
  

UNIVERSIDAD DE BUENOS AIKES 

FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES 

DEPARTAMERTO: Quínica Inorgánica, Analítica y Química Fíoica 
ASIGNATURA: Espectroseopía Mole cular 

CAR! ¡ERAS Ciencias uímicas ORIENTACION:+ Química Física 

PLANS 

CARACTER: Optativo 
DURACIONSDE LA MATZRIAS Cuatrimestral 

HORAS DE CLASE: a) Teóricas 2 hs/sem.  b) Problemas 4 ha/aeml 
e) Laboratorio 4 ha/semo 4d) “otales 10 hs/sem. 

ASIGNATURAS CORRILALIVAS: Licenciatura en Química. 
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Métodos fisicoquímicos para determinar estructuras 
moleculares. Niveles de energía de átomos y moléculas (aspecto cuán 
tico). Curvas de energía potencial de una molécula diatémica. ¡Bspeg 
troscopía Raman. Reglas de selección. ¿onas del espectro (inidades 
y nomenclatura) +. Leyes de absorción. Espectrografos. Ancho de ban=- 
da, de ranura, resolución. Aplicaciones» 

La energía de las y lagí La aproxim.ción de Born=Oppenheimer y 
la separación del movimieato de los electrones y de los nucleos. 
La energía cinética de la molécula aislada. Las condiciones de 
Bekart y la separación de la vibración y de la rotación, Forma de 
Hauiltonianos Energía de una molé aula en fase condensada. 

3 El rotor rígido. Tipos de rotor» El ten 
sor de inercia. Niveles de energía para distintos tipos de rotor. 
Distorgión centrífuga. Reglas de selección én IR y Raman. Influen- 
cia del spin nuclear. Ejemplos de espectros sencillos. Determina=- 
ción de paránetros noleculares. 

A La teoría de grupos. la simetría de las mo- 
lóculas y los grupos puntuales. Teoría de las representaciones. Re 
lación con la mecánica cuántica. “imetría de las funcionea de onda 
y reglas de selección. Relación de la simetría con diversas propig 
dades moleculares. 
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bración de les moléculas: La energía potencial y la aproxima- 
m armónica. Tratemiento clásico, los modos normales. Uso de las 

coordenadas internas. Elementos del método Wilson. Nociones sobre 
las funciones potenciales y su determinación. Tratamiento cuéntico 
Reglas de selección. La-anarmenicidad los sobretonos y las bandas 
de combinación. La resonancia de Fermi. 

          

                       
   

  

            igoria de grupos y vibraciones uolecularesi: La representación vi=" 
bracional y la simetría de los modos nornales. Jimetría de las fun 
ciones de ondas Reglas de selección por la simetría. Yobretonos y 
bandas de combinación. Las coordenadas de simetría y el factoreode 
la ecuación secular. 
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Tom A a Moléculas lincaloa. Keglas de 
cción. Bandas paraleleas y pervendiculares. Determinación 

de momentos de inorcia y distancias interasónicos. Hotores sing 
tricos, tipos de bandas. La interacción vibración rotación. 

  

espectros IR y Rauane La depolarización de las bandas del es» 
pectro Raman. El dicroiemo de los espectros del sólido. 

Yen Ai de da 0 o Las vibraciones caracteríati an, 
o: fe Zonas del espectrolRe La influencia de las interaccio» 
nos internoleculares y los espertros en fases condensadas. No» 
ciones sobre las intonsídades de banda y los factores que las 
influencian. Siege de aplicación de los conceptos vistos ap 

1 teriormente al isis de los espectros IR de vibración.» 

10.- daneotroa electrónicos, Clasificados de los estados olectrónip 
008. Reglas de selección. Principio de Franek=“ondons Formas 
de las bandas. Ejemplos sencillos. Moléculas diatónmicas. feo» 
tos diversos: predisociación, etc. Sistemas aromáticos. Complg 
jos. . 

11+—Inetrugentol de sapecironooría poloculart Componentés de un es 
peo y 0. Fuentes, elementos diapersores. Prismas y redess 
ventajas y desventajas. Colinadores. lentes y espejos. Amplias 
ción y registro. Ruido. Bapeotrógrafos de absorción de simple 
y doble haze Parámetros físicos que influyen en su funciona=» 
miento. Rsquenas. 

Fundamentos. Pobla 

  

geno y del de helio. Resonancía nuclear en sólidos. lspectros 
de banda ancha. Acoplamiento dipolar. Netudio estructural por 
el método de los momentos. Resonancia nuclear en lfquidos. A 
néliala de los espectros. Corrimientos quínicos. 

13. 1308 € di 4 cesonmnsnos: Ao y 0 2BE6LrOniSo y 104UCca gu 

dícales libres. Jeparaciones hiperfinas. Densidad de spin o 
pareado. adionles orgánicos atrapados en sólidos. Efectos de 

as orden en el espectro. Fundamentos de la instrumenta== 
ción para resonancia magnéticas Determinación de sensibilidad 
del espectrómetro. Determinación del núnero de apines no apa» 
reados. Determinación dei factor espectroscópico ge 

140 a a ii Red eristalina, planos, indices» ed 
recíproca. Diagrama de polvo. Determinación de estructuras. Pg 
tografías de rotación, oscilación de Veisemberg. Deternine-- 
ción del grupo espacial. 

15. Cálculo de modos normales con aplicación de pogranas de compy 
tación para casos sencillos. Ejemplone 

     

DIDLIOSRALIA 

l.- "Molecular Vibrationa” - Be.Bright Vilson, Jr.» dJ.Co Deciusa Pe 

C. Cross, Mac Graw Hi11 Book Cos (1955). 
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2.- "Spectroscopy and Molecular Structure” - G.King, HeRinehart 
and Viaton (1964), 

3.- Vibrating Molecules” —P.Gans Chapman aná Hall (1971). 

4.- "Introduction to IR and Raman 3pect" - N.Colthup, Lol. Daly Je 
iberley» Ac. Press (1964). : 

5e- "IR of Inorge and Coord. Compounds" -— K.Nakamoto, Je Wiley € 
Sons (1963)= 

6.- "Int. to Magnetic Resonance" -» AsCarrington, A+Ds Me Lachlano 
Harper 4 Row (1963). 

Te- "Interpretation of KMRS" -— Rae Baumans John Wiley € Sons (1962) 

B.- "Absorption of Organic Chemistry" - Vol. 1X "Chemical Applica» 
tions ol “poctroscopy"» WeWeat Interac. Pubs Ince (1956). 

90e- "Physical Methods of Organie Chemistry" - Vols 1 Part 111, A. 
Weissber¿er, Ont. Pubs Inc. (1960). 

10.- “The deternination of Molecular 3tructure" -— Ped Vheatley» 
Oxford at Clarendon Press (1960). 
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