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PROG! &

BylsIntroducoifn s M@todos ffsicoqufmicos para determinar estructuras molecula=
res. Niveles de energfa de ftomos y molfoulas, a specto cufntico.Cuvas de ener =
gla potencial de una molfoula diatémica. Espectroscopfa de absorcifn. Especirose
copfa Ra-man. Reglas de seleoeifin. Zonas del espeetro ( unidades y nomenclatura)
Leyes de absorcifin. Espectnfigrafos, Ancho de banda, de ranura , resolucifin.
Aplicaociones.

B 2 & La energfa de las molfoulas 3 Laaproximacin de Born = Oppenheimer y la
separacidn del movimiento de los eleotrones y de los nicleos. La energfa cinfti=
cade la molfcula aislada. Las condiciones de Eokart y la separacifin de la vibra=
cidn de la retaci$ne Forma del Hamiltoniano. Energlide la mol8cila en la fase
condensada.

B3 sgﬂgréggg.e instrumental complementario s Componentes de un enpeothgra-
fo. Fuentes. Elementos dispersores. Prismas y Redes : ventajas y desventajas.
Colimadores , lemtes y espejos. Amplaaciln y registro. Detectoves. Ruido + Eg~
peotrfgrafos de absorcifn de simple y de doble haz. Panfietros ffsicos que in=
fluyen en su funcionamiento. Esquemas.

8 4 t+ E_peotros de rotacisn pura : El rotor rfgido. Tipos de rotor. El tensor de
ineroia « N iveles de energfa para distintos tipos de retor. Distorsidn centri=
fugn.BBglas de seltoifn en IR y en Raman. Influencia del spin nuclear. Ejemplos.
Determinacifn de parfmetires moleculares

8 5 ;_Teorfa de la simetrfa : La teorfa de grupos. La gigitrfa de las molfoulas
y los grupos puntuales. Teorfa de las represeantaciones. Relacifn con la mec&nica
cufatica. Simetrfa de las funciones de onda yreglas de seleceiln. Relacifn de

la simetrfa con diversas propiedades moleculares.

B6 : La vibracifn de las molfoulas : La energ fa potencial y la aproximacién
armnica.Tratamiento olfsico. Los modos normales.Uso del:.las coordenadas internas
Elementos del mftodo de Wilson. Nociones de las funciones potenciales y su deter—
minacifn. Tratémiento cuflntico. Reglas de seleccilm. Lajarmonicidads los sobre-
tonos y las bandas de combinacifm. La resonancia de Fermi.

B P sTeorfa de grupos y vibraciones molecudares :la representacidn vibracional y la s
gimetrfa de los modos normales.Simetrfa de las funciones de onda.Reglas de selecciln
por la simetrfa . Sobretonos y bandas de combinacifn. Las. coordenadas de simetrfa
vy el factoreo de da eouacifn secular.

B 8 sEspectros de vibracifn y de rotacifn : Molfoulas lineales. Reglas de seleccifn.
Bandas paralelas y perpendiculares. Determinacifn de momentod de inercia y dis=
tancias interat8micas. Rotores simftricos, tipos de bandas. La interaccidn vibre=
ci8n-rotacifn.

B.9sLos_contornos de banda en fase gaseosa : Determinaoidn de simetrfa de las
bandas. Comparacifn de los espectros de IR y Raman. Depolarizacidn de las bandas
Raman o El dicrofsmo de los espectros del sflido.

B 10 :Anflisis de los espeotros : Las vibraciones caracterfsiioas, origen. Zonas

del espectroIR . La influencia de las interacciones intermoleculares y los 5
| espectros en la fase condensada. Intensidad de bandas , factores que la inflqycﬁf”
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Ejemplos de aplicacifn de los conceptos vistos anteriormente al anflisie de los

espectros IR de vibracién.

B 1l: Espeotros electrfnicos s Clasificacidn de lds estados eleotrfnicos. Reglas

de seleceifn. Principio de Franck ~Condon. Formas de bandas. Ejemplos sencillos.,

Moléoulas diatSmicae. Efeotos diversos: predisociacifn, etoc. Sistemas aromfticos.

B 13 Espectrosao de Resonancia tica :Fundamentos. Poblaciones de spin.

Niveles de energfa.Espectros del &tomo de hidrSgenc y del helio. Resonancia nie

clear en sflidos. Espectros de banda ancha. Acoplamiento dipolawd . Estudio. estruge

tural por el mftodo de los momentos. Resonanmia nuclear en Ifquidos. Anfisis de los

espectiros. Corrimientos qufmicos,

B 13:Espectros Resonancia del Spin Elec en solucifns Radicales libres.

S paraciones hiperfinas. Densidad de 8pin no apareade. Radicales orginicos: atrapa-

dos en aflidos. Efeatos de segundo orden en el espeatro. Fundamentos de la instrumen—

tacifn para resonancia: magnftica. Determinacifn de sensibilidad del espeotrfmetro.
‘ Determinaociln del factor espectrosofpico g, Determinacion del nfimero de spines no aparea

dose.

B 14: Difracoifin de Rayos X : Red cristalina, planos fndices. Red reofpmoca . Diagra=~

ma de polvos Determinaciln de estructuras. Fotograffas de rotacidn, de osoilaciln de

Weisenberg. Determinacifn del grupo espcial.
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