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ASIGNATURAS CORRELATIVAS: Gufmica Ffsica (II)
PROGRAMA

Te= Introduccidn: Métodos fisicogqufmicos parc determinar estructuras mo
leculares. Niveles de energfo de &tomos y moléculas (uspecto culnti
co). Curvas de energfc potencicl de una molécula dictdmica. Espec=
troscopfo de acbsorcidn. Espectroscopfa Raman. Reglas de seleccidn.
Zonus de espectro (unidodes y nomenclaturc). Leyes de ubsorcién. Es
pectrdgrafos. Ancho de bonda, ronurc, resolucién. Aplicaciones.

2.~ Lo energfo de los moléculas: La aproximacidn de Born-Oppenheimer y
Ta separacidn del movimiento de los electrones y de los ndcleos. La
energfc cindtica de la mold&culo cislada. Las condiciones de Eckart

y la separacién de la vibracidn y de la rotacién. Forma del Homilto
niano. Energfa de uno molécula en fase condenscda.

3.~ Espectros de rotucidn_pura: El rotor rfgido. Tipos de rotor. El ten
sor de inercic. Niveles de energfa parc distintos tipos de rotor.
Distorsidn centrffuga. Reglas (e seleccidn de IR y Ramen., Influen-
cic del spin nucleur. Ejemplos de espectros sencillos. Determina-
cién de parémetros moleculares.

4.- Teorfo de lo simetrfos La teorfo de grupos. La simetrfu de las molé
culas ¢ los grupos puntvcles. Teorfa de los representaciones. Reld=-
cidn con lc mecdnica culntica. Simetrfo de las funciones de onda y
reglas de seleccidn, Relocidn de la simetrfc con diversas propieda-
des moleculares.

5, La _vibracidn de luos moléculas: Lo energfc potencicl y lo aproxima-
ci8n crmdnica. Trotomiento cldsico, los modos normales. Uso de las
coordenadas internas. Elementos del m&todo de Wilson., Nociones so-
bre las funciones potencicles y sv determinacidn. Tratumiento culn-
tico. Reglas de seleccidn. Lo cnormenicidad, los sobretonos y los
bandas de combinacidn. Lo resonancic de Fermi.

6.~ Teorfa de grupes y vibrociones moleculcres: La representccidn vibra
cional y lc simetrlc de los modos normales. Simetrfc de laos funcio=-
nes de onda. Reglas de seleccidn por la simetrfa. Sobretonos y bon=-
dos de combinacidn. Los coordenadas de simetrfa y el factoreo de la
ecvacién seculoar,

7= Essectroa de_vibracién rotacidn: Moléculas lineales. Reglas de selec
cidn. Baondas poarclelas y perpendiculares. Determinacidn de momentos
de inercia y distancias interatdmicas. Rotores simétricos, tipos de
bandas. La interaccidn vibracién rotacidén.
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8.,= Lo determinacidn de lo simetrfo de las bandas_de vibrocién: Los
contornos de las bandas en fase goseosc. Comporacidn de 1os espec—
tros IR y Raman. La depolarizacign de las bondas del espectro Ra-
man. El dicroismo de los espectros del sdlido.

9.- Andlisis de los espectros IR: Las vibraciones caracterfsticas, ori
gen. Zonos del espectro IK. La influencic de las interccciones in=-
termoleculares y los espectros en fases condensodos. Nociones sobre
los intensidades de bonda y los factores que los influencion. Ejem
plos de aplicacidn de los conceptos vistos anteriormente al anfli-

sis de los espectros IR de vibracién.

10.= Espectros electr8nicos: Clasifiacién de los estados electr8nicos.
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Reglas de seleccidn. Principio de Fraonck-Condon. Formas de versos:
predisociacidn, etc. Sistemcs crométicos. Complejes.

1.- Instrumental de espectroscopfc molecular: Componentes de un espec-
trdgrafo. Fuentes. Llementos dispersores. Prismas y redes: vento-
jas y desventajus. Colimadores. Lentes y espejos. Ampliccidn y re=-
gistro. Ruido. Espectrégrafos de absorcidn de simple y doble haz.
Par&metros ffsicos que influyen en su funcionamiento. Esquemas.

2.= Espectroscopfa de resonancic magnética: Fundomentos. Poblaciones.

e spIn. Niveles de energla. Lspectros del §tomo de hidr8geno y del
helio. Resonancia nuclear en sélidos. Espectros de bando cncha. A=
coplomiento dipolor. Estudio estructurcl por el método de los momen
tos. Resonancic nucleor en lfquidos. Andlisis de los espectros.Corri
miento qufmico.

3.- Espectros de resonancic del spfn electrdnico en solucidn: Radicoles
IiEres. Separaciones haperfinas. Densidc” de spin no apareado. Radi
cales orgénicos atrupados en sélidos. Efectos de segundo orden en
el espectro. Fundamentos de la instrumentacidn para resonancic mag-
n€ticu. Determinccidn de sensibilidad del espectrdmetro. Determina-
cidn del factor espectroscédpico g. Determinccidn de spines no cpare
Qdos .

14.- Diéfrocci8n de rayos X: Red.cristalina, planos, fndices. Red recfpro
ca. Diagrama de pelvo. Determinacidn de estructuros. Forograf fas de

rotacidn, oscilcocidn de Weissemberg. Determinccién de grupo espacial,
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