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A PROGRAMA 

B.1: Interacción entre la materia y la radiación alectromasmnéticao 
  

Perturbaciones dependientes del tiempos La abscrción de radia= 

ción electromamética. Probabilidades de transición y reglas 

de selección. El efecto Raman: modelo clásico y justificación 
cuéntica. Factores que determinan la forma de los espectros 28 
abaorción y difusión Ramen. 

B.2i ha Inergía de Las moléculas: La aproximación de Born-- Oppenheimer 
“y la separación del movimiento de los electrones y de los núcleos. 
La energía cinética de una molécula aislada. Las condiciones 
de Eckart y la separación de la vibración y de la rotación. For- 

a ma del Hemiltoniano. mergía de una molécula en fase condensa- 
] dás Magnitudes de las energías involucradas y zonas del espec- 

; tros 
B.3: Espectros de roteción puras El rotor rígido. Tipos de rotor. 

El tenser de inercia. Niveles de energía para los distintos 

tipos de rotor. la distorsión centrífuga. Reglas de aglgcción » 
en 1R y Raman. Influencia del svin núclesrs Ejemplos de espec- 
tros sencillos. La deverminación de parámetros moleculares. 

B.4: Teoría de la simetris: La teoría de grupos. ha siunetría de las 
noléculas y los grupos puntuales. Teoría de las representaci o. 
nes, Releción con la mecánica cuántica. Simetría de las funcio» 
nes de onda y regias de selección. Relación de la simetría con 
diversas propiedades moleculares». 

B.53 La vibración de les moléculas: La energía potencici y la aproxi- 
mación ernónica. ratamiento clásico, los modos normales. Uso 

de las coordenadas internas. Elementos del método de Wilson. ES 
E Nociones sobre las funciines potencieles y su determinación. 

El tratenmiento cuántico. Reglas de selección. La enermonicidad: 
gobretonos y bandas de combinación. La resonanciz de Fermi. 

B.6: Teoría de grupos y vibraciones moleculares: La representación 
vibrecional y la simetría de los modos normales. Simetría de 
la función de onda. Reglas de selección por la simotríg. So- 
bretornos y bandas de combinación. Las coordenadas de simetría 

y el fectoreo de la ecuación secular. 
B.]3 Espectros de vibración-rotecións Moléculas lineales. Reglas Ce 

selección. Xendas paraleles y perpendiculares. Determinación 

de momentos de inercia y distancias interatómicas. Rotores sí- 

métricos, tipos de bandas. La interacción vibraciéón=rotación. 

B.83 La determinación de la simetría de las bendes de vibreción: Los 
contornos de bandas en fese geseosa. la comparación de log es- 

pectros IR y Ramen. La depolaerización de les bandas del espec- 

tro Ramen. El dioroismo de los espectros del sólidos 
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B.9: Análisis de los £Spestros IR: Las vibraciones carac crigen. Zonas del espectro IR. La influencia de las intersecio nes intermoleculares y los espectros en fases condensadags. No. ciones sobre las intensidades de bandas y los factores que las influencian.. Ejemplos de aplicación de los conceptos vistos anteriormente el análisis de los espectros 1 de vibracióne Z:l0ibopectros electrónicos: Clasificación de los esiados elos trónic. cum. Reglas de selección. Principio de Frank-Condon. Forma Qe las bandas. Ejemplos sencillos. Koleculas distónicas. Efec= to diversos: bredisociación, eto. e Bel) :Espectrosconía de resonancia magnética: Fundamentos. Poblacio- nes de spin. Niveles de energías Espectros del átomo de hidró geno y del átomo de helio. 
Resonaneia nuclear en sólidos. Espectros de banda ancha. Acto Plamiento dipolar. Estudio estructural por el método de los no mentos. Resonancia nuclear en líquidos. Anélisis de espectros. Corririentos químicos. 

: B.12:3Espectros de Eosonancia del spin electrónico en solución: Radi- cales libres. Separaciones hiperfinag. Densidad de £pin no a- pareado. Radicales orsánicos atrapados en sólidos. ¿fectos de. 2% oráen en el espectro. Fundamentos de la instrumentación De” ra resonantia magnética. Determinación de sensibilidad del es- pectrónetro. Determinación del factor espectroscópico ge Deter minación del número de spínes no apareadog. 
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B.133Difrección de hfayos X: Red cristalina, blanes, indices. Ped row cíproca. Diasgrames de polvo. Determin=ciéón de estructuras. Fotografías de rotación, oscilación de Weissenberg. Detormina» ción del grupo espacial. A OS E > ae 
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