PROGRAMA DE ESTRUCTURA MOLECULAR (i, ., (G373 - (95 Vs

l.- Sistemas sometidos a perturbaciones dependientes del tiempo

Evolucidn con el tiempo del valor medio de un observable. Magnitudes ff-
sicas conservativas. Estados estacionarios. Teorfia de perturbaciones de-
pendientes del tiempo. Aproximacién de ler orden. Probabilidad de tran-

sicidn. Perturbacién sinusoidal. Resonancia. Anchura de la resonancia.

2.- Interaccidn de la materia con la radiacién

Interaccidén de la materia con la radiacién. Cinética de las transiciones.
Absorcidn y emisidn inducidas. Reglas de seleccidn. Regla de Laporte. Emi-
sibén espontdnea. Coeficientes de Einstein. Ley de Beer. Coeficiente de
absorcidén integrado. Espectroscopia.

3.~ Introduccidén a la estructura molecular

Hamiltoniano melecular. Principio adiabdtico°de Ehrenfest. Perturbacidn
no adiab&tica. Aproximacidén de Born-Oppenheimer. Superficies de potencial.
Condiciones de validez.

4.- Rotacidn y vibracidn de moléculas diatébmicas

Ecuacidén de Schrdédinger nuclear. Campo central. Energfa total. Correccidn
mediante la aplicacidn de la teoria de perturbaciones. Anarmonicidad.
Acoplamiento rotacidn-vibracidn. Distorsién centrifuga. Coeficientes de
Dunham. Funciones de Morse y de Varshni. Reglas de seleccidn. Espectrcs

de rotacidn pura. Espectros de rotacidén - vibracidn.

5.- Rotacibén de moléculas poliatdmicas

Ecuacibén de Schrddinger nuclear. Mecanica cldsica del rotor rfgido. Tenso:
de inercia. Momentos de inercia principales. Angulos de Euler. Operador
Hamiltoniano rotacional. Operadores de momento angular. Reglas de conmuta-
cidén. Trompo esférico. Trompo simétrico. Trompo asimétrico. Espectros de

rotacidn pura. Aplicacidén a la determinacidn estructural. Efecto Stark.

6.- Vibracién de moléculas poliatbmicas

Teoria clasica de las vibraciones moleculares. Ecuaciones de Lagrange.
Coordenadas normales. Maclnica cuéntica de la vibracién. Interaccién-rota-

cibn-vibracidén. Reglas de seleccibn. Espectros de rotacién-vibracién.

7.~ Espectroscopfa Raran

Teorfas clisica y cuéntica de la difusién de la luz. Difusién Rayleigh..
Efecto Raman. Polarizabilidad. Reglas de seleccién. Lineas Stokes y Anti-
Stokes. Espectros Raman. Regla de exclusidn mutua.



8.- Espectroscopia electrdnica

Espectros de moléculas diatémicas. Reglas de seleccidn. Principio de
Franck—~Condon. Disociacidn y Predisociacidén. Progresidén. Extrapolacidén de
Birge-Sponer. Tablas de Deslandres. Espectros de moléculas poliatfmicas.

Fluorescencia. Fosforescencia. Espectroscopia electrdnica.

9.- Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear

Momentos magnéticos nucleares. Interaccidén con un campo magnético. Reglas
de seleccidn. Desplazamiento quimico. Constante de apantallamiento. Aco-
plamiento spin-spin. Espectros. Procesos de relajacidén. Ecuaciones de
Bloch.

10.~ Espectroscopia de Resonancia de Spin Electrdbnica

Dipolo magnético del electrdén. Interaccidn con un campo magnético. Reso-
nancia del electrdn libre. Radicales. Interacciones de contacto de Fermi,
Zeeman y dipolo-dipolo. Energia total de las interacciones magnéticas.

Reglas de seleccidn. Tripletes. Aplicaciones.

11.- Espectroscopia MOssbauer

Efecto MOssbauer. Desplazamiento isdmero. Desdoblamientos cuadripolares.

Desplazamiento Zeeman nuclear. Aplicaciones.

12 .~ Difraccifn de rayos X

Cristales y sistemas cristalinos. Indices de Miller. Interferencia. Con-
diciones de difraccidn de Laue y de Bragg. Determinacidn de la estructura
cristalina. Diagramas de Debye-Scherrer. Método del cristal giratorio. Mé&-
todos de oscilacidn y de Weissenberg. Factor de estructura. Sintesis de

Fourier. Aplicaciones.

13.- Difraccidn de electores

Diferencias y analogias con la difraccidén de rayos X. Ecuacidn de Wierl.
Curvas experimental y tedrica de difraccidén. Método de distribucidn ra-
dial. Aplicaciones.

14.- Métodos eléctricos

Fl campo electrostdtico en dieléctricos. Polarizacidén. Desplazamiento
eléctrico. Campo interno de Lorentz. Ecuacidn de Clausius-Messotti. Ecua-
cién de Langevin. Fcuacidn de Debye. Determinacién del momento dipolar

y de la polarizabilidad. Meicdo de Halvorgad-Kumler. Teoria de Onsager.
Aplicaciones de los momentos dipolares.



15.- Métodos magnéticos

Campos magnéticos en los medios materiales. Magnetizacién. Induccién y
susceptibilidad magnéticas. Diamagnetismo. Paramagnetismo. Ferromagne-

tismo. Ley de Curie.
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