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PROF: SORAS Ira, Olge Brieux de Handirela

CAPITULC I3 Intreduccidn historica. Hetodos fisicoquimicos pura determinar estructuras
moleculares., Niveles de energla de &tomos y moleculis (aspecto cufintice), curvas de
energfa potencial. Interaccidén materiaeradiccién. jetodos espectroscépicos: espectroscopia
de rotociln pura y de vibracidng =bsorcidn en el infrarrojo y difusidn Raman, Vibrocifn -
rotacifn, I spectroscoffa elecirdnica. Hetodos de difraccifén: Uifracciln de rayos X y de
neutrones. MHetodos magnéticos: ! spectroscopfz de resonancia magnetica nuclear y de resonar
cia paramagnética electrdnica. Utros métodos: Homento dipelur., Ifecto Masbauer. Fluorecen~
¢ia y fosforecencis. lietodos tebricosy cflculos culnticos,

CLFITULO IXIs _lgebra matricicl. Wipes de motrices, propiedades. Transformaciones lineales
de similaridad. Operaciones elementales de matrices, Urtogonalided. ispecic euclidiane
espacio hermitiano, Horma.

CAPITULO IJI: Jeorfa de grupos. iimetrfa de 1lus moléculus. Grupos puntuales. ‘ubgrupos.

Grupo foctor. Coconjunto. Representacicnes. Clases. simetrfa de coordenadas normales, Tam
bla de caracteres. _eterminacidn de las especies (e simetrfa, Carccter s de las rotacionce
propias e impropias. legeneracién,

“ pa

C.PITULO IV: _bsorcifn y emisifn de radiucibn., lepuso de electricidad y magnetismo. 1leo=
trom:.gnetismo, 'cuiciones de laxwell. cuacicnes de onda para un cistems de particulas
cargedas bajo la influenciz de un campe electromaugnético externo. Feiturbaciln en el
tiempo. 'misibn cspontanea, emisiln inducida y absorciln de la radiscién. I'robsbilid-des

de transsicifn de  instein.

G rITULO V:  Prineipio de BormeOppenleimer. _otor. Tipus de rotores, Hiveles de energia
del rotor. leries cspectrales, Heglus de seleccién., Intensidud de lfneas, Molcula diaw
t6mica, Molécul = linesles poliatémicas. Vibracién moleculire. 'rmonicidad. narmonicidad.
Regl:s de seleceién. lolécul:. poliatdmic:e. Condiciones de ckurt. iouscidn de Newton.
leuscibn secular, Autovaleres, uutovectores. Normalizacifn, Modos normales de vibracidn. -
Coorden:dus normales. Otras coorden:idass cartesionns, ponderadas, interncs, generalizadas.

CiPITULO VIs Coerdenadus internas en t&rminos de vectores unitarios. Trztamiento gat%
tico. de %il&. Matriz G. Principio del anflisgs de lis coorden-das normales,

CLPITULO VII: Funciones potenciales. ‘proximecidn cusdrftica. Campe de fuerzas centrales.
proximucidn de campo de fuerzas de valencia, Campo de fuerzas gemeralizado. Ifectos de
resonancia, lesonancia de Fermi, fectos del seguimiento de los orbitales durante las
vibraciones, Combios de hibridizacifn, Hepulsifn cntre Stomos no ligados. Campo de Urey
Bradley. Corrimiento isotépico. legla del producto. Otras relsciones de los frecucnciis
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en funcidn de l:s constontes ffsicas. Fuerza de Coriolis. Métode de ajuste del cflculo de
F. inermonicidod de V., Reglus de lenninson., Constantes de fuerza en funcidn de parfmetros
ff{eicos. Tratamiento matricial de la ecuacidn secul:T.

CAPITULO VIII: Vibracién—rotacifn: sepuracifn de los t&rminos de encrgfa. Tipos de ro=-
tores. Contornos de band.s, Tensores, Iransformacifn de los tensores. lipcs de tensores
Invariancias, Momento de inmercia. Momento -ngulur. lensor de inercia (camponentes). i o
gonalizacifn, significado ffsico. ! jes principeles de inercia. lieglas de selecciln, cri-
terios. lotor linesl. Bandas paralelas y perpendiculares. ' structuras de bandos,

CAPITULO IX: Coorden.d.s de simetrfa interncs: Caso degenerado. Icorema de correlacifn.
Psblas de correlacién. Utilizacién de lus propiedades de simetrfa. Piclores de la ecua=
cidn secular. ledundencia. Heglus de seleccién por simetrfa ., Coracterce para rotes
ciones prepias e impropias. Regla de la mutua exclugifn, Simetrfs de bandos de combina~
cién,

CALFT ¢ ifecto fiaman: listoria. Tifusién hoyleigh y Hanan. Interpretacidn cléfsica,-
Tensor de polarisabilidad. Carfcter del tensor de polarissbilidad. ieglas de seleccibn.
Factor de depclarizacién. Intensid.d de la luz difundida.

CAPITULO XI: Lspectroscopfs electrénica: informaciln que se obtiene medicnte la miema,
Niveles electrnicos. . ctados electr8nicos, fundemeni:zles y excitados. Tipos de fransi-
ciones y contornos de bandas. Priéncipio de Franck-Condon. ..spectros electrénicos, ' sta=
dos electrénicos atbmicos. Momento :ngular orbitel. Spin, Nfmeros cufnticos. 1érminos
de energfa. ‘imbologfa. icoplamientos LS y JJ. squemcs de niveles de energfs para un
electrén de valencia. Cuso de vorios clectrones. Principioc de exclueién de Pauli. Cone
figuraciones electrnicas. iegla de Hund. Paridud. Crbitoles moleculeores. lultiplicided
Reglcs de selecciln para molécul:is.

CoPITULO XIIs Instrumentzl de _spectroscopia moleculaor: component s de un espectrbésrafo
de cbsorcién en el infrariojo, visible y ultravioleta. Fusmtes, llementos dispersorcs.
Prismos y redes, ventajas y desventajis. Colimadores, Lentes y espejos. /mplificacidn
y registro. Ruido. ! spectrgr:fos de cbsorcifn: simple y doble haz. Parfmetros flisicos
gue influyen en su funcionamiento. Lsguem:s. i.spectrografos de Difusibn Hanan, clasicos
y de laser.

CAPITULO XIII Corrimiento qufmico. _es~

doblami ento SpineSpin., Lspectroscopia de Resonancia Magmética clectrénicats Constantes
de acoplamiento y esructur:z electrdnica molecular.

CAPITULO 3 Otros metodos: Fomenius dipoliores: Momenics dipolares y simetrfa. rolari~
zacifn. leterminzcifn de momentos dipolercs por variacién de temperaturz, por refracti-
vidad., Obras teonicas. iAplicaciones.
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CAP //0 3 (1 cargo de la Ira. Celia Puglisi de Baumgartner) Lifraceidn de rayos X,
iled cristalina, Planos fndices. lled reciproca, Ley de Bragg en el espacio rec{proco.

liagramas de polve. letcrminucidn de estructuras. Fotograffas de rotacién, escilacién
de leissembreg., Interpretacién de los datos de intensidades. Factores de estructura ¥

sfntesis de Fourier.

CAPITULD XVI: (A carge de la Ira. Celia Puglisi de Baumgartncr), Lspectroscopfa
MBgsbaver: Campo cristalino. Orbitales "d" en un compo de simetrfa cfibica, Ifecto
M8ssbauer. Descripecién y técnicas experimentales. Corrimiento isomero y desdoblamiento
cuadrupolar. Istructura hiperfina,
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