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PROGRAMA 

1.- Introducción: Métodos fÍísicoquímicos para determinar estructuras 
moleculares. Niveles de energfa de átomos y moléculas (aspecto 
cuántico). Curvas de energía potencial de una molécula diatémica. 
Espectroscopía de absorción. Espectroscopía Raman. Reglas de se- 
“lección. Zonas del espectro (unidades y nomenclatura). Leyes de 
absorción. Espectrógrafos. Ancho de bandas de ranura, resolución, 
Aplicaciones. / 

2.- La energía de las molécuoi: La aproximación de Born-Oppenheimer y 
la seporación del movimiento de los electrones y de los núcleos. 
La energía cinética de la molécula aislada. Las condiciones de 
Eckart y la separación de la vibración y de la rotación. Forma 
del Hamiltoniano. Energía de una molécula en fase condensada. 

3.- Espectros de rotación pura: El rotor rígido. Tipos de rotor. El 
tensor de inercia. Niveles de energía pora distintos tipos de to- 
tor. Distoriión centrífuga. Reglas de selección de IR y Roman. In: 
fluencio del spin nucleor. Ejemplos de espectros sencillos. Deter 
minación de parámetros moleculares. 

4.- Teorfa de la simetría: La teorfa de grupos. La simetría de las mo 
culas y los grupos puntuales. Teorfa de las representaciones. 

Relación con la mecónica cuántica. Simetría de las funciones de 
onda y reglas de selección. Relación de la simetría con diversas 
propiedades moleculares. 

5.- La vibración de las moléculas: La energía potencial y la aproxima 
ción orménico. Tratamiento clásico, los modos normales. Uso de las 
coordenadas internas. Elementos del método de Wilson. Nociones do- 
bre las funciones potenciales determinación. Tratamiento cuán 
tico. Reglas de selección. La rot didad, los sobretonos y las 
bandas de combinación. La resonancia de Fermi. 

6.- Teorfa de grupos bibraciones moleculares: La representación vibra 
cional y la simetria de los modos normales. Simetrfa de las funcio 

“nes de onda. Reglas de selección por la simetría. Sobretonos y ban 
das de combinación. Las coordenadas de simetría y el factoreo de 
la ecuación secular. 

7.- Espectros de vibración rotación: Moléculos lineales. Reglas de se 
ección. Bundas paralelas y perpendiculares. Determinación de mo- 

mentos de inercia y distancias interatómicas. Rotores simétricos, 
tipos de bandas. La interacción vibración rotación. 
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8.- La determinación de la simetría de las bandos de vibración: Los 

contornos de las bandas en Fase gaseosa. Comparación de Tos es- 

pectros 1R y Raman. La depolarización de las bandas del espec- 

tro Ramon. El dicroismo de los espectros del sólido. 

9.- Añalisis de los espectros 1R: Las vibraciones características, 

orfgen. Zonas del espectro TR. La influe cia de las interaccio- 

nes intermoleculares y los espectros en fases condensadas. Nocio 

nes sobre las intensidades de banda y los factores que las influen 

cian. Ejemplos de oplicación de los conceptos vistos anteriormen 

te al análisis de los espectros IR de vibración. 

10.- Espectros electrónicos: Clasificación de los estados electróni- 

cos. Reglas de selección. Principio de Frank-Condon. Formas de 

las bandas. Ejemplos sencillos. Moléculas diatémicos. Efectos di 

versos: predisociación, etc. Sistemas aromáticos. Complejos. 

11.- Instrumental de espectrosco la molecular: Componentes de un espec 

tróágrafo. Fuentes. Elementos dispersores. Prispos y redes: venta 

jas y desventajas. Colimodores. Lentes y espejos. Ampliación y 

registro. Ruido. Espectrógrafos de absorción desimple y doble haz 

Parámetros físicos que influyen en su funcionamiento. Esquemas. 

12.- Espectroscopía de resonancia magnético: Fundamentos. Poblaciones 

de spin. Niveles de energlo. Espectros del átomo de hidr8geno y 

del helio. Resonancia nuclear en sálidos. Espectros de banda an 

cha. Acoplamiento dipolar. Estudio estructural por el método de 

los mémentoss Resonancia nuclear en lfquidos. Anélisis de los es 

pectros. Corrimiento químico. 

13.- Espectros de resonancia del spín electrónico en solución: Radica 

les libres. Separaciones hiperfinas. Densidad de spin no aparea- 

do. Radicales orgénicos atrapados en sólidos. Efectos de segundo 

orden en el ospectro. Fundamentos de la instrumentación para se- 

sonancia magnética. Determinación de sensibilidad del espectróme 

tro. Determinación del factor espectroscópico g+ Determinación de 

spines no apareados . 

14.- Difracción de rayos X: Red. cristalina, planos, Índices. Red re- 

ciproca. Diagrama de polvo. Determinación de estructuras. Fotogru 

ffos de rotación, oscilación de deiasemberg-.Determinación del gru 

po espacial. 
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