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“Metodos cuanticos y semiclasicos para la determinacién de constantes de
velocidad de reacciones moleculares en fase gas”
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Se trabajara sobre moléculas observadas por el grupo de Astrofisica Molecular del instituto de
Fisica Fundamental, en aspectos relacionados con la obtencion tedrica de las constantes de
velocidad de formacién y destruccion de dichas moléculas en colisiones, fotodisociacion, etc.
Se adquirira formacion teorica, de programacion y préactica en los métodos necesarios para la
consecucion de los objetivos concretos: célculo de estructura electronica y superficies de
energia potencial, dindmica cuantica y clasica, métodos estadisticos (RRKM, AS,...) , todo ello
enfocado a la temética de astroquimica. Para ello, se requiere una formacion previa en los
grados de fisica 0 quimica. Se ensefiara a realizar calculos de estructura electronica de alto nivel
(CCSD(T), MRCI, etc) mediante el uso del paquete de programas MOLPRO para realizar
calculos de la energia del estado electrénico fundamental, asi como de estados excitados.
Posteriormente se ensefiara el uso de los programas propios de ajuste, para generar superficies
de energia potencial analiticas, sobre las que hacer posteriormente calculos de la dinamica de
las reacciones. Para esto Ultimo se usaran métodos clasicos, cuanticos y semi-clasicos usando
métodos desarrollados en el grupo de investigacion (métodos de trayectorias quasiclasicas con
el cadigo miQCT, métodos cuénticos de propagaciéon temporal de paquetes de onda con el
programa MADWAVE3, métodos basados en la dindmica molecular de integrales de camino
aplicados a la dinamica real como el de "Ring Polymer Molecular Dynamics", con el programa
dRPMD, etc), para lo que se ensefiara su manejo, asi como su adaptacion a nuevos problemas.
Los resultados seran utilizados en modelos astrofisicos, labor realizada dentro en colaboracion
con otros miembros del grupo de investigacion, por lo que se adquirird formacion adicional en
el area de Astrofisica Molecular. Durante su estancia se manejaran los fondos bibliograficos
adecuados para el trabajo y se participara en los seminarios del grupo, y se fomentaré el dialogo
con el resto de miembros (estudiantes o no) para complementar su formacion. Todo ello se
aplicara a un sistema concreto a determinar con el estudiante y seguin las novedades y cuestiones
de actualidad en el area.



