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Metodologia

Funcionales hibridos
y GGA

Funcionales doble
hibridos

Propuesta:
Funcionales hibridos
+ ACP

El reto de la TDDET

Calculo de excitaciones singlete-singlete como primera aproximacion de los espectros UV-Vis
y propiedades optoelectronicas moleculares.

Ventajas

Bajo coste
computacional

Precision mas alta

Alta precision en
excitaciones
verticales sin

aumentar el coste.

Limitaciones

Errores en transferencia de
carga, subestimacion de energia
y estados "fantasma’.

Alto coste computacional. No
permite la relajacion de la
geometria en el estado excitado.

Fase de desarrollo/Validacion
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Potencial de un solo electron que se incluye para mitigar errores en los
calculos de quimica cuantica
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Training set

B3LYP
BHandHLYP
CAMB3ILYP
LC-wPBE
MOG-2X
wBITX-D
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La aplicacion del ACP mejora significativamente el rendimiento de los funcionales hibridos para
las energias de excitacion.



Excitation energy (eV)
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Validacion en BODIPYs
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Comparativa frente a SOS-PBE-QIDH y a datos experimentales)
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Los ACPs reducen el MAE tanto frente a SOS-PBE-QIDH como frente a los
valores experimentales, especialmente para las excitaciones de transferencia
de carga



Conclusiones

Mejora predictiva: Los ACP optimizan las energias de excitacion vertical, reduciendo
drasticamente el MAE

Generalizacion en BODIPYs: mejora el rendimiento para excitaciones de transferencia de
carga

Menor coste computacional

Optimizar optimizando el parametro de separacion de rango

. . . en los funcionales hibridos de rango separado (CAM-B3LYP, wB97X-D y LC-wPBE)
Futuras investigaciones

Validacidon en moleculas con un gran caracter de transferencia de carga
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