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La superficie de energia potencial (SEP) es una representacion grafica o
matematica de la energia de un sistema reactivo en funcién de su geometria dentro de la
aproximacion de Born-Oppenheimer. La SEP juega un papel central en la comprension
de la reactividad quimica y en los estudios teoricos cinéticos y dinamicos (clasicos,
semi-clasicos o cuénticos) de la reaccion quimica.

En este seminario analizaremos en primer lugar algunos aspectos tedricos que
nos permitiran comprender el significado de SEP, asi como diferentes caminos que se
han seguido en la literatura para obtener la SEP describiendo un sistema reactivo, que
basicamente se basan en dos métodos: interpolacion o ajuste a una forma funcional de
un gran nimero de puntos obtenidos por métodos mecanocuanticos de alto nivel,
preferentemente métodos ab initio. El gran desarrollo de calculo asociado al progreso
computacional (rapidez y potencia) ha permitido el incremento exponencial en el
numero de puntos calculados, pasando de unos cientos hace veinte afios a unos cientos
de miles en la actualidad. A continuacion, haremos un repaso de la metodologia seguida
por nuestro grupo de investigacion (GCYDEX) en la construccién de las SEPs en
sistemas poliatdmicos, y su evolucién desde sistemas simétricos a asimétricamente
sustituidos, y mostraremos algunos resultados cinéticos y dinamicos recientes. La
comparacion con valores experimentales, algunos sumamente delicados, como son los
resultados estado a estado (roto-vibracional), nos permite analizar las limitaciones de la
metodologia. Finalmente, analizamos las ventajas e inconvenientes de esta metodologia

y se proponen lineas de mejora en el futuro.



