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QUIMICA FISICA IV
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Prof. Dra. O.Brieux de ¥Mandirela

Perturbacién independiente del tiempo en ler y 2do ordem, Efecte Stark. Mdtodo

variacional. Aplicaciones, létodo de Hariree ¥y Hartree-Fock. létedo LCAO, 1iéto-
do variacional g de perturbacidn.

Atomos: Dstados atomicos. Atomo de hidrogeno. Atomos de varios electrones. Re-

glas de Hund., Interacoién magnética de dtomos. Acoplamiento spin-érbita. Efec-
to Zeoman,

lioléculas, Orbitales molsculares. Ién Hidrégeno. lioléocula de Hidrégemo. Uniém
de valencia. Sistemitica de la Mecdnica Cudntica liolecular para moléculas dia-
témicas. Ejemplos. Moldculas poliatémicas.

Iratamiento erbital para moléculas poliatémicas pPequefias. Uétodo de Hickel,

Teoria de las perturbaciones dependientes del tiempo. Repaso de electricidad ¥y
magnetismo. Ecuacionds de Marxwell. Radiacidm electromagnética, Emisidn y absor-
ciém inducida, Probabilidad de transicidn. Reglas de seleccion para el momento
angular., Reglas de seleccidn para el problema de las fuerzas centrales. Reglas
de seleccion para el oscilador arménico. Reglas de seleceidn para moléculas.
Principio de Franck-Condon., Reglas de selecoidn basadas en la simetria. Reglas
de seleccidn para spin. Otros fenémenos épticossefecto Raman.

Dispersiom. Introduccidn, Dispersién de particulas en tres direcciones.Comporta-

miento asintético. Dispersidn de una esfera rigida. Dispersiln Raman, Dispersion
Ha_yleigh.

Lspectros electrénicos moleculares. Transiciones elecironicas. Ejemplos. llodelo
molecular. Vibraciones moleculares. le-dnica cldsica de las pequefias vibracio-
nes., Lcuaciones de Newton. Coordenadas. Modos mormales de vibracion. Degencra-
cion, Coordenadas normales., Ecuacién de Schroedinger.,

Principales componentes de um espectrografo. Fuentes, prismas, redes, detecto-
res., Colay. Aparatos a simple ¥y doble haz, Poder luminose de un espectrografo,

Zjemplo de un espectrégrafe a simple y a doble haz. Circuite pptico y elecird-
nico,

Teoria de grupos. Crupo abeliano. Tabla de multiplicacidn. Crupe c{clieo, sub~
grupos, Coconjunto. Clase. Grupo factor. Representaciédn,




100"

1i.~

™ it e

Simetria de las vibraciounes normales y reglas de seleccién. lodoas normales.
Reprosentaciores irreducibles. Caracter. Nimeros de vibraciones normales de
cada sspecie. Representaciim en base de coordenadas cartesianas, coordensdas
internag y coordenadas mormales. Reglas de seleceidm temicndo en cuentas la
simetria para tramsiciones em espectros de absorsidm em IR ¥y Raman.

Coordenss internas. Coordenadms de simetrfa. Redundancia. Vibraciones anhare
monicas. Resonancia de Fermi. Vibracidn-rotacién, forms de las bandas. Andli~
sis de vibraciones mormales (retacién matricial). Expresién matemitica de las
coordenadas internas. liatris C. Utilizacién de las propiedades de simetria.
Campo potemeial y constantes de fuersa. Funcién del campo de valemcia. Cencra~

lizada, funcién de Urey-Bradley. Sclucidm de la ecuacién secular. Regla del
rroducto. Corrimiento isotdpico.
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