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Resumen 

En el presente trabajo de tesis proponemos la simulación de procesos fotoinducidos en 
sistemas moleculares conjugados extendidos de interés por su potencial uso como antenas 
recolectoras de luz y en tecnologías de optoelectrónica. Para ello, utilizaremos simulaciones de 
dinámica molecular directa no-adiabática.  
El trabajo de tesis ha permitido la puesta a punto, optimización y uso en sistemas reales del 
código computacional NA-ESMD (por Non-Adiabatic Excited States Molecular Dynamics) que 
permite la simulación de dinámica molecular no-adiabática en estados excitados para sistemas 
moleculares conjugados.  
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