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Desde el punto de vista de la Dinámica No Lineal, 

Las MOLECULAS son 

SISTEMAS HAMILTONIANOS 

Formados por una colección de  

Osciladores anarmónicos acoplados
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DINÁMICA CLASICA DE MOLÉCULAS TRIATÓMICAS

r

R

Coordenadas de Jacobi: r, R, 
Potencial: V = V(r, R, )  3 gdl

V = V(R, )
Sistema 2 gdl

Si r = cte.

Vibraciones Moleculares

Movimiento de los núcleos
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LiNC/LiCN Energía Potencial 2D
Pozos de Potencial 
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1q R 2q 

1 Rp P 2p P

Ecuaciones del movimiento de Hamilton
(2 grados de libertad r =cte)
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Podemos estudiar el comportamiento dinámico de las 
trayectorias y la estructura del espacio de fases mediante 
diferentes herramientas

- Superficie de Sección de Poincaré
- Mapa de Frecuencias
- SALI
- Geometrodinámica
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LiCN. 2D

MOVIMIENTO REGULAR

Quasiperiodic orbit

Periodic Orbit

Chain of Islands
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CANTORUS

Chaos

LiCN. 2D

MOVIMIENTO CAÓTICO
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LiCN. 2D
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MOVIMIENTO CAÓTICO
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LiCN. 2D

MOVIMIENTO CAÓTICO
function aperiodic )()( tftfR 




Evolución temporal de la relación de frecuencias
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LiCN. 2D

MOVIMIENTO CAÓTICO
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Movimiento Confinado en el Cantoro
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BARRERAS PARCIALES•CANTOROS
(Conjuntos de Cantor)
FRACTALESS

BARRERAS TOTALES

DESTRUCCIÓN DE TOROS
ESTRUCTURA MULTIFRACTAL

• KAM-TOROS
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LiCN
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SALI (Small ALignement Index)
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SALI (Small ALignement Index)



Regular

Chaotic

SALI (Small ALignement Index)

Asignamos a cada trayectoria el valor MINIMO de SALI
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SALI-PSOS
Poincare Surface of Section
colored by SALI

LiNC/LiCN- 2D
E=1510.5 cm-1

E=2549.2 cm-1

E=3823.8 cm-1

PSOS SALI-PSOS

REGULARCAOS
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Definición:

A cada punto de la
SSP se le asigna el
color correspondiente
al mSALIT de la
trayectoria



E=2549.2 cm-1

SALI-PSOS

Caos Regular

Definición:

A cada punto de la
SSP se le asigna el
color correspondiente
al mSALIT de la
trayectoria

LiNC/LiCN- 2D

De 2D a 3D: una breve historia de Dinámica
No Lineal de Sistemas Moleculares



Diferentes trayectorias
LiNC/LiCN- 2D
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LiNC/LiCN- 2D
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Órbitas
estables
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Órbitas
inestables
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SALI  MAPS  

E = 1000 cm-1

E = 2000 cm-1

E = 3000 cm-1

E = 4000 cm-1

MAP mSALI2

Condiciones iniciales
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Porcentaje de regularidad y caos

Regular 
SALI >10-4

Caos débil
10-4  > SALI >10-16

Caos fuerte
SALI < 10-16
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ENFOQUE GEOMETRICODINÁMICO

Ecuaciones Euler-Lagrange Ecuaciones geodésicas 

Geometrodinámica: reformulación del problema dinámico en 
términos de geometría diferencial.

MÉTRICA JACOBI 



ENFOQUE GEOMETRICODINÁMICO

= Vector desviación geodésica

Ecuación de Jacobi-Levi-Civita

e2
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J1(s)



ENFOQUE GEOMETRICODINÁMICO
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Indicador de Estabilidad para trayectorias SGI (Stability 
Geometric Indicator):



Aplicación al sistema LiCN 2D

(d)

(a,b,c)
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Aplicación al sistema LiCN 2D
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=0 

=45º

=90º
=180 
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=0 =45º

=90º

=180 
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=0 
A=0
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=0 
A=0
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EN AUSENCIA DE  LASER

DOS RESONANCIAS 
IMPORTANTES   
1:1 and 3:2


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Zona 3:2

Zona 1:1

EN PRESENCIA DEL LASER

SALI MAP
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Caos

Disociación



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SALI  MAPS  
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-log(SALI)

LiNC/LiCN- 3D
E= 512 cm-1 E= 1510.5 cm-1 E= 3500 cm-1

Regular Chaos
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-log(SALI)

E= 512 cm-1 E= 1510.5 cm-1 E= 3500 cm-1

-log(SALI) -log(SALI)

Regular Chaos

LiNC/LiCN- 3D
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Porcentaje de regularidad y caos

3D2D

SALI >10-4

10-4  > SALI >10-16

SALI < 10-16
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20 years

is nothing
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