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e Introduccio general a l'espectroscopia.
Naturalesa de la radiacio electromagnética. Energia i tipus de radiacio.
Espectre electromagnétic i técniques espectroscopiques.
Aproximaci6é de Born-Oppenheimer. Transicions atomiques i moleculars. Moment dipolar de la
transicio i regles de seleccid.
Principi d'incertesa. Amplada de ratlla espectral. Escales de temps.
¢ Simetria i grups puntuals de simetria.
Elements de simetria.
Grups puntuals de simetria. La seva classificacio.’
Determinaci6 sistematica del grup puntual de simetria d'una molécula.
Algunes aplicacions de la simetria: isomeria dptica. Moment dipolar.
» Teoria de grups i taules de caracters.
Propietats dels grups.
Classes d'elements de simetria.
Comportament simetric o antisimétric d'una propietat molecular en relaci6 a una operacié6 de
simetria. Comportament en relacio a la simetria total de la mol¢cula. Representacions
irreductibles o espeécies de simetria.
Taules de caracters. Les seves caracteristiques.
Representacions reductibles i descomposicié en els components irreductibles.
e Espectroscopia rotovibracional (IR, Raman).
Model del rotor rigid-oscil-lador harmonic. Nivells energétics rotacional i vibracionals. Termes de
correccid de l'energia. Anharmonia.
Aplicacié a molécules diatomiques. Regles de seleccid. Energia de dissociacio.
Vibraci6 de moléecules poliatdomiques. Modes normals de vibracié. Tipus de vibracions: tensi6 i
deformacio. Regles de deformacié rotovibracional.
Efecte Raman. Regles de seleccié Raman. Regla de mutua exclusio.
Espectroscopies d'absorcio IR i de dispersio Raman. Zona espectral rotovibracional.
Aplicacio de la teoria de grups a l'analisi vibracional.
¢ Esgpectroscopia electronica (UV-VIS).
Transicions electroniques en molécules diatdomiques. Estructura vibracional i rotacional de les
bandes electroniques. Principi de Franck-Condom. Molécules poliatdomiques.
Regles de seleccio: orbital i1 d'spin. Consideracions de simetria.
Intensitat de les bandes d'absorcio en solucid. Llei de Beer-Lambert.
Aproximaci6 general a l'espectre electronic d'una molécula poliatomica organica. Tipus de
transicions 1 zona espectral corresponent. Aplicacio a l'analisi de I'espectre electronic d'una
molécula de formaldehid.
Fotoionitzacid: introduccio a 'espectroscopia fotoelectronica [UV-PES, XPS, (ESCA)].
» Espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN-NMR).
Propietats del nucli en relaci6 a la seva interaccié amb un camp magneétic. Ressonancia Magnética
Nuclear (RMN). Esment de 1a ressonancia d'Spin Electronic (RSE-RPE).
Aproximacié quantica a I'experiment de RMN. Regles de seleccid. La seva aproximacio classica.
Magnetitzacio. Relaxament. Esment dels sistemes d'eixos rotatoris de referéncia i de les equacions
de Bloch.
Apantallament nuclear. El desplagament quimic. La manera de mesurar-lo.
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Acoblaments spin-spin. Forma de I'espectre: nuclis equivalents. Espectres corresponents a
diferents sistemes de primer ordre.

Intensitat dels senyals dRMN. Acumulacions multiples: saturacio.

Altres factors que afecten la forma de l'espectre: preséncia de nuclis isotopics actius (I diferent de
0) d'abundancia inferior al 100% (pics satél-lit). Preséncia de nuclis amb moment quadrupolar.
Reaccions d'intercanvi.

Equivaléncies quimica i magnética. Espectres de segon ordre. Efecte de la magnitud relativa de J 1
altres a l'espectre d'un sistema AB. Sistemes d'spin ABX.

RMN per transformacié de Fourier: pols de radiofreqiiéncia. Senyal de resposta (FID) i el seu
tractament matematic (transformacio de Fourier).

Experiments de doble ressonancia. Desacoblament d'spin. Esment de l'efecte nuclear Overhauser
(NOE) heteronuclear. Relaxament del C-13. Mesures quantitatives del C-13.

Espectrometria de masses (EM-ME).

El fenomen fisic. Components de l'espectrometre. Generacié d'ions: impacte electronic, ionitzacié
quimica, métodes FAB i1 Sims. M¢todes d'analisi dels ions: quadrupolars, magnétics, de temps de
vol (TOF). Deteccié d'ions.

Analisi general de l'espectre: pic base, pic molecular, pics isotopics.

Introducci6 a algunes tecniques de Raigs X.

Espectroscopia d'absorcié de raigs X: EXAAFS, SEFAFS. -
Difracci6 de Raigs X. Matéria cristal-lina i simetria. La cel-la unitat. Sistemes cristal-lografics.
Elements de simetria espacials. Grups espacials de simetria.

Difraccié en monocristall. Direccié 1 intensitat de les reflexions. Equacié de Bragg. Factors
d'estructura. Mesura de les reflexions. El difractometre automatic.

Difracci6 de mostres policristal-lines en pols.
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