UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES

FACULIAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES

DEPARTAMENTOs Quinmica Inorgdaica, 4Analftica y Quimica Feica
ASICGHATURA: Espeoctroseopfa Holecular

CARUEHAS Ciencias “ufnmicas ORIENTACION: Quimica Piaica

PLANS
CAHACTER: Optative
DURACICOH:DE LA MATURIA: Cuatrimestral

HORAS DE CLASE: a) Tedricas 2 ha/sem. b) Problemas 4 hs/asemi
¢) Laboratorio 4 hs/sem. a) ‘otales 10 hs/seun.

ASIGNATURAS CORMELARIVASs Licenciatura en Quimica.
EROGRAVA

1.~ Introduccidn: Métodos fisicoquimicos para determinar estructuras
moleculares. liiveles de energia de dtomos y moldculas (aspecto cubn
tico). Curvas de emergia potencial de una molécula diatémica. iBspeg
troseopia Raman. leglas de seleccidn. 4Zonas del espectro (mwnidades
y nomenclatura) . Leyes de absorcidn. Hspectrografos. Ancho de bane
da, de ranura, resolucidn. Aplicaciones.

La energia de las moléculas: La aproxim:eidn de Born-Oppenheimer y
la separacidn del movimieuto de los electrones y de los nucleos.
La energfa cindtica de la molécula aislada. Las condiciones de
hekart y la separacidn de la vibracién y de la rotacidn. Forma de
Hamiltoniano, “nergfa de una mold amila en fase condensada.

T iros de rotacidn:puras Bl rotor rigido. Tipos de rotor. Xl ten
sor de inercia. Nivelea de energia para distintos tinos de rotor.
Distoreién centrifuga. Reglas de seleccibn ém IR y Raman, Influen~-
cia del spin nuclear. Ejemplos de espectiros sencillos. Determinae—
cidn de pardmetros moleculares.

teoria de la simetriss Le teorfa de grupos. La simetrfa de las mo-
1é 8 y los grupes puntuales. Teoria de las representaciones. Rg
lacién con la mecdnica eudntica. “imetrfa de las funciones de onda
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¥ reglas de seleccidn. Relacidn de la simetria con diversas propig
dades molecularea.

3 La energia potencisl y la aproxima-
¥ é 3lasico, los modos normales. Uso de las
coordenadas internas. Llementos del método Wilmon. Nociones sobre

lag funciones potenciales y su determinacifn. Tratamiento cudntico
Reglas de seleccifn. La anarmenicidad los sobretonos y las bandas

de combinaeidn. La resonancia de Fermi.

e~ Teoria de grupos ¥ braciones woleoulares: la representacidn viee

bracional y la simetria de los modos normales. Simetria de las fup
ciones de onda. Reglas de seleccidn por la simetria. Yobretonos y
bandas de combinacidn. Las coordenadas de simetria y el factoreod e
la ecuacidn secular.
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o8 ¢ ; zifni Moldoulas linealea. Reglas de
bn. Mdu mmlclm ¥y pervendiculares. letersinacidn

ds momentos de inercia y distancias inferatéuicas. Hotores simg
trieon. tipoa de bandas. La interaccibn vibraeiln rotacidu.

mumc du m bandas on !uomcou. 'l-:? “ los
espectros IR y Ramabe La depolarizacién de las bandas del ese-
pectro lamsn. Ll dieroisme de los espeetros del adlide,

An; : 13 Las vibraoiones caracteristi caa,
ou. Aoma dal upoctrom. la influencia de las lntnnoa:a-
nes intermoleculares y los espeetiros en fases oondensadap. Noe
cicnes sobre las intonsidades de banda y los factores que las
influencian. Bjemplos de aplicacidn de los conceptos vistos ag
tericrmente al lisis de los espectros IR de vitracifn.-

e Lo : 2088 Clasificados de los estados slectrdnie

eu. Rcslaa a.o uhm Prineipio de Franck-“ondon. Foruas
de las bandas. 5jemplos aoaeilla. tioléculas diatémicas, Lfecw
$os diversoss predisociacidn, etc. Sistemas aromdticos. Complg
Joa. _

4 d ‘. ar: Yomponentes de un eu~
e f?matu. thuntu d:l.apernorn. Prismae y redeas

p.ﬂ DI

vantnjm y desventajas. Colimadores. Lentes y espejos. Amplia~
eifn y registro. Ruido. Bapectrégrafos de absorcidn de simple
y doble haze Pardmetros fisices gue influyen en su funcioname
miento. Haguemas.

TRLTTIAY g} Fundamentoa. Pobla
. h.spnctm del dtomo de hidr

geno y del de helic. Hesonancia nuclear en sblidos. Lapectres
de banda anchae Acoplamiento dipelar. letudio estructural por
el método de los mementos. Resonancia nuclear en ifquidose f=
néliaias de los espectros. Corrimientos quimicose.

umloa uhrn. aopammms h:lperﬂmu- Doncual M Upb o
pareado. Radieales orgdnicos atrapados en sélidos. Lfectos de
uzodq orden en el espectro. Fundamentos de la instrumentawe
eidén para resonancia magndtica. Determinancidn de sensibilidad
del espectrémetro. Determinacidén del nimero de spines no apa=
reados. Determinacidn dei factor espectrosedpico ge

a Layos X3 Red eristalina, planocs, indices. ied
rec pmen- D&m de polvo. Determinacifn de estructuras.rg
tograffas de rotacidn, oscilacién de Weisemberg. Deteruing=-—
eién del grupo espacial.

Cdleulo de modos mormales eon aplicacién de pogramas de compy
tacidn para casocs sencillos. £jemplos.

le= "Holecular Vibrationa® -« H.Bright Yilaon, Jre., J.Ce Deciuas, V.
Cs Cross,; Mae Graw Hill Book Co. (1955).

A
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2.= "Spectroscopy and Molecular Structure” - G.King, l.Rinehart
and Wiaton (1964).

3.~ Vibrating Melecules" -P.Gans Chapman and Hall (1971).

4o~ "Introduction to IE and Raman Jpect" « HeColthupy Lelle Daly 3.
Fiberley, Ac. Press (1964).

2= "IR of Inorg. and Coord. Compounds" - K.Hakamoto, J. Wiley &
Sons (196‘) -

Ge~ "Int. to Magnetic Resonance" = A.Carrington, A.D. Ho Lachlan,
Harper & Row (1963).

Te= “Interpretation of EMRS" - R, Bauman, John Wiley & Sons (1962)

8+~ "Abgorption of Organie Cheunistry" = Vol. IX "Chemical Applica=
tions of “poectroscopy", WeWeat Intersc. Pub. Inc. (1956).

Je= "Physical Methods of Organie Chemistxy" - Veol. I Part III, A.
Weisaber er, Unt. Pube. Ince. (1969) .

10s= “The deternination of Heolecular SJtructure" = P.J. Wheatley,
Oxford at Clarendon Press (1960).
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