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ESPECTROSCOPYA MOLECULAR.
PROCRANA ; '

troscopia RamaneReglag de seleccién.Zonas del espectro(unidades ¥ nomenclatg-

ra)+.Lleyes de absorcion.Especirografos.Ancho de banda,de ranura,resolucidn.
Aplicacionege

B 3¢ Zspectros de rotacidn pura 3Bl rotor rigidosTipos de rotor.El tensor de
incrcla.liveles de energfa para distintos ¥ipos de rotor.Distorcidn contr{fu-
&asReglas de seleccidn en IR Y RamaneInfuencia del sPin nuclear.Ejemplos de
espectros sencillos.Determinacidn de’ pa rametros molecularcs.,

B 4: Teorfa de la simetr{a: Ia teorfa de grupos.la simetr{a de las moléculas

¥ los grupos puntuales.Teorfs de las representacionessRelacidn con la mecanie-
ca cuantica.Simetr{a de la g funciones de onda y regla s de seleccion.Rela~

¢idén de la simetr{a.con diversas propiedades moleculares.

B 3¢ la vibracidn de las moldculas:la energfa potencial y 1la aproximacidén ar—
monica «Tratamiento clasico,los modog hormalessUso de las coordenadas inter-
nas.Elanentos del método de Wilson.Nociones sobra lag funcioneg rotenciales

Y su determinacicnePrata miento cuantico.Reglas de seleccione.la anarmonicidad
loa sobretonos y las bandas de combinacionela resonancia de Formi .

B 6: Teorfa de grupos y vibraciones moleculares: la representacidn vibraciom
nal y la simetria de los modos normales.Simetrfa de lasg funciones de onda.
Reglas de seleccidn por la simetr{a.Sobretonos y bandas de combinaciodn.lag
coordenadas de simetr{a Y el factoreo de la ecuacion secular,

B 1% Espectros de vibracidm rotacidns lMoléculag lineales.Reglas de seleccidn.
Bandas paralelas ¥ perpendiculares.Determinacion de momentos de inercia y dis

tancias interatdmicaseRotores simétricos stipos de bandas.la interaccidn vik
bracion rotacidn.

B 8: la determinacidn de la simetr{a de 1as bandas de viibracidh:los congornas

de las bandas en fage gaseosasCompa racion de log espectros IR y Raman.le de~
polarizacidn de las ba ndas del espectro Raman.El dicroismo de los espectros
del sGlido. :

B 9:Andlisis de los espectros IR: lLas vibraciones caracter{sticas,origen.zZonas
del espectro IR.la influencia de las interacciones intermoleculares y los es-
pectros en fases condensadas.Nociones sobre las intensidades de banda Y los
factores que las influencian.Ejemplos de aplicacion de los conceptog vigtos
anteriormento al andlisis de los espectros IR de vibracidn.
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B 10: Espectros electr8nicos: Clasificacién de loa estados electrénicos,Reglas de

seleccibn,Principio de Frank-Condon,Formas de las bamdas.E jemplos sencillos,Molécu~
las diatdmicas,Efectos diversos:predisociaoidn,etc.Siatemaa aromdticos,Camplegos,

B_1l1 : In strumental de es ctroscopfa molecular: Com ponentes de un espectrégra~

fo.Fuentes Elementos dispersores.Prismas ¥ redesiventajas y desventa jas,Colimado=
res.lentes y espejos,Amplicién ¥ registro,RuidojEspectrografos de absorcifn de sim=
ple y dob le haz.Pardmetros ffsicos que influyen en su fu ncionamiento.Esquemas,

B_.12: Espectroscopfa de resonancia macnética: Fundamentos.Poblaciones de spin,
Niveles de energfa, Espectros del &tomo de hidrégeno y del de: helio.Resonancia nuxie
clear en s6lidos,.Espectros de banda ancha,Acoplamiento dipolar,.Estudio estructural

por el método de los momentos.Resonancia nuclear en 1fquidos/Andlisis de los espectr
Corrimientos qufmicos,

B 13: Espectros de resonancia del spin electrénico en solucién: Radicales libres,

Separaciones hiperfinas,Densidad de 8pin n o apareado.Radicales orgdnicos atrapados
en sblidos.Efectos de segundo orden en el espectro.Fundamentos de la instrumentacién

B 14:Difrac cifn de rayos X:Red cristalina,planos,indices,Red reciproca,Diagrama de
polvo,Determinacifn de estructuras,Fotograrfas de rataciln,oscilaci8n de Weisemberg,
Determinacién del grupo espacial,

| e qﬂ, Jx‘% Pl f)a ()MW«
B e, o

———n

|

C e naaehd
of 1gsolucion Y

Ay Quado p




- [ -

HBibliograrfe do Qufmios P{aten IV

"Moléwlnr Vibrations.~The Theory of IR sna Romsn Vibrational

Spectra®.~ E,Bright Wileon,dx, ,J,C, Docius, Peunl CeCrosa, MoGraw
hi1l Book Co,Inc.(1953),

“Spectroscopy and loleculer Strueture®, Geralqd ¥.King; Holt, Rine-
hart and Winston,Tne.(1964),

"Vibreting Holecules”, P,Gens; Chapmen and I'all (1971).

“IR of Inorganic and Yoordination Cormounds*, Xazuo Nakemoto,
Jorn Wiley & Soms (1963),

"Introduetion to IR and Remenm Speotromaory”, M.Colthup, lawrenos
HeDaly, Stephen E,Widerley; Academie Press (1964),

"An Introdquetion %o tha Theory of ¥oleoulair Struoture”,Jean- Jo-
seph Charatte; Hednhold Pub.Co (1966),

"Technicues of Onganie Chemistry®.~ Vol,IX: "Chemienl Applioca~
tions of Spoctroscopy*, W.Weet; Interscience Pab,,Ins. (1956).
Vol, I,Fart III: “Phystoal Methods of Crgenic Chemistry", A,
Wei vabercer (1960),

"Ahﬁo;'ption Spectroeeopy”, Hodert P, Deumon; John Wiley & Sons
(1a52),

“The Determination of Moleoulay Structure”, P.J,Mmeatloy; Oxford
at the Clarendoem Press (1960),

"Introduction to Magnetie Renonance”, A.Cerrington, A.D,Mo Lach-
len; Harper & Bow (1968),

"Interpretetion of NMR Spectra", R.E.Bible; Plerum Press (1965).

“Iii gh~Resolution FER.~Theory snd Chemical Applications", E,D,
Becker; Academic Press (1969),

'mec;:ron Spin Resonance in Chemigtry™, P.B.Ayacough; Metimen
(1368),

"Electron Paranasgnetia Resonances Techniquos arnd Applicationa',
ReSe Alger; Jolm Wiley & Song (1969),
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