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Simetria i grups puntuals de simetria 
- Elements i operacions de simetria. 
- Grups puntuals de simetria. La seva classificació. 
- Determinació sistemàtica del grup puntual de simetria d'una molècula. 
- Algunes aplicacions de la simetria: Isomeria òptica. Moment dipolar. 
 
Teoria de grups i taules de caràcters 
- Propietats dels grups. Classes d'elements de simetria. 
- Relació entre propietats moleculars i operacions de simetria. La seva representació. 
- Representacions reductibles i irreductibles. Espècies de simetria. 
- Taules de caràcters. Les seves característiques. 
- Descomposició de representacions reductibles en les seves components irreductibles. 
 
Introducció general a l'espectroscòpia 
- Naturalesa de la radiació electromagnètica. Energia i tipus de radiació. 
- Espectre electromagnètic i tècniques espectroscòpiques. 
- Intensitat  de les línies espectrals. Moment dipolar de la transició. Regles de selecció. 
- Principi d'incertesa. Amplada de ratlla espectral. Escales de temps. 
- Làsers i tipus de làsers 
 
Espectroscòpia rotovibracional (microones, IR, Raman) 
- Rotació de molècules diatòmiques. Model del rotor rígid. Model del rotor no rígid. 
- Vibració de molècules diatòmiques. Model oscil·lador harmònic. Anharmonicitat. Energia de dissociació. 
- Interacció vibració-rotació. Espectres de vibració-rotació. 
- Vibració de molècules poliatòmiques. Modes normals de vibració. Tipus de vibracions: tensió i deformació. 
   Simetria dels modes normals de vibració. Regles de selecció. 
- Efecte Raman. Regles de selecció Raman. Regla de mútua exclusió. 
- Aplicació de la teoria de grups a l'anàlisi vibracional. 
 
Espectroscòpia electrònica (UV-VIS) 
- Transicions electròniques en molècules diatòmiques. 
- Estructura vibracional de les bandes electròniques. Principi de Franck-Condon 
- Transicions electròniques en molècules poliatòmiques. Regles de selecció. Consideracions de simetria. 
- Aproximació general a l’espectre electrònic d’una molècula orgànica. Tipus de transicions i zona espectral 
   corresponent. Aplicació a l’anàlisi de l’espectre electrònic de la  molècula de formaldehid. 
- Fotoionització. Introducció a l’espectroscòpia fotoelectrònica [UV- PES, XPS (ESCA)]. 
 
Espectroscòpia de Ressonància Magnètica Nuclear (RMN) 
- Propietats del nucli en relació a la seva interacció amb un camp magnètic. Ressonància Magnètica Nuclear  
  (RMN). Ressonància d’Spin Electrònic (RSE-RPE). 
- Nivells energètics nuclears. Regles de selecció. 
- Magnetització. Relaxament. 
- Apantallament nuclear. El desplaçament químic. 
- Acoblaments spin-spin. Nuclis equivalents. Sistemes de primer ordre. 
- Alguns factors que afecten la forma de l’espectre: reaccions d’intercanvi. 
- Equivalències química i magnètica. Espectres de segon ordre. Efecte dels valors relatius de J i ∆ν. 
- RMN per transformació de Fourier: Pols de radiofreqüència. Tractament matemàtic del senyal de resposta. 
- Experiments de doble ressonància. Desacoblament d’spins. El cas  13C - H 
 
Espectrometria de masses (EM) 
- El fenomen físic. Components de l’espectròmetre. 
- Generació d’ions: Impacte electrònic, ionització química, mètodes FAB, SIMS i ESI. 
- Mètodes d’anàlisi dels ions: quadrupolars, magnètics, de temps de vol (TOF). 
- Anàlisi general de l’espectre: Pic base, pic molecular, pics isotòpics. 
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