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UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES QUIMICA FISICA 1V/78, 

ESPECTROSCOPÍA MOLECULAR. 
PROGRAMA 3 

B/1s Introducción: Métodos figi 

átomos y moléculas(aspecto cuántico) «Curvas de 
e . 

. LES 
e 

energía potencial de una molécula diatómica.Especiroscopía de absorción. Espec troscopía RemansReglas de selección. Zonas del espectro(widades y nonenclatú ra) +Leyes de absorción»Espectrografos+Áncho de banda, de ranura, resolución. Aplicaciones. 

B_3:% Espectros de rotación pura :El rotor 
inorcia.Niveles de energía para distintog 
ga+Reglas de selección en IR y Ramane 
espectros sencillos+Determinación de 

rígidos Ti pos de rotor+El tensor de 
tipos de rotor.Distorción centrífu- 

Infuencia del spin nucleareEjemplos de 
pa rámetros moleculares. 

34: fooría de la simetría: la teo 
y los grupos Puntuales» Teoría de las Tepresentaciones+Relació; 

z ¿ES 

: 
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B_2: la vibración de las moléculas: La energía potencial y la aproximación ar= monica e Tratamiento clásico,los modos normaleseUso de las coordenadas inter naseElamentos del método de Wilson+Nociones sobre las funciones potenciales y su determinación. Trata miento cuántico+Reglas de soleccióneLa anarmonicidad log sobrotonos y las bandas de combinación. La resonancia de Fermi. 
B_63 Teoría de SEUPOS y Vibraciones moleculares: la representación vibr nal y la simetría de los modos normalese 
Reglas de selección por la simetría. 
coordenadas de simetría y el factore 

aciom 
Simetría de las funciones de onda. 

Sobretonos y bandas de combinación.Las 
o de la ecuación secular» 

B_7+ Espectros de vibración rotación: Moléculas lincaleseReglas de solección. Bandas paralelas Y Porpendiculares.+Determinación de momentos de inercia y dis tancias intoratómicas+Rotores simétricos ,tipos de bandas» La interacción vih bración rotación. 

B_8: la determinación de la simetría de las bandas de vibración:Los conjornas do las bandas en fase gaseosa. Compa ración de log espectros IR y Raman.la de- polarización de las ba ndas del espectro Ramans+El dicroismo de los espectros del sólido. 

B_9:Análisis de los espectros IR: Las vibraciones características, origen.Zonas 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 aplicación de los conceptos vistos anteriormente al anólisis de los espectros IR de vibración. dado por Resolución yy 4qsy 
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B_10: Espectros electrónicos: Clasificación de los estados electrónicos,Reglas de selección.Principio de Frank-Condon,Formas de las bandas.Ejemplos sencillos.Molécu- las diatómicas «Efectos diversos: predisoc laciónpetc.Sistemas aromát icos.Complegos, 
In strumental_ de espectrosco fa molecular: 

fo.Fuentes ¿Elementos dispersores.Prismas y redes: 
res.lentes y espejos.Amplición y registro.Ruido¿Espectrografos de absorción de sim= ple y dob le haz.Parámetros físicos que influyen en su fu ncionamiento.Esquemas, O B__12: Espectroscopía de resonancia magnética: 
Niveles de energía.Espectros del étomo de hidr$, 
clear en s6lidos.Espectros de banda ancha 
por el método de los momentos .Resonancia 
Corrimientos químicos. 

Com ponentes de un espectrógra= 
ventajas y desventajas.Colimado- 

Fundamentos.Poblaciones de spín, 
geno y del de: helio.Resonancia nuxte 

«Acoplamiento dipolar.Estudio estructural 
nuclear en lfíquidos/AnSlisis de los espectr 

B__13: Espectros de resonancia del spin electrínico en solución: Radicales libres, Separaciones hiperfinas. Densidad de e pin n o apareado.Radicales orgánicos atrapados 
en el espectro.Fundamentos de la. instrumentación para resonancia magnética.Determ inación de sensibilidad del espectrómetro. Determi- nación del factor espectroscópico goDeterminación del número de spines no apareados, 

B_1:Difrac ción de rayos X:Red cristalina, planos,indices 
polvo. Determinación de estructuras.Fotografías de rataci. 
Determinación del grupo espacial. 

le O dh pe Jl da 
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«Red reciproca. Diagrama de 
$nyoscilación de Weisemberg. 
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