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+ PROGRANA DE FISICO QUINICA IV-ESPECTROSCOPTA MOILECUTA

LA R
) T Dto. de Fisico Quimica
Curso 1970

AR ‘ _ ' Prof:0.B. de Mandirila
Caditulc 1-Introduccién. Historia. Métodos fisicoguImicos para determi-

nar estructuras moleculares. Niveles de energlfa de 4tomos y moléculas
(Aspecto cudntico) . Curvas de energia potencial de una molécula diaté-

mica.Espectroscopfa de absorcidn. Espectroscopfa Raman. Reglas de seleas

cidn. Zonas del espectro(unidades y nomenclatura)leyes de absorcidn. Es

- pectrégrafos. Ancho de banda, ancho de ranura, resclucién. Aplicaciones

Capftulo ll-Algebra matricial. Tipos de matriceg,propiedades. Transfor—
“awiones lineales ¥y de similaridad. Operaciones elementales de matrices
ogonalidad. Esp3010 ctclidiano y espacio hermitianc. Norma.

Capftulo I11-Principia de Born — Oppenheimer. Rotor. Moldeula diatdmica

Tipos de rotores. Niveles de energfa del rotor. Series especirales3Reglas

de seleeccién. Inten51dud de Iineas. Moléculas lineales poliatdémicase. Vi-

bracién molecular. Armonicidad s anarmonicicad. Moléculas poliatdémicas.

Condiciones de Eckart. Ecuaciones de Newton .Ecuacidn secular. Autoval

res ,cutovectores. Normalizacidn. Medos normales de vibracidne Coorden}

das normales. Otras coordenadas: cartesinas sponderadas, internas,genem

lizadas.

Capftulo 1V-Coordenadas internas en términcs de vectores unitarios. Tra-

tamiento matemdtico de Wilson, Matriz Ge. Principia del ai’flisis de las

coordznadas normales. ;
~—"tulo V-Funciones potenciales . Aproximacién cuadrdticae. Campo de fuer-
zas centrales . Aproximacién de campc de fuerzas de valencia.Campo defl uer

zas generalizado. Efectos de resonancia . Rescnancis ge Fermi. Efctos @& el
seguimientode los orbitales durante las vibr aciones. Cambios de hibridi-

zacidén. Repulsidn entre los 4tomes no ligsdos. Campo de Urey Bradley.

Corrimiento isotdpico. Regls del.producto. Otras relaciones de las fre-
cuencias en funcidn ¢. tantes fisicas. Fuerza de Corioliis, Méb-
do de ajuste del e¢Z2ce . annriondeidad de Vo Reglas de Denninson
Constantes de fuerz wiuelidn de pardmetros ffsicos. Trataniento matd —

cial de la ecuacidn ¢ § 174

Cepiftulo V1 Vibpracica~ oot ; separacidn de la: ‘rminocs ca ene:

Tipos de rotores . Contornc: dc bandas. Tensores. Tr-nsformocidn de los
tensores. Tipos devtensores. Invarianc « Momento de inercia . Momento

- vy ol
LU0, SEENITICAA0 I 181~

.L
angular. Tensor de inercia(componetes )Diagonaliza
co. Ejes principales de inercia. Reglas
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Iineal. Bandas //s y 1 Estruturas de bandas.

Capftulo V1i1-Teoria de grupos. Smeirias de las moléculas. . Grupas puntuales
Subgrupas. Grupo factor . coconjunto. Representaciones . Clase. Sime~

tria de coordenadas normales .Tabla de caracteres. Determinacidn de las
‘especies devsimetria « Caracters de las rotaciocnes propias e impropias

Degeneracién. |

Capftulo V111-Efecto Raman.Historia +Difusidn Rayleigh y Difusidén Raman

Interpretacién clfsica .Tensor de polarisabilidad. Caracter del tensar

de polarisabilidadReglas de seleccidn Factor de depolarizacidén .Intensidad

de la Iuz difundida

Capftulo IX- Coordenadas de simetrla internas Caso degenerado. Teoremad e
~correlacién. Tablas de correlacidn .Utilizacidn de las propiedades de 4 -
tria. Factoreo de 1la ecuacidn secular. Redundancia. Reglas de seleccpn

por simetria Cagacteresgg(yfip‘para rotacicnes propias e impropiase. Rega

de la mutua exclusidn. Simetrfa de bandas de combinacidn

Capftul oX- Espeétroscopia electrdnica: informacidn que se obtiene medidhte

1a misma.Niveles electrdnicos .Estados electrdénicos fundomentoles y exc-

tados Tipos de transiciones y contornos de bandas . Principio de Franck-

Condon. Espectros eIegtrdnicos -Estados eletrdnicos atdmicos. Momento

angular orbital. Spin.Nimeros cudnticas .Términos de energfa. Simbolozfa
Acoplamieniqs IS y ji~ . Esquemas de niveles de energia para un elecirdn
de valencia. Caso de varias electrones . Principio de exflusidn de Paul

Configuraciones electrdnicas Pegla de Hund. Poridad. Orbitales malecu-

T es. lultiplicidad Reglas de seléccidn para moléculas .

Capftulo X3-Instrumental de Espectroscopia moleculsr. Comporentes de un

espectrdgrafo. Fuentes. Elementos dispersores. Prismas y redes : ventads

-

¥ desventajas. Colimadores. Lentes Y espejos Amplifi¢écidn.y registro.

Ruido Espectrografos de absocidn: simife y doble haz. Pardmetros fisica
que influyen en su funciomamiento. Esquenmas.
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