) los principios
de igualdad de oportunidades y accesibilidad universal de las personas con discapacidad y c) los
valores propios de una cultura de paz y de valores democraticos.

Los estudiantes desarrollan un pensamiento y razonamiento critico y saben comunicarlos de manera
igualitaria y no sexista tanto en forma oral como escrita, en su lengua propia y en una lengua
extranjera.

El/la estudiante posee capacidad de analisis y sintesis de tal forma que pueda comprender,
interpretar y evaluar la informacion relevante asumiendo con responsabilidad su propio aprendizaje
0, en el futuro, la identificacion de salidas profesionales y yacimientos de empleo.

Comprende los fundamentos tedricos y practicos de técnicas computacionales con las que puede
analizar la estructura electrénica, morfolégica y estructural de un compuesto e interpreta
adecuadamente los resultados.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

El curso pretende familiarizar alos estudiantes con el tratamiento de estados excitados, tanto
rovibracionales como electronicos. Al final del curos el estudiante conocera los fundamentos de los
métodos utilizados para € tratamiento de estados excitados y sera capaz de manejar |os programas de uso
mas frecuente para el tratamiento de estados excitados.
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DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Funciones de energia potencial nuclear

Aproximacion de Born-Oppenheimer
Curvas de energia potencial de moléculas diatémicas
Superficies de energia potencial de moléculas poliatébmicas

2. Interaccion de la radiacion y la materia

Modelo clasico de la radiacion electromagnética
Probabilidad de transicion inducida por la radiacion

3. Espectros rovibracionales

Moléculas diatomicas: niveles de energia y reglas de seleccion

Espectros rotacionales puros y rovibracionales en diatomicas.

Moléculas poliatébmicas: vibraciones clasicas y vibraciones cuanticas.

Espectros rovibracionales en poliatbmicas.

Relajacion vibracional en liquidos: métodos experimentales y tratamientos tedricos

4. Conceptos basicos en Fotoguimica Molecular

Absorcion de luz: (Radiacion electromagnética, la ley de Lambert-Beer, Espectros de absorcion,
principio de Franck-Condon, Momento dipolar de transicion, Oscilador armoénico clasico y su version
mecanico cuantica, Reglas de Seleccién, Transiciones electronicas)

Desactivacion de los estados excitados: (Transferencia de energia y electronica, Diagramas de
Jablonski, Relajacion vibracional, Transiciones radiativas y no radiativas, principio Franck-Condon para
transiciones no radiativas, Ley de la diferencia de energia, Escalas de tiempo y rendimientos cuanticos,
Ley de oro de Fermi)

Superficies de energia potencial excitadas: (cruces entre superficies, caminos de reaccién fotoquimicos,
ejemplos).

5. Célculos guimico cuanticos de estados excitados: Métodos multiconfiguracionales.

Correlacion electronica en moléculas.

Métodos de estructura electronica para el célculo de estados excitados. Métodos
monoconfiguracionales vs multiconfiguracionales. Métodos CASSCF y RASSCF. Seleccion del espacio
activo. Calculos single state vs. state-average. Consideraciones a la hora de elegir un conjunto de
funciones de base.

Introduccién de correlacion dindmica: el método CASPT2.

Método CASPT2 problemas y soluciones: estados intrusos, cruces evitados y mezcla Rydberg-
valencia. El método Level shift y MS-CASPT2

Ejemplos.
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6. Calculos quimico cuéanticos de estados excitados: Métodos TD-DFT.

DFT, teoremas de Runge-Gross, TDDFT en el régimen de respuesta lineal, propagaciéon de la
densidad electronica.

Céalculo de espectros, aproximacion de los funcionales xc.

Ejemplos.

7. Simulaciones dindmicas: Propagacion de paquetes de onda.

Operador de evolucion temporal, Propagacion, Método de relajacién, Método de filtrado. Interaccion
con un campo eléctrico. Funciones de correlacion. Espectros y autofunciones. Espectroscopia bombeo-
sonda y control.

8. Dinamicas ultrarrapidas con TD-DFT.

Dinamica molecular ab initio: Dinamicas Born-Oppenheimer y Ehrenfest. Dinamicas no adiabéaticas,
Tully's surface hopping. Ejemplos de dindAmicas moleculares ab initio no adiabéticas. Incorporacion de
efectos del entorno: campos electromagnéticos y disolvente.

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoria 35,00 100

Elaboracion de trabajos individuales 40,00 0

Estudio y trabajo autbnomo 50,00 0
TOTAL 125,00

METODOLOGIA DOCENTE

Leccion Magistral:: El profesor expondralos contenidos del curso en sesiones presenciales de dos horas
basandose en los materiales docentes publicados en la plataforma Moodle.

Docencia en red. Se utilizara las distintas herramientas que ofrece la plataforma moodle
(http://www.uam.es/moodle). Publicacion de contenidos de la asignatura, herramientas de trabajo en
grupo: foros de discusion y wiki, correo electronico

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones puntual es
gue los estudiantes puedan plantear.
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Seminarios online. Con posterioridad a las clases expositivas, serealizaran seminarios online para
discutir los resultados obtenidos en |os trabaj os propuestos, |as dudas sobre |as metodol ogias empleadas,
y supervisar la preparacion de los informes elaborados por |os estudiantes.

EVALUACION

Convocatoria ordinaria

L os conocimientos adquiridos por € estudiante seran evaluados alo largo de todo el curso, intentando
gue € estudiante avance de formaregular y constante en la asimilacion de los contenidos de la asignatura.

Lanotafinal delaasignatura se basara en los gjercicios, trabajos y discusion de los mismos que seira
realizando durante el curso. Dichos trabajos se puntuarén en base a los siguientes porcentajes:

- 60 % Realizacion de un trabajo propuesto.

- 40 % Discusién de la materia durante las practicas, incluyendo una pequefia prueba escrita (10%).

Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que abarcara los contenidos de toda la
asignatura. La puntuacion en la convocatoria extraordinaria se realizara en base a los siguientes
porcentgjes:

- 80 % larealizacion de un informe critico de | as précticas realizadas o de g ercicios relacionados con la
asignatura.

- 20% el examen final.

REFERENCIAS

Basicas
- A. Requenay J. Zufiiga, Espectroscopia (Pearson Education, Madrid, 2004).
P.F. Bernath, Spectra of Atoms and Molecules (Oxford University Press, Nueva York, 1995).
J. L. McHale, Molecular Spectroscopy (Prentice Hall, New Jersey, 1999).
J. |. Steinfeld, Molecules and Radiation (The MIT Press, Cambridge, 1989).
W. S. Struve, Fundamentals of Molecular Spectroscopy (Wiley, Nueva York, 1989).
S. Svanberg, Atomic and Molecular Spectroscopy (Springer-Verlag, Berlin, 2001).
J. M. Hollas, Modern Spectroscopy (Wiley, Chichester, 1996).
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- I. N. Levine, Molecular Spectroscopy (Wiley, 1980)
C.A. Ullrich, Time-Dependent Density-Functional Theory: Concepts and Applications (Oxford
University Press, USA, 2012).
D. Marx and J. Hutter, Ab Initio Molecular Dynamics: Basic Theory and Advanced Methods, 1st ed.
(Cambridge University Press, Cambridge, 2009).
D.J. Tannor, Introduction to Quantum Mechanics: A Time-Dependent Perspective (University Science
Books, 2006).
edited by M.A.L. Marques, C.A. Ullrich, F. Nogueira, A. Rubio, K. Burke, and E.K.U. Gross, Time-
Dependent Density Functional Theory, 1st ed. (Springer, 2006).
M.A.L. Marques and E.K.U. Gross, Annual Review of Physical Chemistry 55, 427-455 (2004).
P.W. Brumer and M. Shapiro, Principles of the Quantum Control of Molecular Processes, illustrated ed.
(Wiley-Interscience, 2003).
L. Serrano-Andrés and M. Merchan, Spectroscopy: Applications in Encyclopedia of Computational
Chemistry (John Wiley & Sons, Ltd, 2004).
S.A. Rice and M. Zhao, Optical Control of Molecular Dynamics, 1st ed. (Wiley-Interscience, 2000).

- edited by B.O. Roos, Lecture Notes in Quantum Chemistry Il: European Summer School in Quantum
Chemistry, 1st ed. (Springer-Verlag, 1994).
E.K.U. Gross, J.F. Dobson and M. Petersilka, in Density Functional Theory I, edited by R. Nalewajski
(Springer Berlin / Heidelberg, 1996), pp. 81-172.
N.J. Turro, Modern Molecular Photochemistry (University Science Books, Mill Valley, California, 1991).
B.O. Roos, Ab initio methods in quantum chemistry Il in Advances in Chemical Physics, edited by K. P.
Lawley (John Wiley & Sons, Inc., 1987), pp. 399445.
edited by M. Olivucci, Computational Photochemistry (Elsevier, Amsterdam, 2005).

ADENDA COVID-19

Esta adenda solo se activara si la situacion sanitaria lo requiere y previo acuerdo del Consejo de
Gobierno
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