(¢

FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
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Departamento de Quimica Inorganica, Analitica y Quimica Fisica

CARRERA: Doctorado en Ciencias Quimicas

CUATRIMESTRE: Primero ANO: 2006
CODIGO DE CARRERA: 51

MATERIA: Teoria de Grupos Aplicada a la Quimica CODIGO: nuevo

PUNTAJE: 3 (tres)

PLAN DE ESTUDIO: --—--
o CARACTER DE LA MATERIA: ——
DURACION: 8 semanas
HORAS DE CLASE SEMANAL:
» Tedricas: 6 hs
e Seminarios: 2 hs
TOTAL: 8 hs.
CARGA HORARIA TOTAL: 64 hs.
ASIGNATURAS CORRELATIVAS: Lic. en Cs. Quimicas, Lic. en Cs. Fisicas
FORMA DE EVALUACION: 1 Parcial Y 1 evaluacion final por exam:an 0 por seminario.
'
T

PROGRAMA ANALITICO:

1. Simetria molecular y teoria de grupos:
Elementos de simetria. Operaciones de simetria. Combinacion de elementos de
simetria. Grupos puntuales de simetria. Clases de simetria. Representaciones
de los grupos. Gran teorema de ortogonalidad. Tablas de caracteres. Reduccién
de representaciones. ‘ ‘

2. Orbitales moleculares: .
Orbitales adaptados ‘de simetria. Simplificacion del determinante secular en base
a argumentos de simetria. Identificacién de integrales no nulas. Compuestos
lineales y ciclicos. Complejos inorganicos.

3. Teoria del campo ligando:
Orbitales atémicos. Desdoblamiento en el campo ligando. Diferentes geometrias.
Construccion de diagramas de energia. .

4. Reacciones quimicas:

e ‘Orbitales de frontera. Simetria de la transformacién. Orbitales de reactivos y de
/6 productos. Conservacion de la simetria y diagramas de correlacion.
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5. Espectroscopia:

Representaciéon de la vibraciones. Representacion de los estados electronicos.
Estados vibrénicos. Simetria de las vibraciones. Espectroscopia IR y Raman.
Reglas de seleccién. Matriz de las constantes de fuerza.

Cristalografia:

Red espacial. Simetria cristalografica. Elementos adicionales de simetria en
cristales. Grupos espaciales. Espectroscopia de rayos X.

Blbliograﬁa:

Cotton. F. A. Chemical applications of Group Theory. Wiley. 1990.

Ferraro, J. R., Ziomek, J. S. Introductory group theory and its applications to molecular structure.
Plenum Press New York, NY:, 1969

Baumann, R. P. Absorption spectroscopy. Wiley New York, 1962
Barrow, G. M. . Introduction to molecular spectroscopy. McGraw-HIl New York, 1962

« Klessinger, M, Michl, J. Excited states and photochemistry of organic molecules. VCH. 1995.
e Michl, J, Thulstrup, E. W.. Spectroscopy with polarized light. VCH. 1995.
e Atkins, P. W.. Quanta: a book of concepts. Oxford: Oxford University Press, 1991
« Hall, Lowell H.. Group theory and symmetry in chemistry. McGraw-Hill, 1969
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