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PROGRAMA

Introduccidn: M&8todos flsicoquimicos parc determinor estructuras
moleculares. Niveles de energfu de &tomos y moléculas (aspecto

cudntico). Curvas de energ!a potencial de una molécula diotémica.
Espectroscopfc de absorcidn. Espectroscopfo Raman. Reglas de se-

‘leccidn, Zonas del espectro (unidades y nomenclatura). Leyes de

cbsorcidn. Etspectrédgrofos. Ancho de banda, de ronurc, resolucién.
Aplicaciones.

Lo energfa de las moldcuad: La aproximacidn de Born-Oppenheimer y
Tc sepaoracidn del movimiento de los electrones y de los nfcleos.
Lo energfc cindtico de lo molécula cislada. Las condiciones de
Eckart y la separacidn de lo vibracidn y de lu rotacién. Forma
del Haomiltoniano. Energfo de una moléculc en fuse condensada.

Espectros de rotacidn puru: El rotor rfgido. Tipos de rotor. El
tensor de inercia. Niveles de energfa pora distintos tipos de to-
tor. Distorsidn centrffuga. Reglas de seleccién de IR y Raman. In
fluencic del spin nucleor. Ejemplos de espectros sencillos. Deter
minaciédn de porédmetros moleculares.

Teorfa de _la simetrfa: Lo teorfu de grupos. La simetrfa de las mo
T¥culas y los grupos puntucles. Teorfu de las representaciones.
Relacidn con lc mecdnica cudntica. Simetrfo de las funciones de
ondo y reglos de seleccidn., Relacidn de la simetrfc con diversas
propiedades moleculares.

Lo vibracidn de las moléculas: La energlc potencicl y le aproxima

cidn orménicc. lratomiento cldsico, los modos normales. Uso de las
coordenadas internas. Llementos del m&todo de Wilson. Nociones do-
bre las funciones potencicles y su. determinccidn. Tratomiento cudn
tico. Reglas de seleccién. La ¢ d¥idad, los sobretonos y las

bandas de combinccidn. Lo resonancic de Fermi.

wibraciones moleculares: La representacién vibrg

Teorfa de grupos
"cional y la simetrfo de los modos normales. Simetrfo de las funcip

nes de onda. Reglas de seleccidn por la simetrfo. Sobretonos y ban
das de combinacién. Las coordenadas de simetrfo y el factoreo de
la ecuacidn seculor.

Espectros de vibracién rotacién: Moldculas lineales. Reglas de se
Teccidn. Bondas porcleles y perpendiculares. Determinacién de mo-
mentos de inercic y distoncics interutdmicas. Rotores simétricos,
tipos de bondas. La interaccidn vibracidn rotacidn.
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La determinaciédn de la simetrfc de las bandos_de vibraciédn: Los

o

contornos de las bandas en fase gaseosa. Comparacidn de los es-
pectros IR y Raman. La depolarizacién de las bandas del espec-
tro Raman. El dicroismo de los espectros del sélido.

Adclisis de los espectros IR: Las vibraciones caracteristicas,

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

nes intermoleculcres y los espectros en fases condensadas. Nocio
nes sobre las intensidades de banda y los factores que las influen
cian. Ejemplos de aoplicacién de los conceptos vistos anteriormen
te ol ondlisis de los espectros IR de vibracidn. =

10.- Espectros electrdnicos: Clasificacidn de los estados electréni-
cos. Reglas de seleccidn. Principio de Frank=-Condon. Formas de

las bandas. Ejemplos sencillos. Moléculas diatémicas. Efectos di
versos: predisociuci&n, etc. Sistemas aromdticos. Complejos.

11.- Instrumentcl de espectroscopfa molecular: Componentes de un espeg
trdgrafo. Fuentes. Llementos dispersores. Prispas y redes: ventga

jas y desventajas. Colimcdores. Lentes y espejos. Ampliccidén y
registro. Ruido. Espectrégrafos de absorci8n desimple y doble haz
Por&metros ffsicos que influyen en sv funcionamiento. Esquemcs.

12.- Espectroscopfa de resonancic ma nética: Fundamentos. Poblaciones
de spin. Niveles de energla. Etspectros del &tomo de hidrdgeno y

del helio. Resonancic nuclear en s8lidos. Espectros de baonda an
cha. Acoplamiento dipolar. Estudio estructural por el método de
los mémenioss: Resonancia nuclear en 1fquidos. Anélisis de los es
pectros. Corrimiento quimico.

13.- Espectros de resonancig del spfn electrdnico en solucidn: Radicg
es li

'y
Pres. Separaciones hiperfinas. Densidad de spin no aparec-

do. Radiccles orgdnicos atrapodos en s8lidos. Efectos de segundo
orden en el cspectro. Fundamentos de la instrumentacidn para se=-
sonacncia magnética. Determinacidn de sensibilidad del espectrdme
tro. Determinacidn del factor espectroscdpico g. Determinaciédn de
spines no apareados.

14.- Difraccidn _de rayos X: Red. cristalina, planos, Indices. Red re-
clproca. Diagrama de polvo. Determincacidn de estructuras. Fotogrg

ffes de rotacién, oscilacidn de Weissemberg.Determinacién del gry
po espacial.
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