Introduccién alos principios de espectroscopia

Requisitos de la materia: Fisica moderna, Mecénica cuantica |.

Descripcion de la asignatura: Este curso abordar principios fundamentales de las
diferentes técnicas espectroscépicas que se conocen actualmente y las utiliza para
aplicarlas al analisis estructural de sustancias desconocidas provenientes de diversas
fuentes. Se abordan problemas de analisis estructural empleando toda la informacion
espectroscOpica con que se cuente y el andlisis de las diversas técnicas
espectroscopicas.

indice Temético:

1.

Fundamentos de espectroscopia: Introduccién, Radiacion electromagnética y
materia, Procesos resonantes y no resonantes (Dispersién), Tratamiento clasico
de la interaccion radiacion-materia, Tratamientos semiclasico (Coeficientes de
Einstein y momento de transicion), Emisién espontanea, Reglas de seleccion.

Transiciones espectroscépicas: Regiones del Espectro Electromagnético, Tipos
de espectros, Poblacién de los niveles de energia, Laseres, Ley de Bouger-
Lambert-Beer, Técnicas experimentales, Formay anchura de linea.

Espectros de rotacidén: Mecanica clasica de la rotacion molecular, Clasificacion
de las moléculas, Espectros de moléculas diatdbmicas y lineales, Poblacion de
niveles e intensidad de las transiciones, Distorsiébn Centrifuga, Espectros de
trompos simétricos, Espectros de trompos asimétricos, Determinacion de la
estructura molecular, Aspectos experimentales de la Espectroscopia de
microondas (Efecto Stark y momento dipolar).

Espectros de vibracion de moléculas diatdbmicas: Oscilador armonico,
Anarmoénicidad, Potenciales empiricos, Reglas de seleccion (Espectros), Energias
de disociacién, Espectros de rotacion y vibracion.

Espectros de vibracion de moléculas poliatdmicas: Tratamiento clasico (Modos
y coordenadas normales), Tratamiento cuantico, Consideraciones de simetria,
Reglas de seleccion (Espectros de vibracidén), Frecuencias de grupo, Técnhicas
experimentales.

Espectros Raman: Polarizabilidad molecular (Tensor de polarizabilidad), Teoria
clasica de la dispersion Rayleigh y Raman, Representacion cuantica, Espectros de
rotacion pura, Espectros de vibracion, Técnicas experimentales.

Espectros electronicos de moléculas diatémicas: Estados electrénicos, Reglas
de Seleccion, Intensidad de las componentes de vibracion (Principio de Frank-
Condon), Estructura de vibracion, Energias de disociacion.

Espectros electronicos de moléculas poliatdbmicas: Estructura y estados
electronicos, Espectros del agua, formaldehido, butadieno y benceno, Cromaforos,
Fluorescencia y fosforescencia (Diagrama de Jablonsk), Espectroscopia de UV-
VIS (Técnicas experimentales y aplicaciones analiticas).
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9. Espectros fotoelectronicos: Procesos de lonizacién, Técnicas experimentales,
Espectroscopia fotoelectronica de ultravioleta (UPS), Interpretacion de los
espectros, Interpretacion de los espectros fotoelectronicos de rayos X (XPS o
ESCA), Desplazamiento quimico.

10. Espectros de resonancia magnética: Estados de spin nuclear y electrénico,
Espectroscopia de resonancia magnética nuclear 1H-NMR, El desplazamiento
quimico (Contribuciones al factor de apantallamiento), Estructura fina y
acoplamientos, Aspectos experimentales y espectroscopia con transformadas de
Fourier, Procesos de relajacion, Espectroscopia de resonancia de spin electrénico
(ESR), estructura fina e hiperfina, Técnicas experimentales y aplicaciones.
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Planeacién Educacional

Competencias a desarrollar:

Generales:
1. Capacidad para identificar, plantear y resolver problemas.
2. Capacidad de aplicar los conocimientos en la préactica.
3. Conocimientos sobre el area de estudio y la profesion.
4. Habilidad para trabajar en forma auténoma.
5. Capacidad de investigacion.
Especificas:
1. Adquirir el conocimiento de los fundamentos basicos de espectroscopia que le

permitan proponer técnicas espectroscépicas concretas para la caracterizacion de
materiales.

Ser capaz de documentarse, seleccionar y plantear cuestiones e hipétesis en el
marco de las técnicas espectroscépicas desarrolladas en el curso.

Interpretar correctamente espectros de las diferentes técnicas desarrolladas en el
curso.

Adquirir las destrezas para el manejo basico de las técnicas espectroscopicas del
curso.

Exponer y comunicar de manera clara y concisa los resultados de los trabajos
préacticos realizados en el curso.
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Resultados del Actividades educacionales TETEH Evaluacion

aprendizaje

Fundamentos de Teoricas, Practicas (3T+3P= 6 hrs.) 6 Examen

espectroscopia Autoestudio 4 escrito

Transiciones Tedricas, Practicas (6T+3P= 9 hrs.) 9 Examen

espectroscopicas Autoestudio 4 escrito

Espectros de rotacion | Teoricas, Practicas (6T+4P= 10 hrs.) 10 Examen oral
Autoestudio 5

Espectros de vibracion | Tedricas, Practicas (7T+3P= 10 hrs.) 10 Examen

de moléculas Autoestudio 4 escrito

diatbmicas

Espectros de vibracion | Teoricas, Practicas (7T+3P= 10 hrs.) 10 Examen oral

de moléculas Autoestudio 5

poliatdbmicas

Espectros Raman Teodricas, Practicas (7T+3P= 10 hrs.) 10 Examen oral
Autoestudio 4

Espectros electronicos | Tedricas, Practicas (7T+3P= 10 hrs.) 10 Examen oral

de moléculas Autoestudio 4

diatbmicas

Espectros electronicos | Tedricas, Practicas (7T+3P= 10 hrs.) 10 Examen oral

de moléculas Autoestudio 5

poliatdbmicas

Espectros Tedricas, Practicas (7T+3P= 10 hrs.) 10 Examen oral

fotoelectronicos Autoestudio 5

Espectros de Tedricas, Practicas (7T+3P= 10 hrs.) 10 Examen oral

resonancia magnética | Autoestudio 5

Total de horas de trabajo del estudiante: (64+31) horas presenciales + (45) horas de

autoestudio= 140 hrs.
NUmero de créditos: 8

238




