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UNIVERSIDAD DE_.BUENOS AIRES ESPECTROSCOPIA MOLECULAR 

FACULTAD DB. CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES 

PROGRAMA + 
»lzIntroducción ¿ Métodos fÍsicoquímicos para determinar estructuras moleoula= 

res. Niveles de energía de £tomos y moléculas, a-specto cuéntico+Cuvas de ener:= 

efa potencial de una molécula diatémica. Espectrosoopía de absorción. Espectrose 

copfa Ra-man. Reglas de selecoión. Zonas del espeotro ( unidades y nomenclatura) 

Leyes de absorción. Espectrógrafos, Ancho de banda, de ranura y, resolución. 

Aplicaciones. 

B2iLa energía de las molgoulas + Laaproximación de Born - Oppenheimer y la 

separación del movimiento de los electrones y de los núcleos. La energía cinéti= 

cade la molécula aislada. Las condiciones de Bokark y la separación de la vibra” 

ción de la retacióne Forma del Hamiltoniano. Energli de la molBcúla en la fase 

condensada. 

B3 :Esbéctrógrads. e instrumental complementario ¿Componentes de un espeotrógra- 

fo. Fuentes. Elementos dispersores. Prismas y Redes ¿ ventajas y desventajas. 

o Colimadores y lemtes y espejos. Ampliación y registro. Detectopes. Ruido + Eg” 

peotrógrafos de absorción de simple y de doble haz. Pamfietros físicos que in 

fluyen en su funcionamiento. Esquemas. 

34: E pectros de rotació. n_pura : El rotor rígido. Tipos de rotor» El tensor de 

inercia +» Niveles de energía para distintos tipos de rotor. Distorsión centrí- 

fuga»R glas de selóción en IR y en Raman. Influencia del spin nuclear. Ejemplos. 

Determinación de parámetres moleculares 

3.5 :_ Teoría de la simetrfa : La teoría de grupos. La simtría de las moléculas 

y los grupos puntuales. Teoría de las representaciones». Relación con la mecánica 

cuántica. Simetría de las funciones de onda yreglas de selección. Relación de 

la simetría con diversas propiedades moleculares». 

B.6 3 La vibración de las molgculas 3 La energ.Ía potencial y la aproximación 

armónica» Tratamiento clásicos Los modos normales.Uso del:las coordenadas internas 

Elementos del método de Wilson. Nociones de las funciones potenciales y su deter- 

minación, Tratámiento cuántico. Reglas de seleccióm. Lafarmonicidads los sobre= 

tonos y las bandas de combinación. La resonancia de Fermi. 

Wwy BH sTeoría de grupos y vibraciones molecudares ¿La representación vibracional y la s 

simetría de los modos normales+.Simetrfa de las funciones de onda.Reglas de selección 

por la simetría + Sobretonos y bandas de combinación. Las. coordenadas de simetría 

y el factoreo de da ecuación seculare 
B,8 :Espectros de vibración y de rotación : Moléculas lineales. Reglas de selección. 

Bandas paralelas y perpendiculares. Determinación de momentod: de inercia y die- 

tancias interatóémicas. Rotores simétricos, tipos de bandas. La interacción vibra= 

: cién-rotación. 
— B:9:Los_ contornos de banda en fase gaseosa s Determinación de simetría de las 

bandas. Comparación de los espectros de IR y Ramane Depolarización de las bandas 

Raman + El dicrofsmo de los espectros del sflido. 

B_10 :Anflisis de los espectros : Las vibraciones características, origen» Zonas 

del espectroIR + La influencia de las interacciones intermoleculares y los > 

C SA Vs) espectros en la fase condensada. Intensidad de bandas y factores que la influyeñ E 
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UNIVERSIDAD DE _BUENOS AIRES 
FACULTAD DB CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES 

Ejemplos de aplicación de los conceptos vistos anteriormente al análisis de los 
espectros IR de vibración. 
B 11: Espectros electrónicos _s Clasificación de lás estados eleotrónioos. Reglás 
de selección. Principio de Franok Condon. Formas de bandas. Ejemplos sencillos, 
Moléculas diatémicas. Efeotos diversos: predisociación, eto. Sistemas aromáticos. 

B: 12: Espeotrosao de Resonancia ica +Fundamentos. Poblaciones de spin» 
Niveles de energfa.Espeotros del £tomo de hidrógeno y del helio. Resonancia nu» 
clear en sólidos. Espectros de banda ancha. Acoplamiento dipolard + Estudio. estrua» 
tural por el método de los momentos. Resonanmia nuclear en líquidos. Anfisis de los 
espectros. Corrimientos químicos. 
B_l3:Espectros Resonancia del Spin Elec en soluci Radicales libres. 
S¿paraciones hiperfinas. Densidad de spin no apareado. Radicales orgánicos: atrapa” 
dos en sólidos. Efeatos de segundo orden en el espeatro. Fundamentos de la instrumen= tación para resonancia: magnética. Determinación de sensibilidad del espeotrémetro. 
Determinación del factor espectrosogpico g» Determinacion del nmero de spines no aparea 
dos. 

B_14: Difracoión de Rayos X_: Red cristalina, planos Índices. Red recfproca:.. Diagra= 
ma de polvos Determinación de estruoturas. Fotografías de rotación, de oscilación de 
Weisenberge Determinación del grupo esfcial. 
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