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Resumen del Proyecto (100-3000 palabras)

El control de la dindmica de diferentes procesos moleculares ha sido un
objetivo activamente perseguido en las Ultimas décadas. Entre los procesos
moleculares de interés se encuentran la fotodisociacion molecular (directa e
indirecta) y las colisiones moleculares, tanto reactivas como no reactivas, entre
otros. Los objetivos del control en estos procesos son las diferentes
magnitudes observables asociadas a ellos. De forma genérica, tales
observables susceptibles de control serian el tiempo de duracion del proceso,
las distribuciones de estados finales de los productos, y la relacion entre las
poblaciones de los diferentes canales por los que el proceso molecular tiene
lugar. La consecucion de los anteriores objetivos de control se ha procurado
durante los ultimos afios mediante la aplicacion de campos electromagnéticos
externos de luz laser, haciendo uso de las propiedades de coherencia cuantica
de dicha luz. En este sentido, los trabajos de investigacion realizados han
aplicado tipicamente dos clases de campos externos: a) campos intensos (que
implican la absorcion de varios fotones de luz por el sistema molecular) y b)
campos débiles (que implican la absorcion de un Unico foton).

El proyecto de tesis doctoral que se propone consiste en investigar métodos y
esquemas de control cuantico de procesos de fotodisociaciéon molecular,
mediante campos externos laser (tanto intensos como débiles). El tipo de
sistemas moleculares objeto de la investigacion serian pequefias o
relativamente pequefias moléculas en fase gas. Tales moléculas podrian ser
moléculas con todos los enlaces saturados o radicales con relevancia
atmosférica o astrofisica. El proyecto a realizar seria eminentemente tedrico,
aplicando técnicas de simulacién mecano cuanticas. Dichas técnicas incluirian
calculos ab initio de superficies de energia potencial (en caso de no existir en
la literatura) de las moléculas de interés (utilizando paquetes de simulacion ya
existentes como GAUSSIAN o MOLPRO), asi como métodos de paquetes de
onda (es decir, la resolucion de la ecuaciéon de Schroedinger dependiente del
tiempo) para simular la dinamica de los procesos que se quieren controlar. El
Grupo de Dindmica de Fotodisociacién (liderado por el tutor) en el que se
integraria el doctorando tiene amplia experiencia en el desarrollo de esas
técnicas de control, como lo acreditan numerosos articulos ciantificos
publicados en prestigiosas revistas en los ultimos afios, como por ejemplo (con
Factor de Impacto > 9):

1) A. Garcia-Vela, Chem. Sci. 8, 4804 (2017).

2) A. Garcia-Vela, Phys. Rev. Lett. 121, 153204 (2018).

Como interés adicional del presente proyecto, existe la posibilidad de realizar
la investigacion propuesta (o al menos parte de ella) en colaboracion con el

grupo experimental del Dr. Luis Bafiares Morcillo (Facultad de Ciencias
Quimicas, Universidad Complutense de Madrid), con el que el tutor lleva
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  1) A. García-Vela, Chem. Sci. 8, 4804 (2017).

  2) A. García-Vela, Phys. Rev. Lett. 121, 153204 (2018).

  Como interés adicional del presente proyecto, existe la posibilidad de realizar la investigación propuesta (o al menos parte de ella) en colaboración con el grupo experimental del Dr. Luis Bañares Morcillo (Facultad de Ciencias Químicas, Universidad Complutense de Madrid), con el que el tutor lleva colaborando desde hace varios años. La repercusión y el impacto de las publicaciones resultantes del proyecto serían obviamente mayores en este marco de colaboración.
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