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CAPITULO l: Introducción historica. Metodos fisicoquímicos pura determinar estructuras se 

moleculares. Niveles de energía de £tomos y molecul:s (aspecto cuántico), curvas de 

energío potencial. Interacción materie=radisción. lletodos espectroscópicos: espectroscopía 
de rotación pura y de vibración, absorción en el infrarrojo y difusión Raman. Vibr:ción = 

rotación.- ispectroscofía electrónica. Hetodos de difracción: lifracción de rayos X y de A 

neutrones. Metodos magnéticos: Ispectroscopía de resonancia magnetica nuclear y de resonar 

cia paramagnética electrónica. Otros métodos: Momento dipoler. Iifecto Wssbauer. e 

cia y fosforecencia. Metodos teóricos, c£élculos cuénticos. 

CAEITULO II: _igebra matriciol. “ipos de motrices, propiedades. Transformaciones lineales 

— y de similaridad. Operaciones elementales de matrices. Ortogonalided. ispacio euclidiano 

y espacio hermitiano. Norma. 

CAPITULO IJIs Leoría de ¿pupos» Simetría de las moléculas. Grupos puntuales. Subgrupos» 

Grupo fector. Coconjunto. Representaciones. Clases. cimetría de coordenadas normales, Tam > 

bla de caracteres. leterminación de les especies de simetría. Caracter.s de las rotaciones 

propias e impropias. ¡egeneración, 

CAPITU : ¿bsorción y emisión de radivción. epaso de electricidad y magnetismo. 1leo= 

tromugnetismo. 'cuaciones de Maxwell. ¿cuaciones de onda para un sistema de particulas 

cargadas bajo la influencia de un campo electromugnégtico externo. Pexturbación en el 

tiempo. imisión espontanea emisión inducida y absorción de la radisción. Probobilid.des 

de tronssición de instein. 

CG HITULO Vi Principio de Borrm-Oppenheimer. _otor. Tipos de rotores. Niveles de energía 

del rotor. Series espectrales. Reglas de selección. Intensidad de líneas. Molécula dia , 

tómica. Voléculos linesles poliatómicas. Vibración moleculor. irmonicidad. ¿narmonicidad. 
" Reglas de seleceión. Moléculas poliatémicos. Condiciones de ¿ckart. ioueción de Newton. 

¡cusción secular. Autovalores, outovectores. Normalización. Modos normales de vibración. - 

Coorden:dus normales. Otras coorden:idasi cartesionsas, ponderadas, ánternss, generalizadas. 

SAPITULO VIs Coerdenadas internas en términos de vectores unitarios. vatamiento 

fico de ilson. Matriz GO. Principio del anélisás de los coordensdas normales. 

: iones isles. ¿proxim=ción cuadrítica. Campo de fuerzas centrales, 

“proximeción de campo de fuerzas de valencia. Campo de fuerzas generalizado. ifectos de 
resonancia. Resonancia de Fermi. .fectos del seguimiento de los orbitales durante las 
vibraciones. Cambios de hibridización. Repulsión entre £tomos no ligados. Campo de Urey E 
Bradley. Corrimiento isotópico. Hegla del producto. Otras relaciones de las nee 
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en función de las constantes físicas. Fuerza de Coriolis. Método de ajuste del cálculo de 

F. inarmonicidad de V. Reglus de lenninson. Constantes de fuerza en función de purémetros 

físicos. Tratamiento matricial de la ecuación secul:r. ZA 

CAPITULO VIII: Vibración=rotación: separación de los términos de energía. Tipos de ro= 

tores. Contornos de bands. Tensores. Transformación de los tensores. Tipos de tensores 

Invariancias. Momento de inercia. Momento «¡ngular. ensor de inercia (componentes). Lia 

gonalización, significado físico. jes principales de inercia. Neglas de selección, cri” 

terios. fotor lineal. Bandas poralelas y perpendiculares. structuras de bandos. 

CAPITULO IX: Coordenvdus de simetría internos: Caso degenerado. Teorema de correlación. 

Tablas de correlación. Utilización de los propiedades de simetría. Factores de la ecua= 

ción secular. Redundencia. Reglas de selección por simetría + Curacteros para rota= 

ciones propias e impropias. Regla de la mutua exclusión. Simetría de bandas de combina” 

ción. 

CAPITULO Xs ¿fecto tamans llistoria. Lifusión koyleigh y Hanon. interpretación cl£sicas- 

Tensor de polarisabilidad. Carácter del tensor de polarisabilidad. Reglas de selección. 

Factor de depolarización. Intensidud de la luz difundida. 

CAP z Espectroscopf= electrónicas infórmación que se obtiene mediante la misma. 

Niveles electrónicos. 1stados electrónicos, fundamentales y excitados. Tipos de transi- 

ciones y contornos de bandas. Práncipio de Franck-Condon, 'spectros electrónicos. sta» 

dos electrónicos atómicos. Momento angular orbital. Spin. Némeros cuánticos. “érminos 

de energía. cimbologfa. ¿coplamientos LS y JJ. squemos de niveles de energía para un 

electrón de valencia. Caso de varios electrones. Principio de exclusión de Pauli. Con 

figuraciones electrónicas. ¡:egla de Hund. Paridad. Crbitales moleculares. Fultiplicidad 

Reglos de selección para molécul:s. 

CAPITULO XII: Instrumental de ispectroscopía molecular: components de un espectrógrafo 

de «bsorción en el infrar:ojo, visible y ultravioleta. Fuentes. llementos dispersores. 

Prismas y redes ventajas y desventajas. Colimadores. Lentes y espejos. implificación 

y registro. Ruido. ispectrógrufos de «absorción: simple y doble haz. Parfmetros físicos 

que influyen en su funcionamiento. ¿squem:s. spectrografos de Difusión Ramany clasicos 

y de laser. 

CAPITULO XIII: ispectroscopía de Resonuncia Mognética Nucleor: Corrimiento químico. es 

doblam:ento Spin=Spin. ispectroscopia de Resonancia Magnética electrónica: Constantes 

de acoplamiento y estructura electrónica molecular. 

3 Otros metodos: Momentos dipol.rcs: Momentos dipolares y simetría. Polari> 

zación. Determineción de momentos dipoleres por veriación de temperatura, por bi 

vidad. Otras tecnicas. Aplicaciones. 
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E a z led cristalina, Planos índices. Red recíproca, Ley de Bragg en el espacio re Diagramas de polvo. Jetcrminación de estructuras. Fotografías de rotación, es de lleissembreg, Interpretación de los detos de intensidades. Factores de es síntesis de Fourier. ES 
Lo, YI: (A cargo de la Dra. Celia Puglisi de Beungartner). Ls 

* Campo cristalino. Orbitales "4d" en un campo de simetría 
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