FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES

DEPARTAMENTO: Gufmice Inorglnice, Anclftica y Quimice Fflsice
ASIGNATURA: Espectroscopfc Molesculor (Gufmica Flsice IV)

CARRERA: Ciencies Gufmicas ORIENTACION: Quimice Fisice
PLAN:

CARACTER: Optetive
DURACION DE LA MATERIA: Cuetrimesdtral

HORAS OE CLASE: o) Tefrices 4ha/sem. b) Problemas 4hs/sem.
¢) Laborotorie 4hs/sem. d) Tetel: 12ha/sem.

ASIOMATURAS CORRELATIVAS: Quimice Flsice 11 (eorientacién en Quimice
Fisica) ; Liconcicturc en Quimico (Doctorad

L0oRANA

1.~ Introduccidn: Métodos fisicoquimices pare determinar cstructuras
moleculores.Niveles de emergfa de Stomos y moldculas (especte cudi
tice).Curvas de energfc potenciel de wno meldcule dictdmicallspec-
troscoplfc Romen.Regles de seleccién.Zonos . del espectrel(unidades
y nomencleture).leyes de cbsorcidn.fspectrdgrofes.inche de bendo
de ronurs, resolucidn.Aplicuciones.

2.»-Le yles: Lo cproximocién de Born-Oppenheimer j

la upuu“u dol mh&mto de los slectrones y de los anlm.

“tea energla cindtica de loimeléculs aislode.los condiciones de |
fekoart y lo seperccidn de lo vibracide y de le rotccidn.Forme do
Homiltenione.Energfo de uno molécule en fose condensadol

3.~ Espectros de rotocién pure: £l reter rfgide.Tipos de rotor.il tem-
sor de inercio.Niveles de energfe pare distintes tipos de rotor.

Distorsién centrffuge.Reglas de seleccidn en IR y Remon.Influencic

del spin nueleor.gyciolos do espectros sencillos.Determinucidn de
pardmetres meleculares.
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4.~ Teorfo de lo simetrfc: Lo teoric de grupos.lLe simetrfc do.lao mMo-
léculas y los grupes puntucles.Teorfoide las representaciones.Re~

lacién con lo mecénice culntica.Simetrfc de las funciones de ondo
y reglas de seleccidn.Relacidn de la simetrfa con diversos propie-
dades moleculares.

5.« Lo vibroecidn de los moléculas: Lo energfc potencial y le aproximcei’

arménice.Tratamiento cldsice, los modos normcles.Uso de los coor-
denadas interncs.tlementos del método Wilson.Nociones sobre las
funciones potenciales y su determinaciédn.Trotamiento cuéntico.Re-
glas de seleccidn.Lo cnormonicidad los sobretonmos y los bandds de
combinocién.la resononcia de Fermi.

6, fo de grupes y vibraci moleculores: Lo representacién vi-
bracioncl y le simetrfo de los modes . normcles.Simetrlc de las fun-
ciones de ondo.Reglaos de seleccidn por la simetrfo,Sebretonecs y

bandos de combinccidn.lLes coordenados de simeirfa y el foctor de lo e-

cvacibn secular.

7.~ Espectros de vibrociln rotscién: Holéeculas linecles.Reglos de se

leccidn, Bandaes poralelas y perpendiculores.Determinacién de mo-
mentos de inercia y distoncias interotémicos.Rotores simétricos,
tipos de bondes.Lo interoccién vibrecional rotacién.

8,~ La detexmingeién de lc simetrfoc de los bandos de vibracién: -Los

sontornos de los bondas en fose gaseoso.Comparacidn de los espec
tros IR y Ramon,.Lu depolarizacidn de los bandas del espectro Rao-
men E1 dicrefsmo de los espectros del sélide,

9.~ Anflisis de los espectres IR: Los vibrociones caracterfsticas.

origen.Zonas del espectro IR, Lo influencio de los intercccio-
nes intermoleculares y los especires en fuses condensadas.Nocio-
nes sobre los intensidodes de bonda y los factores que lo influen
cion.Ejemplos de aplicocidn de los conceptos vistos anteriormente
¢l onllisis de los espectros IR de vibrocidn.
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Espectros electrénices: Clasificaocién de los estades electréni-

cos.Reglas de seleccidn.Principio de Frunck-Condon.Bormaos de las
bondas .Ejemplos sencillos.Moléculas diatémicos.Efectos diversos
predisociccidh, setc.Sistemus oromdticos.Complejos.

Instrumenta spect fa mo t+ Componentes: de un es~
pectrégrafo.Fuentes,clementos dipersores.Prismas y redes:vento-

jas y desventajas.Colimadores.lentes y espejos.Aplicacidn y re-

gistro.Rvido.Espectrégrafos de aobsorcién de siwple y doble haz,

Parémetros flsicos que influyen en sv funcionamiento.Esquemas.,

Espactroscopfo de resonancic magnéticg: Fundamentos.Poblacjénes

de epfn.Niveles de energla.Espectros del dtomo de hidrégeno y del
de helio.Resonancic nuclear en sélides.fEspectros de bandas ancha.

veoplomiento dipolar.Estudio estructural por el método de los mo-
mentos .Resononcieo nucleor en 1fquidos.Andlisis de los espectros

Corrimientos quimicos.

pe< s _de _resonancia del electrénico en solucidn: Rodico-
les libres.Separacién hiperfinus.Densidad de spin o apareado.Radi
cales orgénicos atropados eon sélides.Efectos de segunde orden en
el espectro.Fundementos delc instrumentacidn pare resonanccia mog
nética.Determinecidn de sensibilidad del espectrémetro.Determina.
cidn del némero de spines no eporecdes.Determinacién del facter
espectrosc’opico g.

14,~ Difroecidn de Royes X: Red cristolida,plonos,indices.Red recfpre.

‘5.'

¢a.Dicgromes de pelve.Determincecidn de estructuros.fotogroffas
de rotacién,oscilacidn de Weisemberg.Determinacién del grupo es-
pocial.

Célcvlo de modos normales con aplicocién de progromes de compute
¢idn paro cosos sencillos.Ejemplos.,
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