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RESUMEN 

5 a :Pro,pone un . motÍ;;u:fo a{Qehrniéo 
_para fa tf<Mcrfpcion e~ecfro-'cO;PiCR 1'iz 
mok'cuf~ dti:dotnicM 12n farmR compfefn. 

_5a con-slrugc una P~e nd'ecumlñ ./lnrn fkvnr 
a calio . ra co11faliili"dá¡;{ s:la tMfatíQ;j JI• .;j(! 

. eva(uan en forma Ce}'rmfa ro.A a_fén1enf~1 
áa nudriz ;;te rQ/S fermttttU dé tnferncc1on. 
_5, e :Pr(V)enfa . ra a_plíéacton dé <Mftz '1110 -

~fo t:l ra .f'rlmera Aerta r;{q hiifrurcu. 
1 

ABSTR.ACT 

· A qen12raf a/jebraú: dtMcrt_pfion ef. 
'efaclroni~ - rofnfton - vi6rnlton ~pecfrn ~ 
propoA12tÍ frr dialonuc mokcu/e-j. ol_ 
comP.kfe 'Ea~1~ Jor llie un·i"uf afo/11/S 
f.tmtf 1-1 con;')frucfed nnd nrnfrtx ekman& 
ef -tnf,ú·ncfion fern-z,j 12vn&nlePÍ tn c/ó,,,ed 

.fortn. ;Jli e a_p.fllicnfron of . /he -modef fo 
flie _/ÍrAf fi11¡f{rlde ~ertl!A u ;PrtMenlePÍ. 
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l-i--itroducció-rt. 

¿f tcmn mofccufar mm At'mpfé que 
'}{; A mofdcuf• dinfémica <» d _,¡,. 

:M, pucrk comidcrnr.Mz. FÁio no 
jUt~rc decir. Ain C'm6a"ijó; qu11 

,-SU cv,fuáfo pucM ffcvar.~C! a CliOO '7n 
.forma a'i"rccta Ji /)cnciÍfa. fe0 mofiz'cu
Tr:vs r:m general comt~icn cha'z-rcJlfóA 
mu!! co1npfi"ci:tda.-s dó núcÚ!M y cl<zdromu 
que mufua1ncnfc intcraccionnn ~ Jf cu JI¡;¡ 

·- Aofución no M pa'5t'í3fc o5tcncr A{n 
racurrir &J varia5 aproxinu'lcion(Z,1, . ;\_ Ún en ef CC00 nu:1'1 AÍm
pfo corrc-s;:;.onr-li'cmfc. a fas mokéuf;:v., mnfo~·nrca'1 ( H]°) 7 cf pro5& 
ma a r1:0ofvcr . a-1 dé? ire¿ cue?17:_o.-s .11 pot' !ó f anio cH 11r?o41-
.5fo o.Pienar 4U Aofuc1·on en for11u:? ccrrc:rdá 111. 

CTanfo fa 'iutmica cuántica como íá _lz4ica ntokcu.lar 
t:!/Sfcin dOmtnadWi por fa aproximacton ¡;/(;, f>orn-OP.e.,enlía1nu1r 
(BO) 121, JI por fo feudo por <?f concc.?.f'Ío dó Aupei:Jlcio dé 
anerJJzá .J?.'3.fcnciaf déri"vadó cÍa lhfa. · . 

· ):1!_ una moff2cufá {~ vcfóczcfacfc-s dcJ r(M núck'" AOn 

pcquuñtM compara át:M con [a-$ dé r~ ofaclron~. n º.f'qrad'or 
'¡;{q <Zn<?1Jllá cináfica ~ fá.s pri111121·CM pueclá r:mfonc~ Acr frafg 
d'o como una :fJ<2rlurl:iac10Ít • 'Donfro ,.¡¡, ,~fa a_pr:ox1i11ación /)g 

i!'<Uacop/an - re» 11rmfcu p/¡, HPt:?t..-fad efocfrontCQ>j Jj nucfáar~ , J/ 
.por ló tanto (a :f.uc1"ón ¡;{¡, ondá moláculár 'i" lr, R.) puc~ A12r 
~P.xprtMatfa_, como ef pr_oducfo diz tt'za funció~z ·nucféar ,X(Rl ppr. 

· ~ "H1l« Juncton elácfrontca ?i:'e,R ( r>. ·5 e cof1/St dóra c1rlo11c~ ef me 



.. - .. ~ .. 

Z. .... ,;;; 
1 

vimtcnfo. fZ[~ónico pnrn una. co,.ytj¡,urncúin 1111cléar R ffja, JI 
variandO. 1:Nc1za con.Jiquraci"ón --1" oólicncn rtYj e.?ft:u:Ía-í ~ 
cncrfft&:i efecfroÍ1icoA E"CR.> co1no J!!11c1011~ dé Fa-í r/i$fnnct&u 
11tlCWl?r<Z--i •. fu ju1ia11H2;zfe C'!.fn -functon Ee (fl) ra !11.f<.- áefrn(? 
fa At~iftctC! dé C?ncr1t1a pofc11c1nf. 

1-fabitindCMc oEfcnido Ee(R) 1 AC con~r"dára {![ movi
miento p/q rcu núckOA cm tEtclío pof<?ncrnf para cadá <Miado 
t2fécfrón 1·c<J. ,,,/J:!_ Aofución dé {!/jfe ;1;ro!iléma Aij¡uu Atenn'ó qn 
!Jl!ntzraf. !'.IUJI Compfícat:IO, JI _.POr' fé Ía11fo ./.>UC?fó "521' Jlt:?Ct:'
ARf'ÍO t(evar ta ca/;o una nueva a_prox11nac10t1 ~ [fn111nrta dé 
t·otor .-:)'irló ffl , '}Ut! de,,,aco.1:/11 [o-i 9rm::ÍoJ dü HEcrlmÍ rofncro -
12af~ C3J ¡;{;;, IO-i vf/;raclonafe'1 PH. ¡::.{_ acopfam1'21do entre c:Sf~ 
~os tnc>vinu"c>nlo-s A<? "forna 011 cuc-nfa conro una ;t;crlurliacton I.5:J • 

• .LJ:M vcnta1_&u ~ua confkva cr mo ~ la~ ~o/'.c-r:fiá~ 
dé C?11ur21a pofcmciaT · 4on tirn29aóliu . roncapfo..-5 como EarrcraA 
di? rotnc10!1,, útvcrAiÓn , fran~tC:ron{.?;j t?léctróniáu 1f vh~oc1·ac1on 
pua¡;{en A<!t' enfentfi/;fo;J 1 al nwno4 cualifaltva·u1a11re. Ea ap_rox1·-
111aciÓt1 tfé BO frene rarnbú:fn fa alracliva caracflirí4trca t:Ía 
.;Ser Ca11~tÁÍa:nfe COt1 Fa noctOll ¡;{e que Ft"M tnofeéuÍ ~ f1c11en 
CM>frucfurn ~ JI .dé dár una d":fi111Cio"11 o_pt:?rnc1011af pnrn R. { d~ -
fancia de C?r¡urÍtbrio ). a u-10 dé <MÍO aproXtÍJJRCIOn fía ff'!!Jado (?llfOHC~ 
a A<!r l:n_prQJc11111í.bk. yero ~ jtt1in1nc11fe por e/jfe moftvo !JUª 
en occv.,1011e-J 110 Ac :P,rc-:Sta ,,Jt1fÍ"c1c11te afe11c1on a 4111 h:w.1fnc10-
11e-s. J.&. ~ .... Jorfrc11"'d(.11fe c11r.511o:M ']_tlC? co11 eí adve1ui111b11/o di? 
fa <MJl..ecfraJcoprí:., rajer .11 fa;J e.x_perrnu;mfQ'1 ¡:;/"(, di.!17et:.11ón 
M dúa rMoÍueton Ae na11an czncontn:uló error~ t:!jJn2Ct"i:zbÍe-1 
'!n ÍÓ..-5 cáfcufoA PtU>ada~ en o....sla aproxrrnacron. 

rtf!c11fra$ Ac cuan/e con 4u_peifi.ci<M dC enery¡rá pofan
cia[ bii:m a't:?{ú11i:Í~ , con cadá una &le eff~ pnuenfa:ttdó 
mi'núnOJ prC?J'urulO/$ Aepara~-j ck f<M demm, !OA rcr.uerúnia!! 
ten dé fa aproxú111:zc1o'n BO 4cz _,,jah~facen .11 _pop fo lnnlo 
~u aplicactoit ~ acfm1Áibk . _51it . emliargo , '2-1re no 4ii2V!J7f'" ~ 
ef C!MO. ~ fa~. n:ofiku{¡;u 110 nJ¡rift:M tój:J ..Por e_iei71Rfó, t11Í!fl,.U
no ¡;/q r~ t'CffUartmtenf~ ./.1e 4aft1/j:zcen; AC! jJl't.?A<ZnXlln muc'fiO-S 
11ZtntÍ110$ poco pro_funtlóA 1 110 AC':fUiNl"t/O.i áaf fo¡;{(J _, .1f. FtU J?tn_,Pfi:. 
hufcu d'1 vdiracti::i"íz _,.Jon úzln~eca1nanla 111•1:n2t:f~. 'E!- a-!>fa ecuo, 
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cuÍRr Wil. Co~ ':jcm_p{c¡ ~ ~te úlí-imo cMo Ac berre e{ ~turfro 
dii fa d"v,.pc_rA1on mo/Qcufar ·t:Ít? 12kclron~ _ _, en ¡;{cmi:/ú Mía l"énf 
CR afgebrafca _pennde el cc!fcuf~, tÍa Aecc1011M fra11~vcrAnÚ!A 
dá diApcrAion f2n :fa aprox11r1a c1on f2rRonaf C15J. • 

.:Poco ticr!tpo a-c'.Pu~ i:fc que ~te nw'fopfo n(J¡c..Eraico faara 
p{~crrrolládó 'm motécufu rliafomtcaA, iJftZ 'Fua axfenPlidó af ctuo 
dá mofi.{cu[~ pofi"afo'mfrai , ~lpcc(fframen(e a tnoftfc.ufm lrialómj 
cM [161. ]::[_ e,.,fudio di:z tnofecufM poft"alómfr¡:i,j corre-1_ppntk ¡;¡ 

_,,auact'"ona-i comp[c_fai que Aon -mu.JJ PltJzétI<M dé tratar me -
cfi"a11fc fai feé11t"cM CÓ11vc.11ciona{e-;j, mfrmfrWJ que {cz,s mc'foácu 
nlj¡c6rrrico/3 efracc:n un n1m·co rk lrnEc;/o mM Ain1pÍC'. 

J:J:::. modéro dé vrbron&j -fwne, Atn e1n-ziarflo, t:Ío1 
Aari~ fimitacionM .ppr una parle ciJfo /SÓÍÓ d"(!.-jcribtZ !óA 
gnu:Í°" dtz lílierf1:uf ck ;rofacio'n .JI vibración , !ó, IJÜl? P,tf?:rq 
'í:kcü- qua -:SU.f?On<? t"m_pficifanwnfe un tMiadó tZWcfrontco rola[ -
111t2nlt2 ~fme'trrco . .Por oft'a _parle , er modá[o 110 conlt"en'2 
úif'?t-macúin /lDDt't? {~ AtinafrtÍU punfu al~ "; en ef C{YiO p{q 
moWcUtaA i;Ír"afot111Ca1 /$0fO cM :f'.OAififé deAcrÍÍir CMfado~ fk 
vi5rac1011 -1·olac1.ó11 ¿q mofecurM fiC?fero11ucléart:M , )/,'::/ qul? no 
(Z-$ po.1tfik_ infrodr"cit4 cm el modj>Fo fá At1!1"f;1'a_ n1lício111:rf da 
{nÍC?rc;:zrn.610 ,, nuc: Í<?J:.11.'. JE__. moÍccufa-j, .:Pºfr afor:i1ca-s _'1[ pr~bbmn 
C-1 aun 111FM -"1JllltJicalivo~ pu~ '2f 11umero poAtlife da coíffr¡¡urn
ciotuH C/Jpac iaTe.-j dé . ÍoA nt~cféoA au11~e11(n Cf! forma cotMti'ftrn -
Efe, .f'Or fó quC? e-1 ttnprC(jc111dílik dí,,jÍJt1ffUtr!ai dé acuerdo 
a Tws ,,.Ji't11C?trlá.-J dÍÁcrefa,j que pre,-se11ian. fJC? liaclío; e[ 
modulo ~7'"e. vibren~ AÓlC?, _cu Cll.fl.f!Z dlz áMcribt"t: en forma eláyap 
fq_ jj, . /_afrA_facfot'la tnol<2cuf~ ÍtneaftZ:J perfanl?Ctenfe ar ffrJf!JO 
pu1n:-t:0;f .gcov -

_ -_""-:~,- ~~:::_,Tu_ ~fe fr_ab'!J.o AtZ ¡;{C?/.ja;rc:ffa un método j>ara incfu-
11' ÍM ~~raPÍÓA rk fiE<2rfaá ekcirontcQ/j Pknlro rkl marco tk 
íws f12'cnt"c~ afg<2Dfa_Ú:r::M. Bto líac<i P9'5ibÍtz qf C?Af~clt~ !{e 
tzxcifac{on<M efectrontcaA ? :e1·ov12J1tmdó ¡;:i,jt dé utt~ ~(?,,jcrt_pc!on 
comp,fida 11 un!fi):ad"a {?fq ÍtM <MJ>l2clra'1 mofécufare-:s ~ ~rctJícq 
m<2nfe para molécuf ~ vlri:do'n¡fra-J , au_n¡tt-fª _a.1f~ _te'cntcws 
pucukn gan(?ralizarA<Z a molécufCVJ pofinzom1caA finea((Z/j. r 

· f)cmlro vkf -rnodáfo qua,.- 4a prlMen-fa no Ae 111/z-oauce 



·~ 
5 _, .. · 

fa_ ap1·ox1·m~.úfn _ ~ '13orn- Op_p'!~1h~imc>r. ,/;,., kcr[púón t:k fu 
ntv~f~ afóc.frontc~ 1 PÍe vibracton !f ro~n Aa rrava a cabo 
,,jttnqftáti,iu:i;11e11fo, ...1z"n -nece-ifdail ¡;{(? déffnir unn Ar~ct:fi"ct'í! 
VÍC? 'tlm2rj¡_1á~ paf,,ncia[ Jj .?ºr cm dé. im_ co1y-'k!1fo t:k di.Jf:111c1a,.., 
dé a¡u10brro. · · ·.· 

J:L _p1·opc!Aifo dQ ~fq fril5tijo tM tZÍ d'e 1110Atrar que fu 
fi"mtfaciontU &«![ motk!ó ~ viEro11e-s anf<M ff1l?1'1Ctonad~, fp.11:uli111 
zan_jt:u::ÍIM tZf1 af. C&JAO dú ntOkicufaA ¡;;fiafÓmicJ:U af tnfro't:fúct"r 
/ó,-s grcu/oA &k fi"fjarfad efecfrónrcCM , adém¡:¡,, dé linear m:Jfar 
r~ 'íf!Jércmf~ fiízoa-s ¡;/á tf1V'2AÍ1fft:lCtOn ~J..ltl ,M! iléo/'rend<.>n rrer tM7u#ro t:kr ·mo ckío aquz, pre Jcnfado . 

. · ,...k pMar ~ qua MÍC -frab'!fo 110 1·1UueÍvl! e{ proble-
ma ganc;"áldi? Íevi A1ineil'1'ws vfi1crcda/S en mokéuía-s yx>ftaloínl 
Cai , At 1nu1Mfra e[ .Pªfl.';.Í prtZponckranf<Z qul! ÍoA : efeclro-
11~ Juaqa.1'!, en CM-fa pro'bfándi JI un fOAtbk ct:1.mt110 para 
AU Ao/"ucton. 

~ e[ ca¡ítulo z ,.,e prM>cmfa un re!/lum~~t ¡;;{"[ modé
ío dé vibro11~ como qnfaccdé11fe pnrn fa prl!/1enfacrotz d~f modj?
[o qttt:? ¡;{e,,jcrrb<? en forma compfafn f IU p_roplcrfarÍ<M a.-j_pccfrcvJco
pt"cw ¡;{(z rt:M tnofecuras dinloínt"ccvs - fuio -úfti"tno ,~a axpo11e 
czn tzf Cafítulo 3 , mfrmfra~ qu_CJ an ef capítiilo 4 ,.,e prMcntan 
[~ co11cruMOnM .1f ;fX!l'4_.Peci1v.&M. 

-;.._ 

-___ .- ."C' 

. ~ .. 

. ·.:_:~-*-
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Modelo 
de 

Víbrones 

6 

~ ción-rolacton caracferr;$f1ca dá 
~. L'M mofc/cufu diafÓtntcrM eAfá 

lft, R rulruclura <Uf"dra[ de viliru-

v(om1.11áa por q{ caracfer dipe 
lar da c1fa,-s 1 fo 'JUf! Al! deriva. dé 
qua fo.A áfomtU en fa mofo'cu/á <Mfan 

.ticpar.adóA una vfi:,:5fa11c1i::l r. _5011 fr<!/S fa) grrufa-1. dé H5crfop{ 
que caracferizan l?1 fa déJc:rmnciÓn rftpoÍar : f ¡::¡,j con:po11c11fM 
'i:k. r cm coo1·da11ada_<i c,jfí?.rtc!M por '!f cmpf°: { ver ~i_gura 11.1 J, _ a 1:fa1111Ífoniano tnof<?cHfnr co11f1c1U! ~o[o . frM VVfrttl-
5((11 dinátntc~ Ji ~fá caracferi:u:ufo por ef feí-rmno ~ emzrJlÚi 

- pofenciaf, e[ cua{_ ~ una Juncidn dé 1r1. Debidó a AU 4t"n1_f'/l 
ci7.a¡;{, af pofenctaf que .!J.encrnfrncmfe Ae ~a co1no una prime-
ra ___ r:mrOXttnRCtOn C"5 12{ '"tfé un (}.-jCtfa dor armontCO. , a .proce- -
dim1l!nfo U,jU«f _p,ara ofif,mer fa Aofución dé e:stt? yro!5f-ema 
com"1A/1Z '2n f"¡z,jofver fa a.cua~ton de ondá qn ef <M.Jmcré Ji 
coor¡;;zenar/a-j. &,, prudi/Q , ~tn 12mbat;9<!., oblanel' lá Aofucion 
11wdía1~le -un tnc'!od"o a/j¡elirnréo,, ~21:1? 12[. cuaf _ c;,on¿~le "-1"! i!! 
troáuctr friZ'i operador~ lioA01ncoA dú crcacton pi' { a111~u1·
[ac1o'n, p,.) con momento llt1!J1tfár ,/":.,}-JI :?ªr:ri/ad" 1!elfnhva. 
J.h__ form1nM de CMiM o_;Parnñor~ al nam1/io111ano · izcna fa 
forma: .-
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Jri.gúra 11, 1 

e.1ado~ de ftlC/Ilad de 
~uta moleéula dtáloÍ7J_téa 

b .. 
y 

,. cr,e,f> 

·,,:-r -t 3 
·n" :z: c-~PrP.,. +2 , ,. 

con v n fórc'S prop1a-s 

E= 1:p + i ; ~=o, 1, z_, •• • , 

JJ funcion~ propt~ rzu 

lnpLm)=An,1 lp!pTJ!!?-gt. ( .f2.j /o) , 

•. . (fl.1 J 

vfo1z ¡;fe A "r1 ~ Ín co::.-s f nnfe ck 
norfflaÍrz nc1on, .JI JI{,, f {?j Ao11 ,fu 
armo111c~ <MfarrcO/S Aoíri:f~ con 

momento t:UJJ/U.!Rr .P JI pt•oyeccion m. · 
J:C ~ecfro caraétertÁfico 11.f dé un OAciliufor armó

nico fiemz Fa A1.!fUtf?nfe ~frucfura ~quetndfica: 
E 

r 

t7p = 2n + 1 ; 
11 cnfcro. 

fAta C/)frucfurn ~pecfrnf dtft«zrc en forma co;~idér.n¡;fé ~ fu 
. ~pecf~ ax_pe:rimenla~ dé v1bJ'11c1on-rofncú)n. 1:_7 nzfmaro dá 
_ cuanfM ~ vilirnc1on dízfu ~er fintlo { lim!To 67t;_,ocrnaonJ, 
~~.·[a diÁfa11c1a ,<znfrt? nt"vef~ vilirncionab i:IC&> dz4má1u1r confar

.tmz [a ener91a aumenla !/ af.ocri:u:la a cada nrveÍ ptbJ'<nobnuf 

. likliti! linlier un_n banda 1-0/-acfonu/ con t?nar:¡¡ziu ª.?·n?:r1m.1u:/ü
#iqn/1Z _frD~-umu~ P ..PfJ·HJ_ ~ e-1fruc_fura lM.Paclrnf dék 
fénel' entone~ IR Atj¡u1enfe forma &y?.t'ox1n11:¡¡;/ñ 

a 1-hv_-1-cv'-1-B.i'U~O; v Júrrlo, ••• (11.2) 

v corr~ponde al 111inuwtJ cuá111iéo v1brnc1ónnÍ.. 
~ pnicficamenfa ú1;poA1"fifé oblener ef tr-J_Faclro 11.2 



.. _ .... ~ --
6 

·~· 

·media ni'! ÍP.t-PMont:U A por At' Á"of°!. TA-fa e-,fr,uclura ~_pacfpzf 
.-se obf1of!C? tmuliRnle la 1nfrotlúcc101'1 dátfft b~tt a.--scnlár 5 rs>, 
e[ cual, /unfo con lá-$ bo/3on(0 ;o; , prmt/a n'a-scnfi/¡.. /ñ n{? -
fat-mac10Í1 d-(po!Rr cnraclan.'s/ré:a t:W [.rM mokéufu dzaf,.>~méa-s_ 
):1!_ ei/e C¡¡,jo "12[ ~_pacto e-s dé dimarz,jróñ 4, nu11ff1<1? A:J7.11en 
A1l?nlÍÓ Ir~ r(Y, g_radM dé kberfaá n'a.51-nó ªeJ. 4'1 1Ífmann'á 
q,ufl ef ndnuzro fotaf nf /;a$on~ Ae coru12rvc. Afo uf.Lrmo con
Pfucq a un núnuro lindo ¡;fa nivek1 v.r'brnuonn ~- r 
_ ~ 1nlr'?.duccto'n dá[ bcHÓn_ 5 vía fu11nr: fT/ ÍÍtu-nmto 
motÍl?Ío ¡;/'2 p1/;1'011C-S , al cual COn-11Afe en a'C?cnftr fá5 !Jrfl -
rkn de f1Serf1ut dé v1brnc10Í1- rofnc1o'rr ,/(, ima moké1tfa /tn
fo~nr"ca nradían/12 N baj07J<VS ti1laracfua11/e;$ f [fnn1a1lóJ v1Í>ronas) 
di~friPuri:IO¿ en cuatro a-siar:lcH ba-')anú:a<S Aúnp/~. ~~pc1avf01 
a·- (!4fCM cuatro C-!>far:f~ Ae tienl!. ;m ~cnu:Íor e1calar éoAoméo 
11,..•5~ (ha~ S) con momento n,nJJ.ular /so 11. parufn¡:{ _;POAdiva ,, JI-· 

un o-purador vectorial hcu.onrco -P'l"~ 1Í { b.r~ p,.J con momanfo 
1m3uTar f= 1 JI _pancfarl _pa:>tlr"va . ;:1: número fofa[ efe ho,,:)one-s 
N AQ co10crva °!J e-sia a~ocz"adó con [a ancr.Jft'a áa 1fi/..oc1a
ci"o'n de fa tnoTc'cufa [10J; N corrC/!>pondé apro:n·mada-nzc11fc a 
vfos vccM e( nu'mcro dé cuanto,~ dé v1·órac1.ón !fUª /á nio
Üfcu[a pucác Ír:mcr 1.::rnf~ dé ,JlUiZ .;$e ¡:/f;jocú!. 

Dcttfro dé[ marco dé <Mfc mortefo todo o;:>erador Aa 
vfMnrroffá en fc/t·mtizo,j dá producfoA Erfrncafc-s dé fa forma 
Um'b;;.,·' ra~ cua[C!-j gancran al,ru_po u11i~a-r;10. U(-4). ):.Afa 
grupo corrcHff11pfé, C?.11fonce-1 a ffrupo a'ínarmco dél .3útema 
11 .AUS 9enara'{;{of"(?/5 lí.armd1·anoA _pucukn Aaf' a,,$Crt~ conio 

{G;}14~, = { s1s, Cp1:;t.ft>~', c¡ls -s1p>'; , i{¡ls +sjn~" } 

_¡fondit L;;: o, 1, 2, 11' la notación (1!, xb.1·i" imlica acopfamiiznto 
'_;/é momento 1:m11ufar . .Se ha áejin1iló al o_paradOr covnr.ránk 

j5¡. = 

--e( cual Ae frnn-s_{orma 
qua p~ r1n. 

1-}' (-) p.,. 

hafo rofacion~ an fa mr.-sma farma 



,..,9.,_ . ... •· 
-~ - . ~,,; 

:t'r,,: O O O O 
N Cf!.Íl'M 

... { ll.3l 

#onda of ~ubtndice rv 1ºmÍtcn qua tufn fimdon dQ 0:1rlñ rfe,,j
crriiC? ÍÓA J¡raácz,j ~ HE>ertná ~ v1-braC1oh-rolncú/n ¿¡, ía 
molí/cu Fa. 

Fn c-s~e -modulo { Jf an F!M la~mcM ,a_/ffebraú:ai en 
flC?nt?rRÍ) Of caféufo ~ r~ ::f'!Vpii:uraatM JM1Ca-$ Ae revÍuce 
n 111antjn1fac1on&.. a(r¡12/;:ra1é~ Jlfl AOIZ da fó4 orrat/~ 
tl-mr&"'> o dá to.A ffcne-radoríM dé Uf4). pfa procev6mté!! 
fo nun!fUC? alj¡un&0 vac<M fodJo.~o a-s dii-acto . =.5 úr emb1:u:go, 
·110 ~ an <Mfa líaclio an dónclá -t"adtÓ;¡ !á nia'xúnn venlq/a 
dé? ft:M feémcJ:M a/j¡aSratéJ:M . _5 u ra'5;,f!o vli-s t úd1vo ·md:s 
airacf1vo ~tá an aÍ heclio dé lj'lta ,.-Jf/.,tl ,,-jU,-SCt2,:?Í1bfá,j ~ 
un trafamiádo PC0acÍo an lá faorú1 ele 11r':'fº1 que 
parmda o5fanar- Aofí.1c1011e-j cÍeffan~ 11 concr_,JR.1> . 

. , rr p_t</mer _paóo parq obfana:r 9l e.d_p2cfro. PIÉ 
vd;rncron - -rofaé1o:n ~ una mo!Gcula vftalomrca coWjt,-Jfa t2n 
c-spacificar el efam1fton1ano. 51· ~a ·ti1cfuyan údarnccton<Z-:J 
Fzw..fa dá dM cug~ , JI ,.Je fonta un cuunfa !fUO <Mfe 
v&fu ~er 1nvaria11fu anfe 1·ofac1ÓntM 12 1nver41on, ,,,-1e ftC?no 

. ·~· ... 

17"= 1z., +-~ 5~ + l..Plp~xpi"' +u,[fp'f'xp'f'>'º'xrjixj.5J'º']"" 
-t1-iz rcp1"xp-ti"'xcpxjf>'"J'º' +. 

+ -u3 [lp-txp-tJ""ss + s7s-tlpxp>'º' J'º' 

+ -u4 I lp+sT)..., x Cj5S>'" ]'º' +. Us 5-ts-tss •.• fllA> 

1 

.1 
' 
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d"onvla A" Ji..a_ f omado en cu cm la. -"'U fropriu:fad dé fícrnt1Ü";
cid"1:u:E. J?M_ co13/u11foA (l.-} 11 { u_¡j corrM pon .¡;n a /ó-$ para -
111afroA "da Ú1ÍC?rncción da uno Jí..J Áa1> cue1:17a-$ re1fl."cÍ1Ínrnc11lc. 

Una va _propueJfo ar 7fñ111ifto111n110 e¿ nacaj~·1rio. fºª 
far con unn bfl/je _para ~, ífcvar a cabo fn dta.flonnÍi.u1c1on. 
Bfa. bJ:Mt?. ra yropot·cúma !á laorzÍ:l ¡;{u .!JrU_,PCM. 

~ _ fl~na:af llA conlúm_a a fo¡;{M lá-s .!Jenera vfcn•ej 
r;{é[ ¡¡r170 Pfr11rumco G =UU>. )r _ AuponamoA ft!C. &!f 'liam1-fto
"1lnno pu11rÍt? Aar cxprc-:.ndo u111cruncnla an -icrrn1no1' dé ºfi 
-t•il.,dóre--s -ÚlV/:lJ<laUÍ&J rlC -una ccrcrcna p{á ,SUbJJrupa1> 

G = G' ::::> G- = · · · · ' ... (11.5) 

entone~ CM Jacti5ltz olífanar una Aofucr'ón rmafzt rea~ p~ ra cadéna 11.5 prove~ d2 una btv..a cm ra cuaf el -:Ei'ñmtÍ-
lomnno CM día !}-onaf. BJrtm AofucfrmM a11alit1cíM rorrlien 
e;[ 110111/ire db "A1i11'2/nÍv.> tiui.rnrca-1~, 11 aunflua an !F;;ernf 
-t10 kcriban AduncrontY.> <1xpar1mc11faTa/j en far111a prec1;,a,, .11{ 
p-1·ovcan ianlo dá ~ofuc1Ó11M rw.1vx1niac/ñ,-s como ~ una bMa 
acÍacuavfa :Para ffávar a cabo ía diagonafáac1Ón _.efe[ 
efam1Hon1ano con:,pkfo llA 

Ef 3r1<JX' U (4) c/c,fe confcncr 11Í 3n:;:o Jc r ..... -;fnctó
enfrc Í0-1 ~Ubjj•~ da La-5 dij'cm:micA paj1bftM 

11.5 7 --puc.-j frM :':func1ona-s :Pro_púv.. dá.furz dé lanar 
Iln.!Ju(a_r mf;n aefinrdo . .f¡:h_ cad"anws qu.e cum_,P/;n 

"tlM 0(3) 

ca~nws 
monzanfo 
con ~te ·rt:UJU1,-$1ÍO Aon C10J: . 

U(4) => 'U(3) :::::> 0(3) ::= 0(2) 
u (-4) => OC.!t) ==- OC::s> => 0(2) 
u (4) => 0(4) => 0{3) =>0(2) • 

••. { ll.6a) 
••• ( 11.6¡,) 

• •• ( ll.6c) 

~ ganeriu::fores de car:Ía 11no rió C/$ÍOA _Aub9ru_po.4. /.>e :fJtWan-
tan an ra -r~:s-z.a 11 .. 1 - . 

" J!E!_ _pr(!,1cripcton U.ojuar .. -parn obfenar !0""5 fl.a11arador~ 
ik. un _j¡1·u_po . orto3on_af a _parltF d4 ,..j¡.¡ · corra-Y'o7z'!tionla _ 

grlf.PO ~·;nFtnrro comtAfa an fo.mar Ía1. comb111ac1oneu> Ílnt?g 



.. · 

---
Grupo 

Ul3> 

0(4) 

0(-4) 

0(3) 

Ü(Z) 

-C~13t..a. 11.1 . 

~ene.~~ cú: 1<M ·,.,u69w¡zad zr ~ {cu --c.a.dcna-1 11.6 

_. JJencradorcs 

L .. 0,1.2 

.,. .,. - tf1 
Cpxs - s xpJ,. 

~ <p.,.xpJ~' 

.n-c¡:hpJ:' 

T. 11.1 

T. 11. z 

T.11.3 

T.llA 

T. 11.5 

Í(V) anlt~1nuffricrM anlra r01 !JC11U?racfo~ ¡;{¡;[ flri:¿o umlnno 
[19]. ~ t:MÍ<Z ca-1>0 ~to. conáuca af Jlrupo 014) [20.J. rxúte, 
Ain cmóargo , una .-<;cgunt:l'a po.n/;1·h"diwf viaáa r,r T.11.2 
que. !Jpnarn. a[ f!_rllJX' @(4}. }5:>fe ~egundo co11junf-o ~ jfl?- -
-tuzraPlór~ /)0 ooticna a :;0artrr rlá T.11.3 t7U?rÍtn11fa fn fr11n1fo~ 
1nac1·on 

Í&l. ·cual 
cion dé 

:t- • + p,. - -tfl' 
p,. - ipf', 

d'eja ·i11var/anfa1 Í~. propiíu/qd"tM 
f"'5 opara dor/M liCJ;jontc~ 

Cb.ñn, 11;;,,·J= bu· b.,,.nr; 
[ 1'.r ... ,, 1'r171 ] = e a ... , ti,.,] == ~ 

••• (ll.7l 

dé con:mufn -

~ Mle fra6aJo ~ará empfecu:ló. a[ fl.t'u.f'". ,Of4), el cu.af ,rJ:.. ere . déf. ~n d"o para o'Ef~nt7r la pmcron ¡;{á _ondá !2o:J. 
a efacczon ~ con t2Í oqafo ·· J?lé oorener C0107AÍenc-ra vfé 

Y~ af -inlroáucir fu 9rad0,j ¡;{{¡_ libertad Jerm1i:fn1écM 

' 



cm o[ c.apltJ.!!9 AiJJuie11fc. 
. .fe__ f u11áo'n dQ onda 

frentz ef Atj¡uie11fe elz'f uefntló 
&HOC t cu:/á 

Ul4l :=.:-zH3l => 0(3)=0(2) 
/ r: NJ • 111' • ~, 171 ) , 

n,=N,N-1, ... o 
J! = np, n,-:z, np- ~ •... , fóO. 
m = -.1', - .e+11 •••• +,t 

a ra Ct:1/fc>/1n Jl.6R 

•• • {11.8) 

••• (//.9) 

!@ _Mfcu{Q;j 11.S Aon funúona-'J pt"opias di? 
{"a--s1mrr d'2 fa cadént!c J!.6a. fra-st.a 11.2 > ,, 
cifa (Mfá cfru:fa :Pºr r21 :J 

rcu o/ern .rfo/'L'.j da 
JI /3U ex_prc;júin ex_pl/ 

fCNJn_,,fm)=NnyL CsTt·np CpT-p~i~'11r.r> '"}j;, (;¡lJ 1 o) , 

dónt¡k 
r T f" T -t 

.PP = i¡ C-> p,,p,. ' 
-;¡ Nn,.t e-s fa con-11/anla Pk 1w.~malizac1on ¡;{ai/a _poi" 

byL / 41T 1 • 

Nn,1=(-J ,,./l.11?-L>!! t11,.,..L.,.IJ!! tN-n.l'J! • 

Tu_ tzf c~o ~ ra cadana 1/.61> .;'1e 

u (4) .:::> 0(4) =- 0(3) :;=> 0(2) 
1 CNl, w ,, - .P,, m ) • 

con ·fas A1j¡¡u1e11ft:M -rcgfM ~.: reJuccion c1s1: 

:,. .. -

••• ( 11.10) 

:.O,·,-. 

... t 11.m 
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.... 

Grupo 

U<4> 

Ul3) 

0(4) 

0C4) 

Ü(3} 

0C2) 

ra.at.a. 11. 2 
de 'Ba,óimi'I. O.,,,ociado_, a Íoi 
de ÍM ,.cadcnM 11.6 

Operador de Casimir 

Ñ= ii, +.!SC-flxf;>'º' 

C:u'"' =1: l-/'z·I:u'"'un-u'.,<.u> •.1· ... 
=C=,3• +rii<Ñ•3)-ñp<17 ... z., 

ñ_,, =ffCp'xp1 

(,..,,~, = r, u'"l11l· u"'l11> ... 
•-tñ~ • f C" + Q&= ñplñF.,.z) 

..., A2. % 

C2"'"'" L .. A 

<Íonrfe; 

~.5 ... 5 
'"' ~ :f'. - , .. '=,.= .... z cpx_p~r 
Gr= Cpxp >,. 
U~CLCJ • ( ~ x ~ >'; 
~~ = cp~xs - s.,.x p >;:' 
A,._=i<p .. xs +s.,.xp>¡:' 

:1f-

con fi:1 ddfnición mua[ Je[ producto e,,ázlár 

,...rx~ Gw~ ,_,<n L.<--1' B"'G"' 
O ../rtUf) r f'> •f' 

Valor Propio 

N 

NCN+3) 

"t<.7l1V+Z) 

111 



·~ 
.· .... . .. · 

. ,/ 
_ ¡.;r -.;.. 

---

., 

W• N, N-Z, ..• :, IÓO 
.l = iu, w-1, ..• , o. 

J:!L__ ti-1tc Ct:MO e1 co11va111énfq 
tfr:o v dcJrnidó .:Pºr ,.c101 

• •• (//.fZ) 

l , 
un nut?vo 7111111c rv Cllll11-

~l cual AQ üknlrhca. con ef númaro cuanl1éo vrlirncro~nf. A 
fc;rnra cxphéifa ~ fa J,.undon de 011n'a lltl Ae conoce JI ª'ta 
'dnrfa por fa expt'<?MOtl [201 

{+.t+mA .,. 1' + .,. N-1 fH 1- 'J,( L i 
J[NJwPm)= {-J ,.,.,i{SS-p·p): C..,.1{i) ¿1mfj2)/o), ••• ( 11.13) 

d'on&Íé C7txJ AOtt li:vs poft'norn1'2¿, ¡;{e, • fjegcnliauer c22:1 , "ANw.1 
M [a constante dé nonnalizncron ¡;{a;[¡¡ pr 

! 

Jj fíp Ati:fo tidrod"ucii:Ía nofac10Ír 

+_ 5-t 
t == (S'S- pcp'J"h • 

- J:I_ númaro d"ci pardmafrCM ~ inferacctÓÍz e_n ll4 _ ~ 
dé A tefe. ::Tnmbrl?n Ae cuenta con Aúde o_peravfonz,j tnvnnn!! 
f~ FinaaFmanfe -riulá_p_andtúnf~ , n .An¡;t?r .: t}, Ñ, t}; '· Ñ_"', ÑfÍ, , ~"',.. 
'!!- l 2

• por fo tanto ~ .:Pº~i/i/u C?X.f'.t'~ar;, q[ 'efaTn1/fo171nno t?n 
rqf..mrnM dá º/"2ra ~~ ú1Parrnnf~ untéanuinft? . ;l--1.t _, Jl4 Al.! 
franAfarma an 

iE-= Irº ~ f• Ñ + f3z Ñs +p., ñ, r- P• ñ} + fJ Ññp ·.,. f6 éu.1-n "'f7l,,__, 

donvk el co1yu11fo de parámafrp1 {(3;} .Aon .fimcione,,J 
pa1·ámefroA dé úderaccú5n {E.-} !l. _f~] , !! ~ft:in n'ñna4 

~- (11.14) 



--- Jfi_gura. 11. z 
g'Aiua.tu.ia ~r,ectA.a{ de la ,;t"mdA1a dt"rzámica. 

0(4) del mode{o íie vi-b-1one,,,. ~a fa,"Lta'ad t:Afa' datla. 
f10lt H'. - -.,.,~ 

E 

l l l -·· l _,.. 
-2· -o• ,,.3 

.,_. -:11· ==~· J.'•J 

-&· _,.. == :,-; --
-:11• 
-ir .. .. ~ 
=~ •O 

. 

. \. ~:: 

¡;{e un 0'1cifru!or de ~a frirliºmenAtonaÍ C1L _5c dtee enfon
cM que la ñ_únefr:(n. 1fú11im1ca 0'4) de.r.,cr1oa con cf!!r!o gra-
vfo áC? V1prox1111r:rc1on 1-111 oActfadór do lLfor./Se c101. 15!._ Ta 
fi_gnra 11.2 AC! muMfra fa (!,/)irucfura del CMpaci1·0 .fJCneradó 
por 11.17 • J{ifo~e qua ¡;{frko CMpecfro Mfa~ f;0ocia'd0 a un 
tVSfadó efectroítico z;~. 

f'a. /)tm"lrza · cfúuÍmica Of4) ~ parfú:ufarmmfe 
détfíl?ó a que frene !á.-J .Arj¡urenf~ . venf'!f"iu = • 

a1 'f:faJI. una corrMfX»1.dencia . dirlZcfa ,mfra · ·· 
e[ eft"¡ucda áo l?fq fa fa11cioí1 ¡;{é on¿;{¡;¡_ . 
11.13 y ÍOA númera,,, cudnfréoA vdiracronaÍ 
v 1f rofac1onaf .P. 

b) 5u tVSfructura M_pecfraf pre-1>ertfa fo.A 
rR1:JIO/) v..ancra~ de, ·lás &j?ecfroA urp~ 
rimenfa/é,, ~ [¡;vj mofecuf1:0 diédom1cws. 

ún_por-



.. ·· 

.:~:-

i /'"'º"'º'l '..,.º')1'"'' . ., )\; ~'¡" '"'"') +., ~\ i o i \ i o í 
)\ ([NJw·a1T"01Cl[NJ.:•-)([NJ1'f'UIT1=mrNJW) 

f'Íonrle ef Aím6ofo < 1) corrC/jpomfe a fái· factort!-1 tto~ca -
for~ a')ocfru{~ a fa rcáuccion OC-4) =OC~>, t ccuacio'n 111.16 ). 

W cfcmcnfoi ác 11uiiriz rcd'ucirto» déf frn')or tzo> 
en 0(4) ~tan daáai .por 

([NJWKIT"°'li[NJW)= (N;Z> 

'!/ ¡JAra e[ temor (oo> 

{lNJWIT-o11(ÑJW)= ~ 

C)· 'fI_ o_eeravfOr dÍl C~imir JÍá 0(4) con
lfenQ al opara áor dá momf2"t1fo dÍ]'ofnr, 
Pládó .p_pr ' · · · 

A'; = cjls - sy j::'.~ 
el cual fu<!ga. un papel VÚ!fermi11anfe Rf 

~· 

. ,·~ . ::· 

·. 

, .·~.:: 



·~· 

"LZ!i...BL&\.. 11-~ 

'<f femcnfo1 de mabi.t¿; de fu dtfeicflf&-1 ;onlzibuclones 
a I o/1e-2tUÚ'-·t t<cn 

1$ 

(CN1w·~m·1<ñ,xó + 6xi1p);'1rN11éim)=*<cN1w.lm'1.D~l11111wlm)-~<11111w·r:~'UlNJW) 

Í.(twol ("20)1(1.&.,-0)) • ; ('"'º' ("20)1 Cw"O)) • • • ] x L 1. 
0 

L" <lNJw/m"JD;'llNJwlm)+ 1 0 
.l <INJwlmJDf:'llNJMf!m) 

(lN1wim"1<.lx ó + ó )( 1,;·1cNJW.Ím) = ]2..f'111 ;c<.r-c( ·1'' [<lNJu•fm•¡ L':. ICNJWÍÍ1f")(CNJwf.ñ10;'.'.llNJwfm) 

+ < INJ1d~10:.:· JINJWÍm)([NJw[m"ll.:;.-1[NJWÍm)] 

(rN1w·tiriHG x o ... o x cr>;'nNJwím) =..fr-"'"cc211 ;oe.r-a:.¡1l~CN1w.f"ml Q';;'.1cN1w!m"><IN1u.·.Piñ10.::;.1w110!m) 

+ (fNJwÍmJo~:'-J[NJwÍm)(INJwÍmJQ'.!.' l!NJwi'm>] 

J:I ht'm6ofo ce ; > corr~ponrliz a[ coejicicnlc de 
dé acopfamiculo dé CfeG,,cfi- §or&Ínn y {01 izf12menfo,, 
rfv mRfriz de[ mon1enfo an5urar y dér opcrarfor 
cuadrupofor ~lan &fiuiru por: · 

( cwo> u1>j'"'º') {[NJ.wimltj.1CN1wlm)= ~ wcwn>CcRtL;mptrl> J. 1 .l 
.;:.. .. 
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af_~froducr"r foA flrnt:ÍoA,. ¡;;{q lihcrfRd efec 
fronfco~, con10 ~e vera an el capítulo AJ

¡¡zacnfe. 

. ~ -pMar ¡;;{á ·· ~ovfa~. e-sf~ _ ve.11/¡;¡_/M rtv$ átfe_rnccronG-j · 
confenúÍiv. afz tlÍ '1-fam1fto111ano 11.16 no /}Off Arf/k1a11fc-j pa
ra n!proáucrÍ' en _forma cuanfdatrva { co11 aHn prec!Áro'n J 
{Q/S <MpecfroA cxperrmcnlafe-s r23:i. B._ necCAarro antonc~ 
úrlroducrr lln 11.16 OJ>crculórt:M ¡;{g CWJ1m17' ~ Fa cadéna 
Ul.3) , Jf an al ca-Jo ma:s J!en1.1raT { haifa útf12racc1011aj 
rh dó~ cucr_FOA J /H? vfiilj¡o11arrza 12[ ~iamdto111n110 ll~~ cm 
fa fifl/je 0!4). ~ ra~¡:JC2cf1vo'i efan-zanfQ,,j ¡;{(;, .,.nafra dé 
ftp .11 ñJ ~e obtú1nen en far:ma dii·acta r20J 11 AO _pr~t?!J 
tan en; ra r21.:e.t..a.. 11.3 -

EL i:yivste ¡;:{(z 111vefM v/; ena.r11la 110 ~ Az.gi"cré!J 
fq para una Ífc-Jcri_pc1on c¿peciroffoprca con:p_leta v& f0;1 -"'11 
fcma,j 171ofécura1·ffe) . Un 1n11re¡;Ít(?nfa. necMar10 <Z-'S ci[ cnféufo 
dá Í&M pro!ia.bilida d(?,,j #e trntVJ1áo'n. Da, lieclio, el nju~ -
fe r;{é {a-J fra/1.,j¡Í:to11CYJ e1 Ía prueba 111a-J f'!}J.UrMa Pfef 
1170¡;:{¡,/ó_ 

'J)(!nfro dél mo~lo dé vibro11C0 el ;,pernrlór /!}Jq 
far yrc•> Ae dé-5nrroífa cm fermtnO-j dé ÍÓ1 o_pcrruÍo1·cJ lia-jo' 
111coA . E11 Jorma ex_p!iéda ,.-je f1ane noJ: -

-T1c•> = tl, Á" + d ... titf' xÁ + Á .xñ¡. J;" + d3 { Íx.Á rÁ xl. >~" 
i" PI~ { Q )(. Á + Á X G ) J!' - . 

];:it_ -ff<Zntzraf el fe'rn11no Hnaal d, tio M Atf,(ic1'mfe _pnra 
~crióir arc1·tac1on~ v1brac1onar~ JI por ro tanfo Ae dé

- Een J;z fon1ar en cuenta tarni1n°"' tw ortfizn Au;xno1• rt~. 
. ~ fa -ca.:a-i.a. llA A<Z pr<VSanfan . ra¿ af{nne11fo-:s ~ ma lr;rz 
_ an Ta p¡;z,jq Of4J da lodO>j r~ - farm111<>$ t:4f. · o_paraaor 
T~a-0_ . 

. -= 

·-
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Clt 71 "f CC!.pt'tufo anfcrior 4C prC')entn -
¿f¡ .. ~ ron [r;:v., pri11cipn(~ caractcr1~Jficcu 
'1j~ cfef modefo d"" viGronc-1.. 5C! indico' 

--- --- - 0 "" que C4ic modé[o c{c-scr iEie ro,, grcuro,, 
dé liEcrlad dé viliració11-r.:Jfnciór1 d"a 1ma mofoculn dir:riómicn, Aupo -
11icndó impfiéiinn1c11fc un c,.,fmló elí>cirónico iotnl111c11fc ,_,i111é{rico JI ~Jin 
Fiac"r lá. diºjfincfo'n entre ÍnJ cfiJC?rcnfc_, ~Í1nefri'á1> ;Putdu11/é1'. . 
. ~ ~t'2 ccyn1ufo ,!>e preAc1da una fecn1ca p¡;;¡ra incft1ír ÍJ;H 
.::--xcifncioncvs efecfro'niccu mediante u11a cxfcmion al' n1oi:kro dú 
jJÍPI:OnC;i. B_fo Ae fféva a cabo mediante fa ínfroducción ~ una 

.::;.;tfj¡._;lira q¡¡c dCAcribc fai grnd"a-s ¡;[q· /if;erfacf elécfrónica, dé{ Ai'1fcma 
... -mofecu!ár IZ~J .5e r-f~arrorra t!r modéfo J:MociadO a rufa fcénica., con -
-:Clinfr;;inJ°o 11Ue-iÍra afcnciÓn en er tZAÍUdÍo d(, ÍR AerÍe JÚ? ;no/ééufR-j 

liH. B~H, SH, CH, NH, OH 1f HF. _ 
"'Dcmlr-o áer marco tk e-1fe mod"efó C-1' po.1.ibÍP di.1>Íi'1.fl_uir 

~lre mo&curai Fzornonuc!Pare,j 11 /ielcronuc&are.1' , :f'Or !ó q.u" C:,fe 
era fü_..¡_ar a una vftZ<Jcrip<:ión comp&la 11 gcn"rár di! ra,, rnolééuí~ 
diafomicru. -:>JE._ AC .prC1enfan:f cm c,.jfe trab"ifp un ~ludio difaÍÍndo 
&&r CajD fi.omonucfear, ttunqul? Ae 111C11Cfonaran a{ fina{ ,Úf Cl?fn'fllfó 
r~ princi.f'nl~ ¡¡{{'/U refatir.·~ a cf1..te. 

\' 
i 

1 ¡ 
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1 Modelo Algebraico 
Tu MtR Accct"ón ..-)C prC/jC'nfa fo <:0fruciurn r:fef morfcfó. 

_)Jri111C'r,t111!c11fc /)Crdn_ infroáucidó~ {a>j Ú!f!rc¡;;{icnlC'S. ['c/Jfc¡_o'1 ,(é 
·~tn fecmcA afj¡cEratca "JJ,".'jJD,,ferrormenie ~e ~pccijicnra e[ 
?íA171ifto11frrno que d'ejcriGe eí 4t°Afcmn n1oféculár. 

A~ ~~-btucfwa.a. ele{ rJAu¡zo aJindmico 

k._ fi1cio'n ¡;{¡, 011da moféculár pue dé At?r C-jcriÍn como 

~ = ~ 7!';" ~;; , 

rfondé ?f.:" dénoian Ía-i i'-jiadó.-1 tfi. vibrac1·011-rotact"ón rÍ&:id~ :E.ºr 11.3 , 
)f g;.~ corri!-')pondén a fu fu11cion~ dé ondá e/écfróntcWJ . Jk pri
-mercr rfé efr~ Al? deAcribe mc#tanfe er monffi, dé vi/;ronM , micnfra-s 
que fó-s DifacfóA elécirónii:o,., famfiién pueden 4e1· de-jcrilo.A mcdi·ank 
u nn d(Ífcbra 1milaria G,;o CZ5J • Bia cí(qelira dépendé t:k c¡uc [a 
5~e e11ipféndá corrc.,.,ponrfá a[ Ítmife áé áfomoA 1111itÍÓA o efe ñlomM 
Acpanufa1>, .!/ [a convent'cncia dé Aefeccionar una u otra f.,.,-:1e 
cúpcndé ácr ,ót4fcma a rfe,.jcri/ifr . .E!,_ e,.jfe frnGa_;_o ,.1C lomará er 
r-ímife dé afoma-s unidó--s lomo DIHC dé[ álj¡e!irn Lj". 

_5i .-)e fomnn como D1Mc :?,ara cr fúníle dé a'fomo~ :111 írló5 
ro.~ nt"vere-:s hidrOfic-no{rfeA :? cÍ nfj¡cfira q* puede Acfcccionnt:-:)e como 
U'"(2,rJ, dóndé n corrc1_Fondé a[ mí mero cwúdico pri11ci_pnf JI ef 

_ ~~J_acfor de 2 loma en cueTJtn: f M IÍÓA -:f',º~¡fj¡ft·rfádé_4 dé fa pro!/ec -
-=~ '·~?Ción tlér ~_pt'n.(_omo -un '!templó ~pec!lJco co~rdéra-r·emoA f!Ue 

":;--¡;~ e-;sfnáa,-s -efecfro"nlc~ Ae ort'j¡ínan tfi. fa capa 2Ap l26J. 5l eófe 
:'-~ er Ca-jO /Se tiene que t;"'=· U"t8J. . . 

. ~-:i," kocitu::ÍM a cai:lá nivel e/écfrónico Ae licnen operador~ 
·dé crea.cioñ af.r.nsv }/ a11igui/ác{o'n &lnbn5.:r 1'26J. Como en er Ca40 

lj,.FUe nM ocupa n toma Aiernpre el vafór dé 2 11 S r:fe !/2 , no 
Te» t'ncfuiremo.-s i?Xj:Jlí'ciía mente a mcno_,j ff P" .41' 1irñrque [o ionfrarlo. 

)J~i'"ra n=2. foA vafórt!~ Pª"¡fi~ ?ara .r Aon f=o?~. fu cua/é-J tM{IÍn 
a~ociaá~ a ÍÓA 11ive~ 2A y 2p rc~_pecfivarnenfe.Eo~ '?/'ertu:Íor~ 

ftr;.,f&11iclM Anl1:ifaccn Ít:M re117~ r-iP anÍico11mvfación UJttnr~ 
... ; 



{At~;;:f~;,,·cr·} s b.1rf>.,,..,.·boo.. { ~1mcr1 '1.tnrD'·j ={ A~mi:r 1 ll}11r"•} :o, ••• (111.1) 
. ~ 

1f fo~ procfucfa,j E1f?nca~ dé la farma a-:mi:r n,A,,.,.. generan nr 9mpo. 
1111ifario U"{8). k.,. lfenerndóre'j hcrmifinnoA dé ~fa rí/j¡2brn .1711c.{n Aer 
Mcrifo~ COTTIO . ,. 

• •• ( 111.Z) 

dóndé Ae fzn expre:Jm:Ío ex.f'fú:ifamenfe ef t!-jpt'n 5·12. clibido "' q11e 110 
nparcce AU ¡:>ro11eccioí1 <J, JI nucvan1e1de lñ 110/ncio'n {n;'ix í'in; >''"' iu:/;ca 
ncopFamicnlo de ·momento nn¿¡ufár orfiilar 11 de e-J_pzn rnpcc{ú·nmc11-
fe. CA! i¡¡uar que en er C/MO fu;jor1icO AE' ha áifinido ef Opertufór 
covarianre 

••• (111.3) 

e[ cuaF At? fra11iformn en fa múma jórmn que a~mcr /),yo SU(2). 

Ef Ai¡¡mc11fe ;PWJD con-H4fe en ~cparar fa parte ~J-'RciaF 
dé /á ;Parte rlé C-1pt'n medi·anle Í!? rcr{;~ccio'n 

U"'l8) = U'{'1) X 5Ul2}, ... { ///.~) 

r:lñndó ~10 origen a 1¡r~e ra Jucton ~ ondá efécfro'nica -~ca ¡:{¡. 
lá farTTla 

- -·;Í!!. re¡:/;¡cción 111.-4 COTUtuce a r~ At"¡fut"enfe-s 9enerad0re4 :J'llrll. U~(~) 

••• {Jll..5) 

]J para SU (2) 

{~dsum = {-Ñ-f,./<u+o •• - (111.6 i 
·"" 



;~ 
2~ .. 

'JJ.~.porumo,., ahora que e( ff;upo dinn'mico ¡:{é{ AÍ.-ifcrnn moÚcu
[nr ~Id ái:u:ló por e[ prorfucfo externo· .ur"l4) X U'l8), dénuk e[ JlrI4_FO.-. 
U"'(-') corr~pondc nf grupo UC1) dé[ m~,&/ó Jf :.•1hrcinc-'1. JE... fiwcio'n \' 
dé onda mQ~cufar ;1;orla enfoncC--1 f M ~~r~crdacío11~ irrctfu.:iF!.-~ 
&l,jOCuuÍt:u ar ;producto [N]X [1-]' tÍonái N ~ e{ número dé z,,•if.rone~ 
1J m c.orrCA,FontÚ a[ número tk efectrontU en fa capa 2AJJ,. 'J{t_tc-sc 
que mienlrlU ~" ~ fotarmenfe Aim,'irica,, {¡u f'!cione,,s ~ on"ilit. 
e/qcfro'nict:u &Íében Aer tofa[n11n1le 1mi0i111'7lric1U • .E:!!_ e[ Ícn.!Jur:¡é tÚ 
ÍaJ fnófu rÚ Younff 4c Irene entone"" que 

"?t-: o Do D X gl m cfccf~OIZM. 
N vibront:!I' D 

B.- '&.;)faucfwia def <Jflu:imiÍfoniafJO 
f ,. . 

f 
i ... 

• •• ( 111.rl 

.¿_,oblúnum 
· 'fon1i1110 

~ &jfadoA c/;?cfromca-$, vrbracio{i'nku lf rolnct"onnb AC 
At·mufla'ncnnp:nfc mcdt·anfc '(a díaj¡ona!izac1o'n r:kr ·.t./;mrÍ
moléculár g? er cua{ MÍCÍ cfñrfo fl_Or 

•.• C///.B) 

EJ... -primer fc'rmino ~ unn confriGución ;mrnmcntc boAÓnica 1f . 
corrM:Pon¡:/¡. aÍ '1famifton1·ano vt"bronico daáo por llA. EL />.:?Jjundo 
termino ~ una confríbucz·ón farm·iónic.a 11 '0 C!fu1vawnlc a un 
1tamiltoniano afomico en cur:rnlo a .-.tu eAirucfura. pero .no 12n 
cuanto a Lo,,j --pnrámclro~ ¡;{q 1nler12ccion. Jk._ forma mtú JJCneraÍ 
de '1-f~ foTTZanl'Ío en cu,mfa infltraccion~ ~ fi~la doA CUl!r_f'OA e-s 
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••• { 11/.9) 

#omk r~ con.Ju11fa-s {fJ 1111/;J corre-':f'on&kn a ro,., .f't:lt"amqfrcu rlé 
infqraccton t1'Q uno 1f &ÍÓA cucrpoA r~pccf1·vam"11fc CPantÚJ ÜM 111omen
fttt ªT!ffulártU or5daf JI ¡;:{(. r C:1.J'ZTr Al' accy'rª n a cero :Pºr -~".Para rió , JI 
{f¡j COTt'fMfOnr.Írn a fa-j ;P,n1ifl'111.7jro,,s dé d<?rRCClOTl Cuaudo \.1- lf 5 110 ,~n 
n~rM 11 Ae acopliur a ud:111onu?nfo t:l71!JUÍnr /otar :l=O ·Mt', :Pºr , . 
e_¡em.f'ro •, t11Jo cfi.nola L-=-t, 5 -=1 ll. :J •O • ~e,,,cÚ e{ :f'u11io dé v0fa f~1co 
ftv.1 pRramdra-s {fi} Aon mucfio nu:u pc!ff/eno., que 1f.) JI {l/.J, :P,arlicu/Rr-, 
111ent11 .f'_llTR mora·cur(Vj hffCt"J:Vj, donaq ra _ inferacción C!4pz'n·OrbiÍa ~ 
k.f'rucialilé. • . , . . , 

EL ~ermmo m~ zm~rtan~c yara {¡;¡ cfc.jCrljJCt~n ¿ ro~ 
l'/jf¡;¡dá;j c>fécfronrca;j e-1 V~"·',~ tnfcraCCl°,!1CH conic>n1a~ Cll <MÍ/! 
fe'rmino /}071 fu 'f.U" c&.tcrm{nan 12[ orrkn dQ. [a;j eAfado.-s ef"cfróni·
CD'S en frr -rno!C'cuTt::t. Si" nucpt:tmcnfc iornnmett en cuenfn ·údcraccio-
11e-s dlz ha~fa dóA Cucrp~ 1 prv-e frene fá .11ff Picnfc forma CX:f'ficif¡;¡ 

dón!!iz fo~ parámt!froA {(3;} confriliu¡¡en a fá ~lrucfura .. .JZ-na &kf 
cJ_Fc'cfro 1l po_r. !ó lanfo :f'Ul?~n Aer tft.v..j'rccii:ur~ en -una ,.Prbne
-i:•n . o/roxtnincron. 

. L"'-"S conát:ciont:M f~icr:M .. qua cretcrminan ra forma 



~xpfi'cifa. 

_.? 

if"S?-!!'-8 ...\on [&V) Aiguianf~ 

-- a> <1-fcrmiÚcútr:ul. ' 
b>Co11--scr:·~_cío'n r/é[ 11ú1'ncro dé 
e> '111 vnrit::i11ciR. :•·rolacionaf. 
d) <J.11variancia Anfc---invcr4io'n. 

k áo,-s úÍÍfmaj con,,{,·cion~ ím_plí"can !fUIZ [o_., fMtadoA _pa~e.en buen 
momento an¡pdár 1f paridátf. 

~í,,tc u11a forT1ta nffernaliva r-fe C-jctibir Ín tid,•raccron 
5a-so'nfarT1tt.on /11.1~ /Ji Ae rle,j;P':rcú:uz /C:¿ co11frib11~io11~ C1,.vrc!f?º11-
díc1d~ a Ío-s :1xu·a11zefroA ~ -i11fcracc1on {(-'.-}.E!.! c?fr cnjo V•-& 
pueM cxprcjarAe en fcrmino-"i &Ít? -un crtz_/jarrorfo tnuflipofár, ~ decir 

; {(';J =O , • .. {111.11) 

dónik 'k corre~poncfe af orchn muFtipolár Ji fa? coeficietZfM {v. J 
C/Jtán tfada-i P,°,r ~na crm/;1nació11 Hnenf &Ú r°" _p,arcúucfrµ-j (0<-1). 
Diz ioctO,i [a-j n:.-mt'10/; ¡;¡.z :Míe ¡;{C;Jarrollo ~o-n da1 ro~ que dón1tnan 
m Mfrvcfura dé[ c-,pcclro: [c;i confrt"Eución cfipolar l1<=1>' fa cu;:if 

cz,jf¡;f áaáa por_ 

•., ( J/l.1fR) 

lf fa coniri/iudón cucu:Írupofar ·, k=2) 

Vz r::.'. Ti"'= Vz Gn>. Qe 

d"ondlz- [o_,, (>_P.tZrru:Íor/Z/$ Á, L :!:/ Q Ae. cfcjinen en Ía-i "L3.:B1:4-~ 11.2 1J 111.2 -
qfi:diiendo eApccyicar:Ío Ía e_,trucfura rléí ~miftoniano 

ef AijJuienfe :f'W,jº co11MÁf1Z en tMfalilécer -una EW,jtZ a_propiadá para 
(levar a cabo fá lE-ia_¡¡o11afi"znción. -

• psta tcrn-rino co11f1-en1t n~mds fá tidcrncc-ii:/n Á,.,,·Ae, 
pero no · dóú1i11a fa Mfruclura tlff- e-s_peclro. 
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1.t_.F"u-i-iciones Base 
~. Kn 9cncra[F(1¡;;111fo Ít:Mf páon~ ;17ro.J'in-j como ÍoA vnfor~ 

pro.f!iM Wér11Wnmti'tonú~1Io /.>C. obf(c!lcn múncricamente. &1~fcn Ain 
enzcnr110, CIMO_, ~pccinfu corr~ponPÍic11f~ n fnA Aimcfrt'a-s Jiruimic~, 
en fa-s cuar~ ~ po~iEk oGfcner Aofucio11eA exadtV,,. }5-iiAA Aofu
cion~ dán fu.llar nácm~ '!. una DIVie a_prcpú:ráa para [levar 
a calio ra 'ífragonalizacron. 

A.- ffftírpuerdo de ~tad~ f 
fu_ rci:fuccidn 111 • .of cqu1vn(c a un c~;¡uema tÍ"e crcopfizmícnfo 

LS. fü_tn /)t1.po.'5frio'n ~ vá[ú:fa cuando (~ efecfaj refa/iVV.,tf;J;j ñon 
pequcñM. f",-!,ie CA ef c.etto en dlomas fíjj_era-s • p_ero ccnforme ef nú _-:. 
mero l'!ÍÓmico aumenta ~te e1qucma iilé acopfamfonto iz,s cadá vez 
mcno,j apropiado C27J. Tu que en ~fe frnEnfo ~tamo~ infcre,ja&ÍM an 
rféjcri5ir la primera ~cric át? /Í{tifruz-o/> • C01!1>ÍcÍCrarcmaj e[" (!.,jt:¡JICmR. 
¡;{q acopíamú~nfo LS para ef cfrqücináo dé fu funcione-j de ontf&l.. --.. r •· efa.11 AOLnmc~1fc /.)Ci-1 p~iE[c-s _cadén~ de -óub¡¡ruptM áe 
G =U:"C4) xUªcB> que conizcnen [n rc'd"uccio11 11/A 1J a( JJrlljJD áu 
roincio11M, n ..1>alier 

UT~-4)XU"C8) =UC4) xu"c-4> X SUC2) :::> 0C4) X o"C4)x5U (2) = 0C~)x5U(2) = 
0(3) X SU (2) :::> 5U.J(2) :::> SUJ C1) ••• {JJt.t211)_ 

1 -¡,¡"'(-4) xU"ce.> =U'C4J xJ-t(4} x5U(2} :::>t{'é3> xU"(3) x5UC2} :::>u (3) .X su (2) = 
0C3)XSUC2) = 5UJIZ) = 5~(1) ... (111.ttt.> 

Un-C'í) x U"C8) = U°"t'Í) X U"C4l X SU (2) :::> U (4 l X SU (2) = O (4) .X SU (2) = -
Ol 3) .x SU (2} = SU.7(2) = SUJ {1)- ... (111.tk) 

u"'C4) X z,tán =U"C·U)C. u"{4)X5U(2) =Ul4) )C su (2) = UC3) X su (2) = 
. 0C3)x5UC2) = SU.7(2) = 5UJ~1) ... {///.1U) 

U"'{4)X Úl8) = U7í4>xU"(4)X SU(Z) =Or"{-4)X0"(4)X. 5U(2) =073Jx0"(3)XSU{2) 
0 (3) X SU (2) = SUJ"l2) = SU., (1) •• . (lll.12c) 
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U"'C-4) y.. u•cB) ~.;t¿,:C4) xu•t-4) X 5Ul2) :> urf3,,,_U;l3) x5UC2) :> º"' 3)x0"i3JXSU (2) 

0(3)X5Ul2) => 5UJl2) = SUJl1) • • •• (111.12¡> 

fo.-1 11c11cr¡;uforM ~ cadn 1-1110 Je esta" AUbf!rupa1 ~e f1!"Mc;dan 
en ra ra.13r.a. 111.1 . ~· 

fu prin'cipio. cr:trÍPI unR ác fo" cnrlcnt:U 111.12 rln f:'.ffar 
a una Pruc ;para· ffrvar a cabo !á rlú:1y_onalizacíón ~ /11.8 .Sin 
em6Argo, ..-10'1 ,,jofc:u-ne11fe ÍA~ ,,(oA pri111e-r&J;S cad"en~ [M que 
tienen rcfovancia tZlt (n rr~cripció11 áe mofé"cu(~ cltnió111icn": [n 
Er1111ern pnrci molééu[a-s !ícdcronuclénr~ JI ra ACJl.llllltfl -pnrn moli/cu
(n-5 Fio1110HucfcarM .por cf 111on1c1rlo _ 110-i . c_o11cc11f1·urc1llOS c11 [n 
ón--se 0(4) 111.12&1 , 1111e1zfrm que rC{ d1.-5etUI011 dé [a ¡;fijC U{3) JIL12¡, 
fa. po~pondrcnza-$ ¡mra una 4ección fJ0.-1ierior. ,fn4 caácn~ 
111.--12.:- 111.12.< aú11 cuanvfo no Plan ÍuJlar a ba--s~ a_pro_ei.a~ , 
;n·oporcionan infcracc1·one-j avlicio11ale-1 :e.ara ef mov(g[o. · 

k -t"azÓn :P,_Or ra cuar {a caflá11a ll/.12s..- ~ refevanfe 
en er Miudio di? 1110/écu[iv.. !ieferonucfcnrc..-$ lil? déEc a gua D:1 
AÚ1zefr(n. 0'-."(4) 11.11 corrupondi? a una c,frudu i·n. tnofocu[nz· 
¡;¡nnrrnorzíca_ rzf¡ivft:J , JI un C.'!>P.ªcio líidroJ.jcnoiác di.? nz elécfro11~ 
fa111liic>Ít fu?nc /Jinretria 0(4), ;ti:!. cculé11n 111.12,. comóina c1do11cc-s 
&LVZÓCM 4Í111ctr{a/j para oEicner un cfiqucfado apropicu:ÍÓ. f1Áicn-
1nc11fe C-1>Ía co1nDinacíÓt1 corrc,,sponrfc n u11a C0fructura rlo111inndá 
por una tidcracción dipofó- díporo, ']UC Coj pn:-iu11HfJc11zc11fc u11a 
úrtcracciÓn _funcÍan1cn-far C?ff Í~ nror"cuFi:H fíetcro11ucÍcarc1'. 

fe. funcioíz dé 011rfcr -n1ofrcuín1· asocfada a [n ca1C11a 
lll.12R ~ una combinació11 dé Ía funcion dé onda dé vibracion -
-i-ofaci'ón 11.1~ JI [a funct"Ón dit onda efccfrónica á~crifa :Pºr 
fu e a dén a 

U°CB) => U 0
{4) X 5U{2) = o''c4) X SU (2) ~o"C.3)X.5Ul2)=>0{2)X5Ul1) 

J .U":I. S, ("t; "rz 1, Le, 1n,., · CT ~ •.. (111.13> 

Eia11 indicado fQ;j -t1u111era-i 
fM cz,jfado_,,,_ k-. re.:¡fM 
(2S'.1 

dé,nd"a d"eEIJ!o dé ci::u:lá grupo Ac 
cudnficM nec~aricu _para efü¡u-eiar 
áe re¡;{uccíón corra.-s_pondúnrf~ A0!1 



e 
·" 

-

-

-c2'.-Bt.a.. 111_ 1 
'§e1!c"UUÍa2<:1i d.· h1 Aul91u~ de fu caabza-s 111.1z 

" • dfO,.AC i11dugen lo.-1 ff2f11º" 6awí1;co$ fW,Ci 
{~,,. ..-1u1 qme¡,ado.u-s fot-1c.;¡1oíuitcnfC1 é:-jfan e11 la 
~· fab'ta 11,6 

.• .,_ ... 

Grupo Generadores 
.J"crmiÓnicOA 

-z ( n~,,. x i:i,,.)~';', - ..ff(~ .. xñ ... -A!~xñ,,.);::' d'C-4) 

O't4) 

Uc{3) 

d(3) 

r.U(4) 
I· 

;; 
\' 

0(4) 

0(4) -t _ ,,., ·· • - uot 
·.JZ(p XJ')t' -2(A1,; XA1~)t'º, 

... .... ,., . ... - ... - ' 
i(p5 -t S'J')f' -1./Z (tl11':XA01z..-Aol':XA1l%~ 

tl(~) ... - !U ( ... - )'•"' (.p xp)I" -,./Z A,_y,XA,,; fº _ 

0(3) 

SU('l) 

·"' 

ZB 

T.111.t 

T.111.'Z 

T.111.~ 

T.111.~ 

T;lll.5 

T.tn.6 

T.111.7 .. 
T.111.& 

T.111.'1 

T..111.10 



29 -· ,,,. 
'~ ·- _;r· 

m -~---U-ca> UC-4) StHZ) 0(-4) 

~,_,~en rz ... J s ("'[', ~> 

1 ' é 1 ,(1) [1] ( 10) . 
" 

2 
"' 

z [1&] (11 1 t1.~1) 
•,;¡,. 

(%.] .- o (00) 

~'!. U.O) 

3 .{"1'] [1] ~ ltOl ,, 
¡-.;;---~- l' 

, 
t (7.1] t ~O) 

r .. 
(:Z,~1) 

~~~~ \.' 
-4 [14) (1) z lOO) 

(2.11] J (1,.t:1) 

(2 O) 

(%2) o (OO) 

'!. l2ol 
I ¡. . 

f· t (Z,~Zl r \. 1 \; 
\,¡ ¡.. ~ 5 V [15] . [2111) ~ (1 O) 

l 22f 1 
1 (1 0) 2 

( 2,:t1) 

b 11•1 [22111 1 (1,:!·1} 

[222] o (OO) 

·, . ~ ,'' (%.O) 

7 1:1•1 [2221) 
1 (10) y .. ,__, 

-J:- 8 l1ª1 l2.' J 
:.. 

~ D lOO) 

-.'..:~ 
'. 

·---.. -p., = l'r.zl,l"C21+1, -. • I -c. •. 

me= -Re,, -.Re +1, . - -,, 1'11 
rT =-s. -5•1_, - • --. s 

...:: 

- -·- ----• 
..._~-; ·~ 

.·.L-o"f' 



.,__,. 

k reprtv..enlJi!]Ón C2 ... 1y' .. 1, con m.v,•V.a. JI 2S•V1-V.a , qu1uf11 Ji,¡l:t unR 
~z r:fatlñ .fo. rcprc,jc~1fadon s ¡;{c 5Ul2', nc5id"oa-~U'"e fo~ rcprc
Jentacio11c,j cv •. ~1'-dé ijl2) JI c2", 1v··'"1 dé UC.t;J Aon co'!,ju}.nPÍn-$ f.31J_ 

_ V t) J\:__ t_&f![cre1iCia 'd'c 11.11, 110 ~ po-~iEfc cXP-T~~r en fo:-:ria 
· ··-" cerrn&fn [t:M fucion~ Je ·cniifa cfcdrónica-s 111.13, Aino !J.UC ~ nccMnrío 

oLtencrÍÍl-s en frrnia e:zpfz'cita P.nra cada cot¡junfo t:& número.-i curí11'licoA , 
Aienno ~ftu eT nú11iero dé e{ectrou~ ni, (-r, r .. > , ..11, S, m. 11 tr .Cz6. %&J 

Cvcr a..pé9hke ). 
kopfnndó npropind'm11c1de fa--s cntkt;tM 11.11 'JI 111.1211 ,, Ae 

ofrlic11e cí "11j¡uicnfc erzguctnt:fo pnn:i fa funcion dé 011iln 1110/fcu[nr: 

u'(..¡)/ U'C8) ::>' u'C-'i> / u"c-'i) / 5UC2) ::> O ... l ... J/dC4)/ SW2) ::>0(4)/ SU(2) ::> 0(3)/ S1UZ) ~Sl{,12) ::> 

1 INJ, [ 1"'1, (wo>, (T, T2l, (a; V2l, L. S. J. 
StlJC1) 

M ). . .• (111.14) 

[!:lk 1n!mcro cutinfico caracteriza fn-s rcprcsenfacionc--s irrcd'uc1b[c-s 
ne{ Jjnlf'O COrrC1>,POflr/ic11fc .&fai rcprc-scnfaci011CM c,;fdn asocicu{~ a 
Ía-i. vafore-i JrO.J!.Í04 de Ía,;j OjJC't"adór~ dé La~tmfr ¡;{(-,{grupo C.n t 
cuc~tió11. )::.l!_ [a -ra.st.a 111.Z ~'-' príY.>cnfnn Ío./S opcrarlorl!/j i11varían"-~ 
fe-<, 1/. AUI va fo re~ propiaj para [oA _grupa-$ ~ocia¡;{o4 a ía-s crufc -
tz IV!> 111.12 • 

QpfícHa111c11ic fa Ju11ció11 de 011cÍn. mo~cuÍar ntti dnrfn 
por: 

(
'wn> c-r. ;:.1¡ ccr.o;1\ 

UNH1~Jwc-r.-r:zH<r.oZ>5L.TM)=Ji i ~ L /CCJ!~L_;m·m~)CCLS.J;m,u> 
vm 

"llNl wlm > 1 c1~H-r,-r21 r.. m.; Ser),, .•. (111.15) 

donPÍe ef AÍt11/)ofo < 1) corr(V)pon¡;{q A fM Jacfore-s 
a~ociadóA a [a nu:fucción · 0C4) ::> 0(3) 2. [~ cual~ 
expreiaáa-s en le'-rminoA dtJ fcu A·lmfioí~ 9:Í C30:J 

,.:: 

-i°Aoc.-scafaru. 
.f'uedRn .-ser 

~1· Cfj;tri. , 

L 



~;."'·· ___ ...... 

j Grupo 

uun 

- U(3) 

r t Q(Lí) .. 
I 

0(-4) 

~ ' 0(5) \i 

SUJZ) 

U{4) 

0(4). 

Valor Pn.,pio 

(1uimfrc,j JCrmiÓnicM _ 

ñr " ir., + .;,, m 

én/CIJ> = r: c-JºL".r: u'ks'(tt'J:u'""'trLJ 
f~ lr •s 

!""· - e 
m{9-m> 

m 
ézu~ • 2!:(-;'J.r L.u'""'t,t,t')=u'"""u:t) 

1.1.· • 
bm •. ~ m 7-ZSCS+t) 

- n, "' Czu•131 = 2 Z: u'""11n · irc11) • h~.,1fz +'ff,-zh, -2 h, 
1 -s. ,, -a. ;\t. 

"-S"' +y~ +q.. 

-· C2o',41 : L. +Á: 

-· L. 
-: 
5 = 2

1 Z::..Jczt•1Hzr-r1> ,rur1-uir'n Lr 

. M=m•Ñ 
ézu.C4> = é2.r't4l + é2u•tJ,J -z.fl Z:<->'·1f:ü"tu).u''.,u:rJ 

. - . u ~ 
=C2u"é4l+C:u•,,., +zcÑ-ñ.r>Cm-ñ,J +; ñ,ñ, 
+t.-1. .... -z a....-á. -z../b [cp+xa:,J~csa.JiJ"~ .. 
+ cs .. ";~ftlx cp.xñ.,,,>"1!:1J'00

' 

Czoc.r.> : (L,r+i,J-+ (Á.,.-+ÁrrJ2 
ézo"(-., + ézo..,,c.r.J' + 2 L·Lrr +2Á.-Á .... 

f,(C,+1) 

SCS+1) 

' = + N 

.,:, +fi~ .. b~ +h~ 
·"""'"··~-1a,-3h4 

...-. 



·..:: .. -:. 

. _,_ -··· .. ------- - -- --.- -

e 
~ G!upo·· 
1 \ 
t..,, \-

\ 0(4) 

U(3) 

0(3) 

5U (2) 

3Z 

Td.'Bt.d. 111.Z 
co~ rii; u a.ció!J 

~- Operador de Casin1ír 
A ¡ \i 

\-~1lor PropiÓ 
l 
" C2oc-4> = (l.+L .. ): ... cA.+ft.ro->2 

_ _ 

s é2o~, . ., +C:zo'(41 +2l.-L ...... 2Á.·Á,... 
o; <O. •2l ... 0-..1 

ñ .. tt.,. ... ñr 

ézu t3> = ézu• t3> + C2ú"'t3> -2./Z i;,.t-C'1'1n-u"í1n 
.. 2 1 - - ,2· ( Q Q ,-z 

donile: 

=3 (nF •nr> +y( Lr .... L.!, + .... ...,, 
. ' 

-z - - 2 ,. 
l = ( Le + L.-v) t 
.-2 1 ... .. 2 
J•(L+S> 

~· ct-51 .,.. .,. - . .: tllrS., 
~. Urdl.C'J =ftf1)iXa~·liJ1"" 

"'-':. 
¡ l ( "t - 1'"" -~; c,f' = -z A1faXt:l1Ji 1' 

Áe,14 = -..IZ (A~:ixi'i.n - A~h x ?i,r .. >~"' 
r - ,,., .. - .,. -
/"\<,f' • - ~..,2 Cl1)2 X~oY.. +eta~; X n, .f!t) 
Q- r-- ~ - 110! •//' = -..,z. ( &l1l!z X A1 ti )f< 

S- f ... - 'º'' 1' = -.J'f 1I .1C2l •f) (ArJ2Xt'l.t11) 1' 

-L ~ -'º ~ 
. I' = ../2 Cpxp)I' -+-Sr-

j, = Lr• s,. 
con fa -m.iAma rlefiniciÓn dé producto f!.1>_cafar datÍo 
en fa -ca.Bt.a. 11.r, .1/ [a A-f!¡uienfé áe.finicio'n dé · 
áo6fe proáucto ~cai'Rr . 

u'*.,u.r> :u1"'C.1~J = # <-f·r.u~w:lft~·J u~'n' 

...,,. +tt,. 

fi,Cli,+ 2) + fi! 
+ F1~<Fi,,-2> 

L (L+1) 

J (J•1) 

r . 
\· • 

·-' 

k_., operrufor~ con ,,jJ[níu::ftce rv corre1po111fen 
A fo.6 operadór~ Pt1'1Ó11icCM d",;_fimi:ló~ 01 íá -z:-aet.a. 11.2. 

(: 
/• 
l ... 



..;· 

que AC cEti.-itJ.c 
fu ~fe .CtMO 

corno cot1"cc-ucncia 1'cí t,,01nor:ft-.,,n10 
r~ ,-rc11l~ "" reducción ~on 

con 

/• 
1 

a; • /~ - -c.~-r. Í +/.lf; ~ -r,;r• / +ex +13 

o;/.., r.-r./ ,.., r.-r•/+~ 8 %. .. 2 - 2 - 2 - -:z- ~ -,-

Ai "">r,.-rz. 
AÍ r,~'t; > 14' 

A 4 2 (K.z' + ~T•)-/ U::. _ T-:,r .. , • 1- :; O,~ 1 J ,; ,.. ,.. • 4 -., r 

L ª 1<G1,. 1~I~1., • • • • ,, a; 
Ms-L, -1+1, .•.. , L • 

0(4)-= .511(2};. SU(2}. 

!' -

t~& 

• .. (111.16) 

d~mdi? {o_,j AiJJnOA .. 11 - cort·C/jpo11den a la-1 Ju11cion~ .:Pnt·~ 
~ :lmpart!/$ rc-spccfivnfflcnfe . ~ Jll/je & Erovíene d'e una .ParitÍrú:Í 
infrÍTMeca ¡;:{é f¡:¡,j ..f'uncio11e-$ a=iz Otzda efécrÓltÍC~ 111.13 C24:J ·J/ 

_·_ r,.,-# o enionctU b =O., _pero cuando "r.: =o fa fr:Me h iomn "!ó-& 
valór~ !l'~e AIZ _pre,.jenfan en IR ra.Bta. 111.3 • . · 

.fu Juncíon~ dé onda. 111.16 ~umlnV.dratt una s~a 
a.decuRr::fa .f'_ara. diagonaFiz:ar eí 'Ifanri!foni'ano _ 111.8 • ~u~ 
nú111croA cudnf·iccvs t:Uocir::ufÓ."1 fa-rman un co1·¡junio CD1,'1_1_P-féfo , 
aunfZUIZ para e4faliléc12r ,,,Ju conexión con f04 ¿fo-& <Zx_pa_ri111ea 
far~ ~ convcnienfe -reracionarfu con ra-s nú111c1·ad cuá11fi -
CO-S U/.>Uafu • 

k ~ij¡nacion &Ú! r01 ··númcroA ct.trinfica-s qu.e 



·~· 
'L.3..131..3.. 111.3 ---• C?-<!¡¡_{o,-¿e,,, de {a /ti-1e b cua1id:> ~z=o 

Númc.ro de 
electrones 

Números 
cuánticos 

<c..o>; S 

( 1, O) ; t/2 

(0,0) ; o 
(2,0); o 

<.1,_o>; Yz 
(1,-0>;~/2 

LO, O); O 

(.2,D) ;o 
( 2, º'; 1 
(0,0)";2 

t 
i, 
t \'O ~ 

f 

t o 

v o 

1 

o 

o 
o 
1 

1 

co1n11111n.cntc .~e c111¡fca. C.:5id !in.5aJa en fn aproxin1nc1on dé 
P>orn-Dppc11licimcr. VcEüfo a La ~Ú1tcdr1'a aJCiaF de Lai 

\. 

moíeé:ur~ 1;{i°r:ztó111ic&Vj , (a progccción áe[ momento nnJ1ULnr 
orhda[ ,,se coruerva JI. por ló fa11to fá-1> ferrnina~ at&ct1·ÓnicoA 
dá La mofécufa Ae cr~i_fi·can ¡;/é acucnÍÓ a lo/S vafot-~ dé 
Mfa pro11eccíón. 5e aco/.>-tumEra dénofar af valór -aEsofuto 
dé fa J?TOJfección rfc[ nzcnnettfo an3ulñ.r orbital tnerlfanle Fa 
fetra. :íl . ~ valór~ !l'~e ¿ta .:17uC?dé lomar Aon ~ -t, 2 _, .... , 

1f, ,..,e Mnofan nzcr;f;·anfe r~ létr~ E., TT • .L1, - - - 'l'Mpcctit•nmante. 
k fe'rm{nQ,i .E Ae denotan ConLO i:+ o· I:, - áapandienr:fo dé 
_.;jU C0111_?0rfaTnÍenfo Con -r05pecfo , &l l~ ref/exion~ fztl 
planoA que confenllan ar qé! de La mokcura . µ,,j ~fcu;/04 
co_n A#o. ~on ¡;:{é/fjfe11uznfe 'déJlenez·ado,,j 1f conffonen amDoA 
~~ttM. TT; .l1 , • • • • yua,sfo que. A• corre4.f'Ondiz a lá ;e_z·°:Jfac -
ctón dáf -momento m:gufat· or1ii{nr (efoctrónico JI total), Ae 



... 

t. L j°~ . ( ... ( 111.11'1 

5f dcnofa-rnO/j af 11Ú111CÍ"O curfnfico vibracionar C0/110 V_, fcnC?nt~ 
cnfo11ce;s er AÍJlUÍc1rfe efiqucfaáo . di:z C4Ít:UÍOA 

di?nfro 
nuc'!>fro 

11ú1uero 

lvASLJM), ••• '111.18) 

¡{¡.[ (!_,jqucma ~ ac~Fantiettlo Cb) ¡;{q r/Íun~ cf cunr ~ 
111arco 11afurar 'ác ncopFl1111ic11fo 127. ~2 1 • 

1JCAVÚ! Yer puttlo di? vüta dél modelo n/j¡cbrnrco e{ 
ct-ta1díco viEracionaF Mid da&fo _por 

N-io V&-2-- • ••• { 111.1811) 

ll número de bO,:J011lM N f ya (!.,jCncfaf nwnfe er 111í.mero de? 
cunnfa-$. víbracionnf&J que prc.-,cnfqn lóA e-ift:u:{ó.., efec~r..-i11icoA, 
.Jj e[ número cl'2 e~cfron~ :111 c,.,_pec!flca ía molécufa: Íf'A 
1zúmero,;j' curf.tdica' dt: n101ne11fo n1111ufar S, L. J 1f M ficnén 1.HZR 

corrc,-,pot~t:Íéttcin c{lrecfn con·. [o~ dárfo.i en 1//.18 • Unicamcnfc 
re,ojfa yor détcr111i11ar fá 'rc[acidtz c11fre Íai 111Í111ci-04 cttd1dicoA 
tz-. <="2) ff ccr,o;) con e[ cfiquctndó 'tf-juar. 

Ve acuerdo a fa T<?Jlla dé rcrlucción :Para L darla 

L = l<JZI, lo;J+1, •. -• . , o; , 

i~;¡:/_!'f~·amoA af n.Úmqro cudnfico 
moF.·1,-;·nlD anJlz,1/ár orlilfaF. _,&to 
cton dé ~ta'bf(}/j 

(Of O) --r 'Z:. 
co;,~11~ TT 
co;,:rzJ- ~ 

: : 

... 
••• (/11.19) 

.· 



necc,-j1tr6·0 1-n~_ar Ai Ae fraft:t dé un MÍarlo r: ó r.- . J:ara 
ARbar er 4..tj¡no IJUC Corre4ponJá rt?curriremcA RÍ•. ft1nífe. 'ífc nfomoA 
Jt11ir(oA. 5upongnn~04 que en Mte liínilc Ae frene un c~tndó con 
c.":P'" S, nromcnfo .._Rnjjulár .h JI _parfrlátf :P. (:_unnrÍO fc.,-. 
dro1no/.> Ae ~e;paran ,/je 'obtienen termino~ n1oli?cufar~ co11 ~tn 
S JI _pro11acción ~ momC?nfo angufár A= o, 1, - _ .;, 4 . k-, fárn7Í -
11a~ con A- o corrDjyondén a un tMiaáo i:~ Aí {-)7,:1' =+1 
JI a un e4fadó z:;- Al C->~=-1 un. 

ZT01nandó en cuenta i!;jfo~ rc-ju!iadó/.> Ae 
J~tj¡uicnte confnbrlinaá ~ t0(adoA: 

\, 

ycirn -e-...¡. o Jj o; =o , 4- comEi1u1c1"ón 

Tz-{ 1 [N)[1~JW c-r.T:)(O-, OJSLJ"M) ::!: IH·JJlrJwc-r. -L":,)(0-,0) SL.JM)} 

: {"'1: .. 
con Aigno .f. ~ un término 

'l=- pnra 

con /jigt10 - (?!) u11 tc'r1ni110 ........, { 
.... ,.. .. 
.... !:._ 



' ! 

--·. 

,p 

r:. 

t 

3.7 .. , 

con A~no { :} ~ 
( 

Elta 1Mi_g1tacio'n r:{c c:.tculó!> ~ com;;.fda JI cJtd d~ 
acuci·áo con. eí cti'qucfruló 10ua( ác ~tntfo.A • ~ ctzqucfcv.. c~~l 
Ao11 11ú11u!1·0A cudnticM acficiona(t!;j 1 11ac~ario.A j'a.ra c~ccificar 
ío.,-s MfadóA en forma ú11ici:r.. 

:J);námicai 

fr.. fa _,.,ccció11 anfcriot• AC c.-sfa/)[ccio' u11n /in-se 
nd'acuru:fa .:Pn1·a [¡:¡ cortfaFífírfnrf dé c1tncló--s }j .P._ara rfcvar a 
ca.Eo fa áia11011alhació11 cÍc![ <ff'¡;1111Fto11inno • _ ~ ¡¡c11ct·nr 
dtclia dit:ljjo11nlizacio'n Ac ifcctiir:r 1111111érica1ncnfc • 5w cmbfilJIO• 
co1110 ya 4<' 11u:11cio11ó, ~ :f'°-Sib[C? c!ifc11c1• .1'ofuc1·011cf, r.-;;nf/Nca-$ 
cua11ctó 12[ cJÍa1.111fton1ano co1dic11e .cxcrujivruncnric c:Pcrndóre1 
ú1varz'anfM dé u11a cac-Ícna cfad'a. 

51· AC rf~rectan en 11.14 11_ 11.15 fó.--s iérmi11o-$ 
wsociarló.A A fo~ :Paránzcdro.A diz interacción /5H JI l~.-J . 
rC..-S;P,.ecUvamenfe, a cxccyción dé fa co11fribució11 tfeí º.P..2 -
-<"aCfór J:z ( Vl!r Za.Bta..5 1/1.5 JI 11/.6) 1 e.-'S po~fbfc exprCM/l.r" er 
.1"1fa111iffo11iano mofécufar en férn1i110,-s .ik operador~ dQ 
c~ÍtnÍr aiOCÍCUÍÓ.A f:l fn-i CatÍé11&v.. //J.12R -///_12b ; e-'S dácfr 

;{¡"" = H.,+ f• Ñ + ~ f;l· + ~11 ñp + f 4 ñJ, .+ f.s Ññ? _ + f6 éur(4> ~ _ 

+f,1ñ·.:+ f;m2 ~ f; n, + C. ñ} + f; iñiiF + fi, é2o"c.4l. 

" + f;. C:::u"C!I) + A, C2oc_,,-, + Az Czúc?>> 

+ B, 12 + B2 52. + 
-2 .-: 

B3 J . • •• (11/.20) 

-~ " .. :_· 



/!p,')_ pnrd11~0A_ {P•}, {!'J, fA;} y /B;J e,,,.frin rcfacio11rufM con 
ra;;-/utlrZ~ diz 111tcracc1oíz. :fE_ frn -c::a..Bt.as lllA - 111.6 AC prc,,jcmlmi 
[¡v, ¡confriliuciones dé cadá 11110 dé C?fo_,s opcrnrÍÓrM .ar 
'ffuvidtonia110 J/1.8 • 5c _lían ú1cfu{PÍÓ en eAia$ f¡:¡fifnA \fr:~ 
co11friliucio11M dC al]¡li11ó~ o_pen:idorM que. Ain Acr ti1vnrinnfe--s 1 

A011 && fmportancia eri e[ dCAarrofro ~'"9.uftÍfl.ofnr. 
5 upo1111a1n0-1; l?lhora que eí q;fan11Tto11ia110 putldé ..-ser 

~cr11o en fc'r1111"na,.j díz invarianf~ ~ociaáo,.-s &l m cadcna 
/ll.12R . U rE:lñ111ifto11iano corr~_po11tEic11fc Mfar1a dádó :l'°r 

{o IJUI! correA;Pon dé 
6 . r, . A., JI A~ en 
en fn f5¡;ysc 111. 14 , 

a canalár ÍÓA parri-rnrlroA , 
111.zo • E[_ :lfamili-on-fano //1.21 
con varor~ proplo/j 

' 2 Eoi-o = E.o + (3• ~ + (32 N + f.>• -w1w+z>; + f. m + fz m
2 

+fe. [T,(T •• :Z')+'l:i] +A, [cr,1cr • ..-2>+a;2 J + B, L(L+1) 

+ B 2 S l S + 1) + B"' .:J C .:J + 1). 

••• { 111.21> 

• •• ( /11.22) 

~ Ao[ución pnrtr"cufru· corrc~po11rlé a [a .1im12frúi rl?:ui·111i-
ca 0(4) _, )j co1no pucdé vcr4c en !á-s tca.Bt.a..s 11.2 JJ 111.2, [l'JA 
i11fa-raccio11~ que co1utdu.11en er ~tniltonirmo %t~l coniriÓu!ft?n 
an farma pre_pon~rnnla ar larrni110 niu!i;_poínr con ¡;,,, en 111.11. -
por fó fanfo Mfa .Ai-rnafrta a~fa' dó1n111a&/á :f'Or {~ infa -
raccionM diJ;.orar~. 

- Cailá una dé rcu cacrc11ws a#ictona~ 111.12 Ja 
ori,,gen. a- una AÍTncfrtá dindrn1·ca, ~:Je.ro Al5!ó lf:M -ca&Íen.ws 
J//.12a JI llf.12t> Aon raÍÍ2va11fe;s ;Para r t:U apfí"cac{Ont!A _fz4fc¡:¡,j dé 
eAte f-raliq,¡o • EJ!__ una ,,-sección _po4-ferior /.>crá a11aÜzaáa 
[a Az'1nefr1á át·11a111ica ¡;ysocia dá · a JI/. f2b 

;}Jjora, ~- convenít:?11fe líacer fa Aigut"c:!nfe frnn'!Jó.1' 
1nacfón áa _;::u:u·á111cfro~ 



-------------

f:i?orzbtibucioíi a( c;Jbami/ro11iano de !aj O¡zí!tada~~ 
in valt t"an te-s P.a lÓn icaJ. 



.•. 

TA.Bt.2\.. 111.5 

'8onf.11.i6ucíoí1 a{ e/f amdfoni'ano ele fvj 
lrwa2ianfe'1 j7e1mlo'nlco.-$ 

'lnteraccionc 
de '1:[' 1Í1 1i1% 

'lnvaria:n:te~ 

1i,.. -z tññ,.. ,,,.. 
(~itX ii..11:>"''" -fi -,.12 

<&1f,..xíi,1t>'_, -,/6 ,/6 -;./& ;.16 -,lb 

[ (. ... + ,.., - - ..... ]IDO' Roi;X A.Jt) X Ci;Joy, X A.~ l -1 

[ "t f' 1o.t - - 1001 ] COO't 
lRowX~•ll<) X C&t,y, X A,~> -1 -1 -1 

[ 'f + U., - a (!O) 100) 
cR,%-XA,r.> xca,,..x ,~> -;15 ;8" 

l -t + ,,.. - - ,;º, ]'°"' <.n,y,x Aoy,> xca,y, x ~ºr·' -o/3 ."-fi 

[ + ·"t un - - un} '°"1 
U:t,y.:X a,1, > xca,,,..x a,y,> -3 -3 -?I 

( f - ·. f' lff1 - - ,,., ]'~ cr:r.,'/.f ªº'°'' x e a.1, x n.,y, 1 -6 -?I 

[t.,.,.,,-·- Ylll• 
CR1y¡XA·1l'í) XCA.y,Xao,;> + ,_, 

,. + ....,, - - (A.t'I] 
CA."X&I,;~} xca,,,XA,11:) 

~." '· 

j 
• ---- _. --~ 

-2 

éa-o"•' · ~ C2u't!!H L.:~ 

-3,/2 

-3-16 -!1.-3 -zfi 

2. 2 

-;IS 

-2}5 -i-.. /5" 

;) 

6 

-,fe 



.C.- •• );!.aro 

. ---·-· 

~ 'lute~a.céioues 
de 1{e 

't:~B1~ llf.5 
CO'!Jt:"hJU Z\..Cl Óf) 

[ 
f ... ,_, - - '"> .,. ~ '") - - "º'1t11l0 lA,,,.x A.,.., .x 10 1 :~.X n.i;> , . - (A111xn.,,> xcA,,.,x n.,,~ 

[ 
-r 'f Utl - - Uf)] (filo 

(A1!;iX A1 ~) .X ( n, i.X C1,r1 ') 

-; 

Operador 
5 -L., 

-1 

' ,. 
--c"'_-.-1--



' ~ 
·, 

"'----~ 

'""CA.Bt.~ 1JL6 

._f:font"l.ibucloíz al f/famdtonlano de lo.s o¡1M.ado-11~ 
-éo 1on -/ewztvíz. 

'Interacciones 
d~ )Í'"Tl'-e 

r\hñ Ñ iil" ñ1•ir 
[ ( 51" X c;¿,,,r' X ( 5 Xifoy.)"'"'' ]'"' -./2 

Operador 
L-1... - Á" ·Á,.,, Q.,· G ... 

[ .. + f 1'>-' - .. .,.., ]'"°' _.r¡; -.lb ( S X "11'/i . X ( 5 X A, "1') 
'' 

[ cp'" x ~",,,,., x e j5 x i'i..y.>""' )'º'" _.;¡; -.16 

( 1" + ,.y., ]'"°' cpxn,y1> xcpxii,'ii..,•0r•• -.rz -.rz -.ti -./2 
l ;; , ... , 
cptxai'llf'',xcpxii,y,>"''1 ) -.16 -~ -.!6 -.16 

[ 'P+ X air.. f"' X e jJ X ii,.,,. J
12"'> )""' -./lo - ,/fO -fiO -fió -./iO 

[ ( .. t jOf•) - ••bl pxa,y,) XCSXAo\f1"> -t- ....,, 

( STX n!,,. ., .. ,..,X cp X¡¡ lti .,••li•] 

[cp.,.xa!'lt>"'ls'xcsxii l"Y•>+: 
'Yz ]'"'" cstx¡;¡1;,..l''~1xcpx ñ.r. l''r.> 

·. 

-2/2 

-z.16 



~-

..... 
·-. 

-· 

'lntc-raccioncs 
de v"'-~ 

-r-a:at~ tff. 6 
C'O"!JL:ÍlJ u a.ció D 

... -~ .. - .. . ..:=-

. 
-, -

Operador 
t,., 5 
-/5 

·~ · . 

--.. ;.· -



.7) .. - './ 

--- {J6 s a.-a, 
,. r • • n:: -n~ r f 

por mcdi·o dé 
forma 

( A,= n, 

{cu cuartVJ aí 

\ 
i. 

'fia n1iftonin110 

r f' 
i'lc··· 
f!': 
b. 

111.21 fo111a 
\. 

ra 

r{[;,,~, • 'h .. + e a,-&13> é:z cr-,¿,, + 'ª" -ª'' é:z.cr'~' 1-n, é:zoµ.1 

+B. LCL+1) + B:z scs..-1> + a,,, J<J+1) , r r 
rfo11rtc Ae /in11 nb.11orbidó ÍÓ,,<, fcí·111i110.~ n-'}oc.inrf:.·H n f•· fo \. 
f. JI. ¡; en h.. 1/ª que .f'Crnzanccc.11 co1utn11tc--s _para una 
1noíe'cura. dááa . .E:i!.e c1H11G10 dü pard11wtroA /.Je lía 
fieclio con er pro_po/Jifo dé aMrar fws confribucion~ tlár 
fcrmÍffO vrP-~ ¡;Íe fl']Ucrrcv. di! ~IJ JI gr~ E[_ ;Pflrrif1lefrO ª• 
rcpr<Mcnfa una confribuc.ion purn11u?11fc .ÓoAo111·ca, a.z corr~
Eºnrfi: .L R ra_ , co11fríb~~ción .fa;mid11ica JI en a;, /~(' r.úfá 
'{j;; . í111.<?racc1on fio'1>011-farn17on. ,1 

A_ confi11uac10'11 anafi"zc11·e11w~ [a e-::,frucfura ~ 
f(picn t:rcr ~..?eciro n-sociadó a fa ~imeirú1 #:11timi.ca 0(4), 

pat•_q crió fomarc1110/.J .. :!:?º" ~it7!P,.Ficidáá el ecuo en er' 
'7ue tn =-T c.onzo 'l}crn,?To. Cua11Cío tn =·T Al? hc11cT1 irM 
e,,jf::zr:fá.5 cléctró11icoA con a1uu¿¡1á-$ Jr,~--5 :?º" 

(W-1,D) °!I:;~ 

(W,,::t1) 2 Tr 

E= ñ~ + {a,-a:.)W(u-+:z> +a, tw-tHwrn +B,Lll>'IJ + B,JfJr'1) 

E= tf. + ta,-a,,.>wlw+:z> +a, f1PIZP#:ZJ+'1J+B,LIL·n);B;,J{J;f) 

E"" 71',, + u:¡,-a3 Jwtw+:z> + &13 twnJfwr3> + B,LfL+f) +B3 JIJ+t> 
. . --- '///.2S) 

áondé ñ'o = tz. + 3ta~-a,J + ~ Bz .!/ ...-sa fía AUJJUDjfO, Ain f_érdidá 
áe 11e11erafi·diu:f, quo &l~ <._O - ):;¿fo Ai¡¡nffica 'JZIC! M r~ fr~ 
repre.Aenfncion~ á11 Of4), a AaÓe!": {W--t, º', fw. rn 11 tw+.,_,oJ , 
(a úftima cor~pond"a a !ó.A Miado~ mWs bq¡oA_ , · como .Ae 
indica en 111.23. 

f'oA ;:mrdnzatrOA a, JI a; 
partir• v<fit.omar ra.1 d"ifá.re11c1f41. 

' 

puedé11 ~fermitu1rAe a 
'dé ener¡¡t&u e11frc. {!/jfadM 

·- .. , .. , .. 



r 
t 
~· 

.r,s . 
. ~.·- .. -

Vibractonafa,,j • c;~ÍJAfraJjenr:Ío fa anc:JJIÍ? ¡:/é{ 
~r lá déf (!,-j6dó 11T, Ae obft"cna : • 

t ' 
&:13 = - A..EL__ • 

'··· Z(N+1) 
•.. l/1/.2..Y , \· 

dondá ...1Ee i:orr~po11dé a ra ái_ferencia dé C11CrJJ1R cnfre. 
- ~~wr1,o> JI 21T ,,jf°n ca?Ttliio en [CM 11ÚnzaroA cuánticoA sfe 
·vióracio'tt .!/ rofacio'n ; con v =O ;Jt. v •O fW•NJ. _5i co1~i
~ra7no,,j Ahora fa áiferc11cia v/Jiracionaf i!E..- ; V=O f-:U=N) 

- v'=1 tw=N-2~, en;- e[ e1>fndó cfccfronico :"E..twno' 7 ~e f,,.· 
ofific11c 1\i l ' r w 

\. ..6.Ev =--4N (a,-a~'l-4CN+1>a.!>, 

la11fo 

cn.,-a3 "1 = .l!.E .... -2~Ec 
-4N 

••• {11/.ZS) 

'·· 

••• t/11.26) 

vfonda fm • A{tÍÓ ,subAfduií/Ó e[ valor dó a_, ( ccuacro'n 111.2-4 ): 
a,_ p,ariir d"a ///.26 -podémo.~ ver qua {a,-11.,>">o, JI com.1m - '-
1·a11Pfo 4U vafór aliAofufo C011 cf tÍé R_r;-

lea, -n.,>I =~ - L.\Ev 
4N -4N 

Ja_,/ = .Jf'Ji'JJ 

AC tiene que J(a,- «:» / < 1 a.!> I , pu~ N ~ utt nií 111cro j/ra11dé 
CN=42). Con MiOA rC,juftadoA po¡;{q111~ aliora Miudiar fá 
tvSfrµcfura cféf ii?,,j_pecfro V{braciorzar. aornaraff10/.S ef Mfat:ÍÓ 
zr.'t..,-n,o> :Para C?;Já"l'n_f!'?IJ.cat• • fe_ · di"Jirencia p{q e.ner;¡¡1~ 

(con Av=f > ett ÍÓA eAiaílóA v1l5racio11afu 1nd, ¡;'.!/~ Miá 
nadá -:Fºr ·. . 

J.óEvJ = 4N C lla.-a~>1 t-la~I) ~ . 

. ~·; 



.~ 

corr~po111:ficnfc ;:mra Ll E.., to nin 

r-. ( 
\. ~ ..... 

N = W.: + 4 Uh + za, l • 
-za. • •• (l/l.2EH 

.3·tf vnfor Ae d°c-fcrmina --suponiendo u11 vafór para N 7 /.>ufufj 
tu¿¡endó tzn 111.24 lf ///.26 :Para ob~<Znl!r t:t, JI a~ , y pc~camló . 
!JUiZ- <í0fCM vafó~ /.>tzan cotMtAfe.nfa,,j con 11T.2B. t::M rcfactf! 
nt:M 111.24 -11/.28 vartÍln ¡;{Íz acu<Zrdó R fá Z-'!.J'rl!/j<l?1Íacio'n rÚ? 0(4), 
y- dé;xmdim ~ fa -frtzcuencza e& viliracion we ._&to. qmcre ¡;{ecfr 
q,u" a cadá 1Z1_fnd'o cláci ró11ico fe· corrt?A_?o11a12 ~n vn/fr de N • 
~ vaÍÓre-5 o-Ptenr"dé>A _para N l?Ú> tM ta forma -var1an vk11fro 

PÚ> un infcrva/O nzuy amplio ; á~da N=20 !ít:Mia N=SO .para. 
.:ninpf'!Jr·car C![ 1:uuífíAV.., Ae lía Auyucz,;j-fO en &<;fe fraEa_fo un 
vafor ¡:{a N=42, para fo-s ~tcuI~ í:k iovf~ Í~ mo/¡{cuí~. 



... 

o 

-¡-~ ::> 

Izan 

Jf f,.9ura 111. 1 

<.gyfAucfuJta <?;"'j'lt?Cf.?1a( de la /lÚnehi.1'a clmám1ca OC4J •. 
:~ado .~~ Atf!ur'í!n te-s ,1za.idmel~a.-s: N=42 ,A,=15T, A 3 =-114 11 m•1. 

---·-~~~4cm4 - ~; - . 

v~:=':; 

r.~~Q) s,ooo 

'. ---s----·· ---3----·· 
11•1 -r ,.,,. 

·J .. 

- -' 

µ.;tmfo 
efecfrónfr:o z:;1Wtº' . 

.51ºmefr1n &ft~1Rm1f:a 1'é 
fa rnofeé u Ín OH 

V.:" 

---5-___ ... 
t: 

-



.,,..-

Fl~ J_nod"cfo .,,Jmitc fo po;,ibiÍinalÍ de camÍ1ar N :Para 
cr::u{a mor?Cú?a, ;Pero ~no para cada C,jfa&Ío efáciróliíco.J::lto 
110 quiere &Íéct"r? Aí1* cmEnr¡¡o, que e[ modelo _p~~ufonf¡ eF 
múmo '';Pofc11cin[" _pa;.a cada C)fado a[ccirÓ11ico . .k,: co11'1ribu -
ciott li3 cu; tCT,•2> t- crtJ 1i'todific&1 [a C-Jfructu1:a vibracional c1': forma 
v(ifc1·c~tfe _para c~vfa MTtufo a[actró11~co, aun!Juq ef n1Í11u?ro 
r;{Q ntv&?Íej vihractonaFM ~ Ct:MI ef m1.~1110. 

fu_ [a f'i.9ura 111.1 AC muc->trR en formPI. C-Jq_uc1111itica 
cf ~;P.cciro 111ore.cúrar gcncraáo por ía Af111qfr1a r:fi·nrúnica OH> 
cua11"dó. m=T. Et!_ ~te Ct:MO particufñr 120 AOn rcfcva11fc') fo1 
Earrí.1nctro~ .f. ~ca,.-a~> y Bz , dcFüfo n que ,.)u co11frifi1;.: i·oll ~ 
la ~ni·H71t:l para foi{o¿ ÍO~ 11ivcf ~ . E!!__ C!Í Cfi~jO jJC1JCrllf er 
yara111ctro B 2 détcrm111a ía ~jf¡;¡11cia 1·cfrlf1va enfi·c Cjfada-j 
ae ágerenf-e 111uftí_pfi:cidr:uf jj puepÍq ACr defcrntinar:Ío AÓLo 
<Zn rucffo4 CIHD~ en fo,-s q_ue a[ tnan°" una frnn4iciÓn 
c11frc c-!>favfoA ~ áifai·enfe m~ilíi.J;.ficí&Íaá C-1>f_t:t ;1nr111ití&Ía. yín11Í
nu2-nfe? , e[ _;Pt:1rnmet1·0 a: fyn fa_ 1;{-fjfa11c1a anfre? co1~¡u11fo,,s 
dá Mir:uÍÓA _c,fcctró11ii:oA a-:.ociadQ/) a d!Jércnfe?: r'!.f-Jrc ~cttfaf_ 
cionc~ far11z10111ct:YS ("l:., T2>. ¡ 

. -"-:~·
~:J· 

¡_ 

... 

.. ~ :"J; ... 

.!f';-_ 



111_Aplícación a la Prí111era 
~-_;;· r Serie de¡ Hidruros f; 
t ... De. L fo fi.9ura 111.1 .l)C f;.U~Je ver que [n Aimefr1a oc,.j-' 

d(!/)cribe en forma razona6fe r~ princiya[~ caracfe1·~fica-j ¡;{e 
ro/) MpccfrOA de moft:icu(~ ¡;;{¡afómícM • Sí11 cm/)ª'JJº, en ciumlo 
aÍ ordén dé [CM ~f¡:ufM 12fe.cfro'nicM, · ""ii encucni-ran grnndQ/j 
dtAcre_pnncii;v., ctrfra La --simafriÍ:l 0(4) y ro~ r:fcdo') (?..'}pecfrQ.-j -
c~ic<M. dé fa .,-sc1·ie dé. moféé:urrM LiH'; Bd-! BH, CH. NH 1f OH. 
)S:2Jo quiere décir que e[ rJ-.frimifto11in110 ~14) no co1dic1zc 
t0Cfa1 [ws i11fcraccio11c_,s que .">011 1H!CC".>nriM _pa1·a unn correcta 
d<v.>cri.J;ciÓn dé fa.-s nrvaf'C.,s aft.?ciroÍtt'co.,-s , !/ :f'ºr fo ianlo M 
t1ecc--sario ú1froáuc1r en 111.21 í11fc1·accion{!.,-s qua ro1npc11 . ra 
Afmafr1Í:l 0(4). a. confinuacÍÓn AC _;PT<Mcnfarán L~ ;f'rl11Ctparc-s 
infc1·acc1011~ qua co11ffcva11 a una d"(2/jcri_pció11 ~acfroAc.ó_pica 
corracfa yara fa r..arie da mofécufn-J - anf<V"> 111a11cio11aáa. 

A.-( :fü_opimic11io de fa r!flnzafr{a 0(4) 

! \ • 
Conzo .A.fl tnc11cio11ó 1:u1fa1·ior111c11fa. cf fermino 'V rv·" 

rcpr~e11fa c.[ compona11fo 6W..-ico _que ¡;{afcrmina Ía ;poAición 
rcfoiiva dé fo-$ c1tnrloA afocfrón1co,,s. Pa Aimc.frií:i dintÍmic.a, 
por tncc¡:io: át?{ i11varinnfc de {iy·ú11~ir ~'~' . Jf rfc[ momct:fo 
ª:'}f}.urar [, toma en cuenta cf · ferm1no dtpo(ar ík=1> en e[ 
·,-:1.,::,-:·'·T;·:;-rofío 11"11, rÍc 1nodó que an pni1ci_pio po¡;{rzínnM adtcig 
;-;-¡;¡¡• =..,_,.¿- 1-Íamfftoniano ffoc.o fa-s feÍ-m1·11os con h=o "!/ ./{"2. con 
:;~- -"a"liJ:do áa com_pléta.r cf rf~arroffó mufti_polár fi~"'la 1nlcrac -
Ct011M tÍé d'" CUC1J!a1>. _ . . rr opcraáor qutZ corrc--'.f'011dé af multi_pofo ·con k=o 
e~ ~ñF. ,. ñ.P tiene 12[ i:?jízcfo dé tnodfficar fu <?Afrucfura 
:d5r:::cic~[, !iaciánr:lófa fendár a fñ ¡;;{q un ~ciládór armg 
nfro . J'.-~1f' yodi-tá. Aer '!Porfanfe , en un 1;ju-sfc _/i,"no .¡;{c ní
vczf ~ Ví. racionarcz,-s 7 _P-ero 110 en cunnfo ar or'vfan. ¡;{(J ÍÓ4 
~tadOA ofécfroí11"coA • ¡:[_ O_;Paradór ñr Ai' M f¡;orfanfe en 
cuan lo a CAfe último efacio, pulY.>. coniribu_tfe a[ ~lMtÍÓbÍam1t?n-
to clá LM 11ivc[e1> 2A JI 2p , .. ÍÓA cuar~ AOn. dá11a11er1:u::ÍOA 

' 



f 

_,r 

en Cñ 6a~e 
{nfcracción . 

.if por fo fanlo 

l ·ÍG-rv · Qa + 1.,.,, ·le = Gsut::!>> - C2su"~> - é2~u"i:.> 
\ t ' 

r;{Óndé'. lian 'Azj:Ío . ftzfrodu'r:üfoA (oA JJrU_?Q/j) 1milari~A <MJ?f::Ctil
r!Z-1 [30]. E[_ fertntno cuadru;P,olár ~ dá [a_ míl.Jf01' ttr;porfnncia 
para fo áMcripciÓn npropi"aífá. rÍt? Ío.-1> Mfndo-s alccfrot11cq~. 

k conlri.Gucloíz cfí;polar Ja[ o~eradór dá Ct:VJ1"mi'r 
dé 0(4) corrc,ponáC? a /l/.11a. con O{:; f' . JY~fo quiere r:fucz"r 
'1.u" dt"cfio o_pera~r :;.'5frz"nge _ a un Aofo Jj¡radó dé? 
RE12rfap{ fá conlrrGuc1011 mulíifofar con lr= f_ • '&__ conVi2-

-niiznfe enfoncC!-'!> tnfro#ucir ~r o,;:mrador [,.,,·Le como una 
tj/eracció_n ind"ependicnfe : J:I_ '?:f!<Zr1ufo1• r:k · n~o113a:zlo .an¡¡ukr 
L conli;diu11a a tMfa 1~1ferncc1on 'JI, <i!n prmct..P,..to ,_ vnriando 
(2r :Parn1'11e:cro B~ e...s j>OAtbfé _ loniar a.n cuenta ra 1ndépcn -
di?nc1a déf cpera dór l ... ,, -ltz • <\in eTTtba11fO, AC? lía ,:Priferí
¡;{ó fyar 12( __?arámefro B, mePlf anfe . AU fd"cnf'!Ji'c:acf~n. con 
[a. con.-1>1anle 1·ofacionaf Be C27,32:L 

Si lienzo~ dé -inlroáucir_ rm ·inferacc ion~ t} , Gn-·Ga 
1J, L,.v-la 12n tJÍ 1-famiH011iano 11:,;"' :1 tZ--1> necí!/lario oótcner 
ía-s cdl:mwnfo4 d'2 nzalriz tfq <?4ÍoA o;pera¡;{"o-r(0> en [a liWje 



0(4') • }JArR -Jl~var a cabo (Mfo (?-) conven·ienfe fo111nr en cut?nfa 
que 

con 

T IOO) 1 • 1 • 
ºº = - 272 ncr - 2./2 nr , 
"'" ff3• fQToo =-2,12ncr +6./2 n.r,, 

( 
L 

¡;{011rk Ali 1·ndíca ef cnrácfer femoríJ:JÍ . corr~;;_onJianfc R f<M 
9ru_p°" 0(-4) (AUJ'.'2rt'ntliºcc) , 0(3) e primar AUbtn trice) JI 0(2) 
'hl!.jJUtltÍÓ ,;)UDÍtÚlice ) • . . 

];!! {n L"3..8't2'.. 111.7 Ali! pre~cttfan ro,_, cfe11w11fo_,1 cfo 
matriz de [O/) oparculórq,j ñF , ["' -l,, Jf Ó.rv · Qc , y de fo 1 

cfcm~ opt2rr-ufore.-:> 11ec1Ma1·iM ynra Ffevar R caPo !fl ;f;·r:ffona -
fizacio'n ckf 'lfnmdto11ía110 111.20 . _ 

B.- e!Vfve1~ de. '&11e-~1a 
puc-;fo que ra~ 1·nfcraccionc.--s confenú:fM Ct1 D:z 

Aimefrr'á dinátn1.c¡;;¡ 0(4) no Aon Aufi·c{enfC/5 para oEfener 
·=tma dMcripción . rcafiÁta dé ÍCM M.:e,ecfroA moféculárM, ~ 
-praci~o- t'omper dicha ,,si111cdr1á. fJe acuerdo con [á 

. 'díÁc10ión en Ía_ Aección a11ferior, propo1uztnOA 1211fo11c<v.S 
e[ Ai¿¡uicmf12 ~mifion~·ano 

ff = efo,,,., + ¡;, R.r + 1? (2 Qr ... Ge) + tz 1-ru ·Le. , ... e 111.29) 

Bta ':f.fa171¡ftoniano no ~ d;-a¡¡onar ~n "lá p¡::¡,'5e 
0(4) 'ff por (o fanfo ~ necMario rlevar a cabo AU 
d?.·a¿¡onafizac-ion ?ara olifener • ~ niveÍCM d'2 enc?t:f!Já. 

r. 
¡._ 
~f1 

v 

i 

1 

\ 
;\ 

)\ 
i 
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./ 

-ca:st.a. 111.7 

.'§JemeniCM de maf-'liz¡ necc~~to~ ¡za-~a ffevaA 
. _, .a cat5o {a dia9onal~act"ón de{ <ít,amdtoniano 

~i~nrJ1Cl~-Z::,;.·Ha;"o-;1SL:TM 1 ñ,.1rN_Hf"l w cz.-z:,Ha; C1i l SLJ'M) 

(c,.,01c-z.~l1ccr;11Ü\/i.'wo1Ci:::-z:;,/ccr.o-,1) [ 3 • _ '- • ·E.. 1 .L. L /\ L i• L - -rz (u H-c:,-z::_.1DJ..;-lllu 1ci:,-i:._i) º"·T•""'·~' 

+Jf ('-7:¡~ 1 ':;''rz: .. t:>)<u-1<.~~11T;-unr1c-r.~>)] 



.. · 

"La. Blá... 111.7 
C01JCl!JU~CÍÓ9 · 

.· . 

{l~JlIJ'"JW' lZ,z-,Ha;'<r.·> SLJ' M 1 d .. · Q,.,/lNllrJ"' ( z;Z:,')LV,<Ji ')SL.J M) ./ 
= Z: z::. C->''J.czr + 1 > ('"'"Hz;Z'.>lccr;osl) ('"'""z;r.>¡ cci;ír;l) 
u, r (Z,{+t) e ,t, L .t f. L 

l< Z: ('"''~)(::Ó>¡cw'o>) j cwo> Uº' l'"'~'\ (C N1"1° ~T.,ªº' WJJ ") (LNJ iJ'I T.!"" I:! lNJW) 
- l z f \ l z .ti . ¡ ' 

\ . 
(lNJli-Jw cz;r;Ho-;u,·> SLJ M 1 Q,- Qc \ lNIU-JW n::, l:",) CCT,o;,) 5LJ'M) 

,,z L: Z: L-f•;; ~ ('"'.:»Cz;l',J¡cc;o;>)('"'º''z'";'>/cc;·o;•¡) 
a, ,t; JlZl;+1J l k L f f, L 

¡11:.Z',) c201¡cr:Z';1) ( cz-:znc:o>j cZ:<;)) 
"fr.~\ fe 2 C r; z fe (1r1cz;¡::;11,Tr'i:anc-t,.;>)(l1'"J<t:'t;>r.T¡=•::1:1~Jer;z:,')) 
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-

_:;I' 

---
Ta.Bt~ 111.7 

co9ri1Jua...ció9 

(l1J'1o>llT;"'mUH1D>} = - z}r
<l1')("t.;z:,li0T;~1tt1'J<r¡z:,l} s-_k 

(l1'Jn:;r,lE T¡"'lll1'J cz;z,l)= -~ 

(l1''J(1o>ll T;"'Dll1'J_uo>) = --k
{lf "1 n:, -r,H T;'""l!ll1•1 cr. ~.l)= -.A 
<11•1 e r;r. n T;-·1:l 1•1cz:, -Z:.l)• - "k 

(C1'1LZ,7:,lll T}~'i:t1"JCZ:,Z,'>) e -./2 

~ [oi rfé[ temor TFº': 

(l1H10HT,.'=a;[1JC1Dl) e - =:¡2 

([1'frz:;z:;>1 Tf.'"l l1'1 C~Z,l) 

(Z:, -c.> 
(OO) (20) (U) (1-1) 

(DO) 3 
- ::ff 

(70) -.A- -./2 
<r;~ 

ff {f1) 

'1-1) n- ._ <·f{ ,'. 

' -
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t."º' 
(~ Vczn 

(Z-fl 

r r 
j.-ca. Bt..a. 111-7. 

co !J -e i !Ju a e i ó 9 
(C1'Jcz;-z:; HT_.!'°'U1'JCZ. "Z,)) 

n:.,-z:;> 
,.,o> ( 2 1) (2-1) 

r· ' ./f -,/Zr ~-m 
_J_Jf -1\.. -1 

2 -

1 -1 -J/f 
[uanrló Ss ~ e[ e41ne11fo i/é' mnlrrZ" -rl'dttrÍ¡{o 

tfi:5e ~fnr en fcrmr-n~ dér fe;;jOr Vr= -3 T)"", Coi IÍecfr 
<11'1 etoH~=-u1•u10» ~ zñ . 

coo> 

'11) 

tt-n 
(z:;r.i:.., 

ªº' 
(2%) 

(2-Z) 

, . 
<ll'J c-c;<!u T;'mlil1'1CL. 7:,Ji- -([1'1a;r;>J; Tj'~u1•1a:i;>) 
<C1'Jc-ioi~ ~"º'lil1'JC10})= - -i3z ' . 

'ºº' {11) 

-A 1 

c:z:,z:,1 
11-0 (20) 

-1 

-ñ 

-./3. 

(Z:Zl CZ-2) 

_IS .._·;rs 

. ~··:-~~~~~~ . 
. ~· 
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56 

c:A:._nfe%1 dc -p.occdér &r fa r:ft·'!llo~alización JI moAfrnr ÍOA 
t'J/~f~ qug í /.>e obfif?;.tnn? Ae ff~crfbirlÍ C?{ proc_ecfi.micnfo Ae
V!J.u1°'(o ;:mrp r!éter!.~nar ra~ _ P..ª;amctra~. a-,oc1nrk~ a( iffamí_f 

To111a110 111;79 • /._A1C? co11~14fzo en fijar /ó,,s ::PnrnniL·fz·~ 
d'2 [a Aimefrt'a~úimica 'JI .;Pº/jfarzormcnlc var1ar f;, Ir 
y ~ con ar fin da ver AU efi::cto AOPra e[ M..fncfro. fÁÍll 
-p,roceckrnienlo ~"' ra_Pritió vari~ vecM con e[ fin d~ 
'é/éfarminar ef '!{ecfo {;[q fa t?Ít:?cciÓn ¡;;{é ÍOA para1no-frOA ~ 
fa Aimefrza ái11ámfra. -~obni er valór ~ MTOA. 

B- pa~ibÍc rfr.·,unguir do~ fí_pa_, gcnc:·nfa-s ~ :facta~ 
c¡ua /)0Drc C?[ C/.>pccfro tíc12c11 ro~ _JJfI!'CÍtllcira-i - Eor 1111n _J-wrlc 
Ae frenen fá~ ;t;n1·d111t:?frcvs a,, t:l2 • a~ , f; 1f k _, [a~ cunÍ~ 
-¡juc¡¡an un _P,~c[ defcrmfnnnfc. en [a Mfrucfura ji"na( dé foA 
-n-ive[~ eÍ<zcfrónfc~ !I víbracionafu? micnfrai qu,c _;Por olra. 
parte foA parametr& B., 8 3 y Jl_ confribuJJ.en u111camenfe 
a fá cz,sfructura rofact"oru?r Ptqr e,,speclro. ¡:_,,.,toA úftinzos 
pucvfa n tf¡,1101·ar.jt? C!fl una J'r1·mt:?ra 12ta_pa en {¡;¡ cuaf AC ~ 

1:crmi11an lo;j _primcroA. ]:'A pa,n·Efc prCAcindir fnmEi</n cm 
~a pri111cra cdnpn efe[ :ParámC?trt?· B::. , _pu(0fo qua AU Único 
~cfo C1 e[ áe áotanninar [a vfi°.-1ta11cia. rcíafiva entra 
e~frut~ dé? cfijcranfe m11ftipficitfaá. 

d\_Aociai;fo a cai;fa reprc.~ct"zfnción irrcrÍr.1c1lic (T, r;,) 
de. 0"'(4) ..-se ticmz un con,,f11nf:o dé e1tnrfoA c[ccfróniccj . Ff 
P.ardmefro t:lz ffja a11fo11cM [a Ae_pnr'!ción , que . t;·q11~11 .---
't{tcfzcvs COtjjUtdM ria , cvstaáOA en [a .,,j_1mct1·ta dinnnu_ca <-z:ar 
.L~ura 111.2 ). fo/) ;paramefroA a, lf ¡;¡~ J;;an fanfo [¡;¡ dí-:>tancta 

.. !lnfre ~faffoA '2Íéciró11icoA como [a e,,sfrµciura vibracionnf 
eii · ÍOA co1riunfoA 17fc MfaáoA efácfró11icoA anlf!;S menciontufa.-$, 
JI ;:m_o,¡;{c17 ~fc:minnrAC. CZ11 fa forma 1·111ficada í?n fa 
,Acccton nnlartor. 

'f; - _5a lían .AupuMfo vaftn:~ 11c.!J.alivlM para a •• a~ 
1/_ - a_, _ ~ e[ c~o PÍa a, <Mfc ¿igno <Miá, v(eüirn-~in1:u[o ppr 

· la -identiflcacion Jll.18a. d1:1f numero cuanltco p1brac1onaf • 
.-- ']5:{- ·Ai¡¡no, 11Cfff4Íivo dé a::.. jmp{ica _ f!UC fó/.) OAia&IO~ efadró
. n1C!'A ?1'11M f)lij_~ en e11erg1a_ JJ:.rovzencn , efe [a -reprMe11fa-

cion trnu?/Üctbk (~. -r:z.) ~oc_1aÍÍ'tl a[ 11u1x1tno valór prop10 
vfef oyaravfor áe Ca:1itn_ir c.2~J'" _ c.1\:¿-t, cm ra .:r~ura 111.2 

... -:,-- -: 
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¡ .. 
·• i 

1;; 

- ------ ----·- -··· 

:-.- JTi_gura ~11.2 
. ! lt'A-t--z.ucfU/l.a.. gcner..a.{. de.1 c~nec-lrn d.z la 
,ÚmefAt"a. dina'mi ... a. 0f4J c:.iando m ,/5 1l a,, a, ;r 
a~ neFfwcv... 'íCf fZWZdmdw a: /'1_a {~ ¡zo.-N
c-cºofz. .J'J.elaftvc:r. euf/le con;:unfa-s de e-ifada,f de 
d0tirzfa ,.u¡ue~e.nfaclo'n de dt-4>. 

E ,. 
: ·. 

ho)~------\ n,..,._,,, . . . . 

\ 
\ 
\ 
\ ----- ' 

,~_.-:E:-r: z:;~:..\\ 
. 1 

\ , , .. 
-------- - - • - --;--~ (2 !f) TT TT ••..• ., 

1 
, ., 

.r:: ·,¡, 
(. ~I 

: \ ,/ ,' 
--=-;::::=-::.-::.-:.-:;.::-.--:-.-=.:'/ 1 

, .... ,.:r>L - ---w ,' 
1 

1 
1 
1 
1 

-- --- --· 
0(4) X ÚC4) => 0 ("1) 
(WO) (10) 

CW01 (2 1) 

(W+'l,OJ + (W,.rt) -l"(W·-f.,o) 

1w-1,o> + cw+t,.o> + 1w-2,-t> -1-1w-f,-z> f (w,:!I> 
+ (W-tf,2) -1" lü..1+2, 1) 

(W-#,O) + IU-1+#_, 0) +(~·2,n+tw-1,21 + IUJ,:!:/) 

1-(:vn-:z> + (w+2 :-f) 
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dt"ncfm le a 
• l.' 

LiH 

('¡, = Ar -R, 169 

f. 
'A.= a3 -1'11 

¡;:¡,,,A,+p" -2 

fi 2 a.1.-a~ -4.ooo 
B. 7.5 

B2. 
B:s o.os 

-C-3..13 t..2'. 11 LB 
de 1.a1 ¡uz,-,amefAa'> 
0(4) ctt cm·' 

BczH BH 

166 8::> 

-170 -99 
[" 

-Lo -1ó 

-4.ooo -4,ooo \.. 
10.~ 12.0 

0.05 0.05 

N=42 

~-

f 
: 

!'"~·' , .. . 

ele la 

CH 

131 

-148 
-17 

-4.ooo 
HA 

-10,900 

o.o~ 

,._ 

T3..:'Bt a. 111.9 

de 1Z o Jlem dM 1211 

1l. 
LiH -200 

&H -150 

BH -100 
CH -50 
NH -100 

OH - 65'? -

. ...::· 
y· 

NH OH 

HS 151 

-164 -174 

-19 -17 

-·i.OOO -4,000 
e.7 18.9 

-13,500 

O.O.$ o.os 

'·· ' ;.. 

.. ...... :..-

. ·/. 

.r ·r ··• 
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fM. c:r..fn. ¡;{'»'-... mtH b'!J'cY. en cncrgi'a yrovícncn de Ín -¡:cprC1>eH -
¡~nctón (2-.~1) , _cu..Jfo vi:fór propio CMocindo ~ 9, JI C:1 mn¿¡or l nf valór ._pr°.?.10 CMocin~ a t10>, e{ cunf M dá .3. por otra 

;¡-pnrfc, cr ~i¿/110 11C-JJt:1'-tVO ¡;:/é a.3 indica que fÍc111ro Je cm/á 
coryunfo dé e-~fndo/) Cr.-r2 ') (c1o>)jl2,r1> en Ía II;..9Ura. 111.1), cf 
ác mínima enci;g(n. Mfd a-soci&uló af de máximo vafó1· ;:>ropio 
¡;{c{ opcr~ufor C.:zor-o • J;2!_ ÍPt f'tgura 111.Z podémo;") ver que cr 
C/lfaáo 7Tcw+:z,r1> ccon n11iximo vnFor propio w 2+ 6u.J +9) cm (2.~f> 

'-~~~~-- <?'1., ¡;{e mínima Q11';t'fj_1ÍJ. , mfr.nfr¡:i,j 'JUC C?n {10) 1 ~ cr CAfnrfó 
¡_;·:·. L (W+1.0) ( C011 1"11ClXtmo VRfOr proptO W"+4W f .3) cr tfc 1JlC!110r 

t.._,.CtIC1Jjlá. k experiencia en e{ prOCC/)0 ¡;{(; t]/n-Jfc fin 1::C'·)frado 
·:·f¿uc í_Q-j c,.,jfnvfM efáciróníca~ que ..?C 'J/1-1-jfnn ,ª fo--s ;{r¡fo~ 
.:!X;P,<!:Z1nenfn~ corr~po11v&11 n. (a_ rc;;_rehcnfncion (r, T2) dé 
m.t?fxtmo vafor yro_pio ( ¡;{(z afíi ef haber ~cogr!{o n:z nc,ya
fi-r.·o ) 7 y que M ;PM~.IJ!a áar un valót' fi,Jo _para_ ¡;, = cn,-n.,> 
P.''f ra loé(M rfl;j mofecufo-s. 4in que ~e t:!faci"(! ef IJ/l-IAÍC finar 
Í:fc anet¿Jtn¿ . 5 e lia iC?ma°v(o, un varar dc f'c. = - -4, 000 cm' 
co1no prit11c1·a nproxr n2ac1on. 

Ff _pnrdmcf1·0 B 1 ,-)C fin iclé11t!.fi·ccuEo dirccfnmanfe 
con rcr éOñ~fnnfc rofru:Jonaf Be , JI d vn!ór dé 8 3 .-jC 

Fzn f(jn d"o dé 1:1cucrdó nf ordiztL tÍÚ cf ~rfo/;f¡::¡mfrnfo ¡;{a ni
vcfc-s "i:rcbirlo nf ¡;rco_pfnn1ie11fo L-5 • ~ r!Cncrnr, ~ _pa1i.Gfc 
rfc..Hri6fr fo.~ cfifcrcnfM ft_p,_a,s r!é f!CO_Prfn1f!1"ct~fo ( n .,· b) de 
tJ-{;,¡nd", rlcpc11 d'zcmfo de fa 111 nj]mfun rcfof1 va vfe B, 11. B~. 

Co1110 Jfª AC n1~11ciono' n11fa1·ior1nc11fc en Mfc frab'JJO ,je 

Í;{{l.-)cri.E(! CÚ aco_pfmni c1do íh) di; ffumí. 
J::L ya r;ámafro B2 fin _,;jti;fo ¡;{c,fermi-nado ~ó0 . 

12.n ayueff a-s 1nokcura-'1 en qua ~e fia11 obAcrvado fran/.>tCtf? 
; ; q,..s 'm f re e,<; ta áó~ efe · ¡;{ if(! re 11 fe 111 u ff ;pfi e ü:f1:u:E, a A a .Ge r 
.f:·#-1 11. NH . ]2:!1. fa TC>...Bt.2'.. 111.B Aa ·muC,jfran ÍÓA varore-J 
d"fz ~ parcin1cft'OA déz Fa AÍmaft·{a di11n1111ú;1 que han 
A ido fo111C1áM _para cr 'lJ.i.v.>Íe fi·11a{ Pk cnC?1¿f,tM. 

}::L ycirá-nudro -F;, confribu.!fe • al d(2/j'fff0Efa111_fenlo_ , 
c-fa ~ 11ivere.-s 2A -2p • Como una prznwra a_pro::1-n-1ac1on-
é-sfe fir:r Aidó f!fªdO dá acucnló ar dCMdóDía1111onio. 
fcorico erar dfo1110 u11id0 corre.-J_po111f-it2nfc • ynra fiacer t:vjfo~ 



E,cni' 

1.50,000 
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+ _.· 

_, 

HF(+) E C.•> 

100,000 
cm-• 

~· 
LiH 26,473 B,542 

• BcH 47.589 14,263 

\. BH 69.045 20, 67.ft 
CH 93,404 27, 975 

+ NH 120,990 36,2-13 
OH 151,641 -'15,SOO 

50,000 
E= HF 

+ 
-s-

• 
• 

+ • 
• 

• .;;.-·-... .. ~ - . ·- " ·-. \.·. 

L1H BciH BH CH NH eH 
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·-

•' ~ .... ·"';' 
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-k 

·'~-1000 

900 

800 

700 

600 

SDO 

--- Jfi_gura 111.~ 
cf7aloAC1 del fZª"ªmel.110 k. 

'2 { '!JMf'2. 
.• r,.~· 

.. 
.,. 

" ... 

--
" 

2 ~ _.. s • 7m 

LiH BcH BH CH NH OH 

m k lcm·•J 

L;H 2 -600 

BcH 3 -650 
BH ... -700 

CH s -760 

NH 6 -630 
OH 7 -9.50 

/H! [fevo' a cnbo ef ~fu-sfo Ja fa mofcé:ufa OH lommirfo n /;, 
cercano nf corra~pomftfrnfc vafór feo'rico ¿¡, ':f{;,rfree-J-ocfi c::sn. 
Una vez cfetcrm1nn#o C?r valor da t; :/!ara OH , í{]/j valor~ co
rrc¿po11¡;{¡(:mfe;s pa_r~ ÍCM dérnM _"171ofczéuf ai ~e _fy"a_ron an /á 
111t/Jff7a propof'cton dé un fercto ¡;:/(zf vafór leo'rrco H-F. J:!!_. 
(a ftgura 111.3 -~e -muc,sfr.an ÍÓA v.afor~ s:lé /; pro_pu~la.-$. 

Q.- lermÚ10 cuavfrufoÍar , Qrv·Qa , r(!,jufln 4er IR 
tider11ccio)i 1na:s ti11_por!&mla para "détermúu::u· uf or¡;{en co -
rrccfo do. Ía-1> GAÍadoA e&ciro'n¡t:O/S . Su ,P,arámelro corr~
f,'Onr;//onle k, Ae ¡;{qfermrnn al ~ÚAfar . [oA nivel~ czfac
rroÍ11coA . ~ vafórM o/;feniv/O.;S ~e :Pre-?onfa!' ~ Ín 
fi...sura 111A • -

k inleracc1on Írv-lc confr1f;11Jlt.? en krmo lm_pprlnnh 
a Ía . ~Trucfura 1·ofacúmaf ;/Q[• a,,j;eecrro . :5e úrlro'p/1!/º 
~fa 1nfera ccron déf;r·dó a f/!'12 Ta 1nfCJ14 ncc1on cuntfri:?oíor-
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· Jfi.sura. 111.s 
rg~btuctUAa e,,,¡zcclia{ de la-s molecula-5 

Li H Cff1•2'> . NH ílll=t'l 

-taóric() 

--~ •rr 

<Zxprzritmuifnl E,cnr' tctoÍ·t'co 

b0.000 

30,000 
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Jf t,gura 111.s· 

'iffAfAucii-v"t.a rM¡zczcfAcd a'c la--s moleéul.z.s 
B.:HCms3) { 

tc.irfro <!:cpcriT1rc11fn icoí·ú:o 
CH Cm•~> 

iz:-r- E.cm' _,_ 

2Tr" .. z: ... :ir %z: ... 
=~ 

b~OOO 

·~}-•z:: 
'rr 
'!!!. 

B 2 TT B 1 TT 
•. 

30,000 

'.' 
o 

.... _ 

-·-· -·-~~ -·-· 

. '_;). 

--c ... l: 

~r:---== 
Bz~ 

A~ ..., 

ax pe rimenf nl 

•rr ---•.t.} 
•¡:: 

E"TT F.11:~: 

D'lT 

===::.sªI: 
A:z.A 
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BH fm=4') 

Jft,.gura 111 • .5 

~f'-ccz:~a{ de hi'S mole'cu(a,5 

experimanfn r teórico 
E,cttf 1 

---.----= 
•z::.+ z; -- 60,000 

--== c"r..,. 
3z;•-3z:::- === B'.Z: .. 

---e· 'A ----.-,=¡=- C' 1A 

':e-~ '. 
::30,000 A._2: 

A'IT i,~i::-

A1 Tf 
,, 3¡;;-

1-¡¡>¡f 10 

,. __ 
x•z; ... &l 31T X •z;+ x 2 rr 

OH lm.•7) 

B •.z: 

·--

¡

:I 
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Jfi,.gura 111.6 

<g_,,flªcbz.o de vikacion-Aolacion dtZÍ 
Mfaclo A2 -¡:,• da {a mole'cula OH. 

E.cm' 

--Y 

--·· 
.5,000 ---1· 

--3-

--r --·-V=1 --o• 
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--2·-
o 9::.0 =====:;. 
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:;.~ ... 

raBt.a 111.10 
-%1oAe-s , feo'-'ifroA Jf/ "-_~Mnnenlale-s de 

-fa -Co!V'Sfanre ~ecf/t.O~co¡ttca Tc {cm·'>. 

LiH .r.,--: BeH 
cx_p. fer. error ax-p. fizr. error 

_A•.z::: 26.516 25,023 .s. b3% A,_TT 20, 0.3.3 16,2.70 B.6% 
B'7T 34, 912 ~4,013 -26.0 ~ t .z::: 22,.367 

• z:: 48, 917 8 2 TT 50,862 50,. 627 D.5,,,. 

•rr 57,69~ 'A 59. 624 
f~ é0,5.53 2rr 64, 328 

•.z::: 65/196 
2.z::: 78.292. 

::z.TT 18,~93 

BH ·z: B9,~06 

- C"J'· f12r. error 
A11T 23. J36 25. 9.34 -12.0% 

1TT 43, ó55 
e·~ .115,986 44, 136 14.o.Y.. CH 

'!: ... 60.435 cxp. f12r. rzrror 
•.z:::- b2,3B6 4 r:,- S,8"1"1 5,832. O .. !Z,;, 
~ 76,085 A "L\ 23. 190 23,-fSb 0 .. 017 '~ 
~ 76, 392 B-zz:;- 2 6,04"1 25,201 3.2% 

4.z:- 31, 368 
'b~z:- 27,0Zr 1B, 450 31.0 % e •.z:• 31, 801 35,159 -19.9 % 
~ 35,]0b D 2TT 60, 394 46, 1.33 23.6 % 
3z:;- 3b,. 225 2~ 48,411 
3z:;- 50,483 2.i:;- 50,574 
3z::+ 52., o:i.1 4n 55, 051 / 

2 z:;+ 63,581 
"TT 14,230 

OH 
exp. fQ1'. fi?rror 

A 2 E 32,684 32,255' 1.3% 
o/o ~ror qxp. - itn! 

B"z::: 69, 774 68,531 1.76% axp. X'fCO 
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R~ 
1> 'L. .. 
A~ 
c 1 TT 

!>TT 
Pi"E. .. 
flT 

~r.'" 

'Ló..B'L~ lll.10 . , 
coy-ci9ua_c109 

r-

NH 
º"1'· f~r. ~rror 

12,596 10,37~ 1.76 % 
2.1,H'S 2"1,999 -1.79 3 

2.9, 820 2.9,96S -0.48% 
..¡3_ 1Bó '43,-465 o.?3% 

b0,685 

83, 168 65,357 21.1 ~ 

12, 7...57 
84,991 

modtjif:a en Jorma ¡;rgrcclahÍe fa CMfrucfura ro/ac101rnf do fñ 
Aimcdrt'a r;/ína'mfra 0(4) . Tu_ fa r21..ai.o.. 111.9 he prc~t:mfan 
fo-1. vaforM efe[ pnrn'mdro 'l obfen1·¡:;{(J_,, a11 al '!fiv..fc de [n 
Aet'la rle 171 o fcéu f !Vi. 

, . fu_ fn~ fi,guras 111.s ~e mH~frnn fo.~ nivele~ de cmzr-
!JZª '!J1Mfado/S a foA dnfoA axpc1·1mc11laÍc-s pnra {17 :~erre_ 
Pf<Z -rnofecufws L;H,BcH,BH,CH,NH Jj OH.1f:g .~e hn mcfutiÍo 
[a -n10fo"cufa HF (rn =-8 l r:fafn·vfo a que ,,1.olo ;Pra~anfa un 
a;Sfadó 12locfron1·co ; •r:,+, tnnio faor!Co comq crxpurtm"1llafmun-
fa. 'Do11lro r:lá la QAcafa díz <MÍM fiJJurM no e..s 
?Mibk _ aprect"ar [a· tv.>lrucfura rofacronaf · 't{Q_ lo.A 111v12f(!/j 
4/fbrac1onafe,,j • M_ -f!Or 12 lío ~ua tzn [a f-i:;gu-ra llJ.6 ~a 
n-u~tra corno cz_j'2'171j'1o, fa (!,1,fruclura rofacronal Jk[ ~ -
h.1.,¿{q - A1r.~_ ¡;{q la mof"cufa OH. 

--~-=· 
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LV Moléculas Ho1i-1011ucleares 
Unn 111ofc/cufn cfi"aiómíc a nomo11ucfcnr /)(! cnrncfori"za 

por nfnr co1niitwna por átomoA idé'nHca-s . ]:"Ato :"mylicn fn 
prv.c-rrút dé ima /.>imctrr'A r::úficionnf cfc[ A1°Afetna , fa cunf 
comid: en [a i11variancin anfc ef t"nforcamEio nucTc.ar. Dcnfro 
vfa( -nod"c fo ~ fgeErnico [o,, q ra "OA tfc fihcrtt:1tf 5oAÓn ico-") 
~tlin ~ocitufoA a fM fjratróA de fihertad nucféarCM (viEración-
rotncifn ) . ¡royonc1na'> cntoncCM que. [11 permufnción p{o fM 
11úcfeC!Y.i Mt ' 1·cfncio11atfa con fa i11vcrAiÓ11 EoAÓ11frn , 111ic11frfl-j 
q:tc :'h Ú1Fc1· ~ió11 fofa[ '1C n'>oc1i:i a [a 1Í1vc.1~liÓ11 /.>t.11::tftn·nea 
?--!e bno11c-1> Jj Jcrmionc-s. _ Vcnofnndo af opcrn,for rla 111rczr -
cnmEa: 11ucfcar 111cc{fr111fc P..1> , ~e dé:Ec. /.>ati3acer c11fonc~ que 

f 1f,p,.¡,J =O' 

fo cia{ dcmrnn c{a fa comÍición A, =A~= o czn 111.20 __ Bo . 
quiere dá..cir que fo i11forncc{on di_pofn.r, t:fé />Hma t111porta11c1a 
en 110fdct-tÍn-'S ficforonucfon1·01 , no confrifmgc en ef croo · 
nomo1ucfénr ; {o cuaf C1 COtH1:1fa11fcz Con e( ficcho ~ qu12 
ef uw-nerzfo r{i_po[ ar C1 nufo en 111ofa'cufrv.. t:Íinfó111lcf'Y5 con 
dicnnar, úfcfnfica~. 

;::J_ 1fcan1Ito11in110 í!·')Oc1·atfo a mofé cu fnj rlinf:::mt
ca-s Fornonucfoar~ CY>fá r:fnrfo ardo11c<V> por = 

fí'" Ho + r· Ñ .,.. f':z Ñ
2 

+ ('3 iip + r-' ñj, + f3-· Ññp 
+ (36 C20 m + F, m + l'z m : + !; ñ" + {;, ñ'/ + & iñ ñ" 

+ f; é2o C~) + ¡:; é:zu {~) + A2 é:U•3> +- B, e + B2 52 
. 

+ B3 J 2 

== 'JG,~, + ~ó C20 C-4) + f't, C20 C~l' ••• (11/.30") 

j¡, mavn11uz11fo d(zE'"n- con~frut"rAe fu11ct"o11~ bfVjfZ para 
[fovar a caEo AU tÍÍ"ajfonafización • J::!J C?AÍC!. cr110 ~ 

cfarlltt1Z.11fe ÚlC011i-"<!11{enfe !fUtZ ra~ fa11cio11C?A COrrc.-s_ponrfan a 
fa Erae 0(4) 7 puMio qucz 111.15 no ~ Jímción prop1a dé 



./ 

Bl> • 5 in et?JÍ,t!.11Jº • 
fo e a dén 1J. 11/.121> , 
por: 

At fo Aon fu j1!ncionM PMC. n.jocin da.A n 
r~ cua[c,,s e.xyfic.Ha.mq.rifci v.itin rf1ula~ 

llNHrJ npd1, h,11,Hn.líz. li,1 SL.JM)·-;.··· Z: 
'•' Vm 

(
111' lh.1i, 11,1¡ 1/i.6,li,1) . 
.f .fe _L CCUcL;m m.~CLLSJ;m Ul 

••• {11/.;,1) 

dón&:k {o,,s nÚmcrOA C'11ÍnficoA C1z11iz1!,J J¡/ Cfi,fi,Ji,1 c.fi']uefatl ra-s 
rcprcAct1facione-i irrcrfucibft!-1 t:Íu r"-1> grupa-s Uc{3) y Uf3) rc..~ccfi
van1c1dc C19:J, y cf ~t'm.bofo < 1) corrc~_pondé nr cocj}cic1rfc 
f..~oc->cnfar a.1>oétacfo . a fa caáctza Ut3) =0(3) [33J. ;E.E_ .fu11cio'n 
dé onrfá lic;1ó~1fra c-sid dá¡;{a _por_ 11.10 JI f¡:¡,,j ji1nc1ont?4 dé 
onda farm1on1ca-i AC :Pr~c.nlan c11 el a.pé!J~>1ce: • . 

k. . .f.uncion~ Pf!">e 11/.31 Aon fu11cio11C,-j propiM , de{ 
opcn·ad"or tfa 111fcrcnt11Óio P,.z, 1f de{ opcrndór &k (nvcr~ton 
fofaí Í con vnrore-s propioA· f->"' }f t->"r•n, rc--spactivame11fc. , 
.P.ºr fo que fa Pn,jC a.-sociacfa a ra cncfana U{!J) M aifécua
#n para ffcvm· a cnbo fo co1da.bificfná de c~icu:[oA. 

'De acucr¡;{o con er v"!fór _pro_Er°O dé Pab , cunnr0 
n:J?. c.-s par foA c1fa¡;{~ ..-son Ainzc.irícoA yente re[ t1de1·cnmbio 
da 1nÍcfaoA mianfra-s fjUt! cun11do np e; i111.f!Hr fo..-s Mfru:f'o~ 
.,son anfz/,imctica;j con r<:Mpocfo a. a-~te tidercnmbio. µte 
comporfa111t"t:?nfo ~e d<:nofa 111crlt/Jnfa [a-s {qfr~ s 1f a , 
rM_;Pacfrva.,-nenft! • 11 ,.~a raji"tzra unicamanfe a fÍ:i _pnrfc tM-

. ;·,-¡cz"a[ dt2 [a fu7!c,1011 dú ondá. 
· fe_ fanc1on dá onda co111f'kfa ~ eAiá tfndñ :Pºr 

••. (lll.3Z) 

. ·-= ... :.i:;~:· -I• 

. lfo111/é· ~sn corrcApondó a fa función d'i2 ondá 1'00Ciada ¡;¡[ 
-cv.ptn nucláar . 5 i foA núck~ ADn bo~on(V,j fá Junc{ón ¡;{Q 
onrfa fofa[ i' "ifefie .-1er ~ittuffrica J/ _por fo fanfp para n, _ 
par , ~n tiene !JUIZ Aar Afrne'frica , m1·anf1·p,s qu<? pnra np 
impar !t'sn ¡;{~Ec ./.H!r anft°Aimáfrica • ~uantló !OA :11úcko"'5 Aon 
farmión(!/j i' r.WE12 .-ser n11fi,.,itnc'frlca , IÍe movfo qua ..Para 11p 

par "!l;n a.-s a11fr:~i11uifrica y cuandp· 11p e:> i11rpnr }' .. ,. ~ 4]111c'frrca. 
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~u111icnJo, -~ tic.ne entone~ guc 1211 

. f:. V bosones 
~ ... im { f1p pt:1r es~_, ~--?l'sn (5) 

11,. non (R), ~"" ta> 

dcgcnc.ración 
C:ZA +1)( A .,_-O 

AC2AHl • •• ( 111.::53> 

fer1niones 

[ 
n,. 1'ªr es>. ~ .. n (RJ 

J'.,nf1:01in 
t1p 11on CRl, !r~n { > 

élcscne-ració-n 
A (2.A•n 

(2.h.,.1' CA+1) ••• '11/.31,) 

rfonda Ac fin úuÍicru:Ío fa áejfc11crnció11 ruficionnf cÍcbirlo al 
c~pt11 nucfonr A • 

ffi_ confnEifil:;[aJ ¡;{á ~fru{a;S AC ffcvn a calio cm farmR 
1::uufifoga a[ ca-so hcfcronucfca.r, /.>Ófo que ~ t1CCC/!>t:tríe>. Mpcci-

Jt"cr:ir fa efiffuda. corrc¿_pond-icnfo a fa pari#alÍ da . fo~ Mta
d''" efccfronico.A ; 9 o u_ Fª1:'! CMtrul':'A. -par~ e 1m;;,nr~ 
1•Mpcciivamcnfc JJ. .~u n-HJJ.tlacton. proviene vfirocffltnanfa p{a 
fa ::P nrfrfáp{ dCJ fa~ v,farlO/S afomtc0,1 C!tl e{ Ízmífa ¡;{c 
áfo1no.A unir-fó~. {omp 'Jfcmpfo, fomnrcmoA el Ct:MO rn=1, cuJIM 

ju11c1·011M ác 011dá c(cc-trÓ11ic1M c-stá 11 dad~ por (ver 
apé9bice: ) 

1 [1JlO] Ó¡. O; t cr) 

Pu~to que ,_,r•-p=+1 J 1'"+1 _para e[ primer c-:;fatÍo, é.--,fo ¡:{n 
orÍJj'2t1 l'l un C1tado mofocular 1:ff . Y~ra e( />Cjju11dó Mfad°o 
ACi? Ucne qua Irn .. 1 =0,1, ,_,r.1'"' +-1 11. 1' s-1 , Jf .:Pºr [o tanto 
~fe onglna (~ ~tncfo.A Z:~ -:f TTu • procc.'vfércmoA nfiora a 
ff?Ú!11tifi·car c-sfo.A <Uiar:fa-s con fevj Mfa.dO_--s moÍacuforc,-s tfe 
UC.3) rfadó--s :Pºr 

llNJ l11l11,11~ h!>Jrfi,/1, fi,J ; L .JM), 

re9fa,j Je 1·evfucció11 corr<Mp'ondie11f&U> ,Aon 

c11, 11, ñ,1 
!OJ 

L 
n,., ny·2, .... ,1.io 



.. · 

e Ji,lí2 fz,1 
n,H,O" 

11p,1 \ 

f1pf1, ty-1, ... , 1 ó o 
-~1p,t;--1, ••• ,1., 

JI, pu~to que L~A , - Ae ficme c.11fonc(VS ra At'ffúianfc 1rlenli
JtC&1cioÍ1 ¡;;{(z ~taáws 

2:.; : 1 CN J C1 1 tt.P COH11J'l; L.TM) 

i:+.,: llNll.1111_p[1lC'fl.F+f,oJ fL.TM) 

7T,,: ICNJC111t.rC1l lf1.r,fl tLJM) 

_5¡ Auponc~noA ahora, At·n pi1·did11 dé 11cncrafir/ñp{, 
que.. _fo-1 pa1·á metroA ¡f, . JI Az ADn rI_"-JJ«f-ÍVO/S , f, •. r~ JI f/. Aon 
po,11twoA , JI quq N M par, e-s poA1 /}fe 04quemn-f1znr '/ir 
e.1truclura c-spaciraf que pr•op_ordona ra ÁtmefrtÍ:l 11{3) • k 
[a F~ura 111.T AC prc.-3cnfa ra farrnn Jlªn"raf ác l0Ía c1pacfro. 

VoA ~cefo/; r:fc( Mpccfro rC-HrHan en rn f'~ura 111.7 • 
)Jor unn _pnrfC la-S C,-jftlrlO-i O'°tm . CY.>fán ¡:{c,-jpfaza do~ lln ru.flar 
a fa rlcrecfÍa C/1 e{ ~fcuÍc> z=;. , cfa11do {a imprc~iÓ11 'í:fé 
!f.UC .fnlü::i. un tMfn do 0-r(nJ en ra yritnera Ennrfn vilirncio -
1ínf. _por ofra pnrfc , AC of5-?cwva un ron!.Pi1nic11fo dé fá 
dege11aración cm Ta-s e-sfndOA TTu • cA_.unyuc e.,fa ~do e.~ dé 
fi.:c'fio o5-,ervt:ufo e~arinwnhd11ie11fe .1f racibe al tt0177br&! 
dé cf&jc:Íobta-mt"anlo A , Au ma_g11itud ;e.rcrft·cfín _por lñ 
,-s{metrra diºndnt{ca 110 corr<Mpon';;fe a Ta re.afida'd C?>2J. 

Pa. Pt:Me 111.31 €--j aáecu1uta para Ü1 conf¡;;¡/j¡fiiJád 
de e-sfa~ pero e,-jfo no ;¡ulere ¡;{ucir !?ue· lá Ainu.drz'á 
dindmrea Ut3> Aea a_propiaW"a _pnra fa- vfMcr(pción dé 
fa IZ-'jfrucfura CM_pecfraf ¡;;{é f ~ tnofééuÍ~ Jion?onucféari!/J • 
~ ~u::1r !JUC en af Ct:MO fief&!ronucfi?ar , ~ naca-it:lrlO ÚrÍrq 
?.uc{r o_pc.radór~ !l.Ut! rompen IR AÚnl?frrá U{~) con 12/ ji·n · 
da oblan<?,.. concortfláncia con ílr ex_perúnenfo • ~(~. ~ 
·nece-sario dia¿¡onafrzar <iÍ '1:(;¡171¡ftonia110 /11.30 pnra corrq¡-ir 
ef" primílro dO ÍoA ~c-fo/j a11fM . tnenciot11;¡vf05 _lf 'lf"iu.far 
12Í At:?ff11rrcló a ÍoA áafoA e~e~rmt?nfaf~ • .•. 
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. ]fi,9ura 111.7 

. '[,~f¿.uct!A/f a. gene-1a{ a'e{ e1tzacht.o de la 
AfmefAt a. dmamt'ca l,~(3) flaAa e{ C'fVJO t11=1. 

~ Iza mdú:ado clelc¡¡;o de cack eAfaa'o e{ VtJ 
{~ /fº/110 de{ o,11e//a'iloA de /'!J'~{mtÁ de Uf3> 
Jf u (~>- . 

'tlp .. 
5 __ ,., .. , __ ",."'' --2·, .. , 
..¡ --5ÍS) --3ifl __ 1-15, 

' --.4i..1 --2i11l --o·IA, 

:z. --!f1s1 __ 1-"' 

--:zi,,, --o·oo 

o··--1itl 

r:: 
11¡. - 1 

[fJ 

np . 
S --Srnl --4'iAl--3•1A\--2 .. llO 

.olj --4(sl --3f., --2(11 --iÍSI 

_, --3·,,o --2i111 --1·1m 
2 --2ÍSI --1-fS\ 

1 --1cn1 

ITu 
11; -::znp •1 

(1J 

np - - " 
.S --5C•1 --31•\ -- ti111 

-; . 
.f --~is> --ién --óm 
3 --i1ai --•oo 
2 --2h1 --o·cs1 

1 --Ú•) 

o --o·cs1 

,_ 

·-. 



--'-hp . -
6 --7cs> --Si)l __ ,-,~, 

... -~-·> 

~ --_-.Sis> --lllSI --1-(SI . ~· 

:i --;,í.i __ ,¡,, 

" --1ÍS> 

.. ....:. __ _ 

]f í,.9 u r a 11 l. f> 

e-1/U?cl2al cuando m• 1 Jf /)=o. 

np • 
6 --· 61Sl --4Csl --2in " 

n_, -
6--61s1 --s/s1 --4fs> --:1·1s1 

-'t --4isl--3ff.1 --2ls1 --Ú~l "--ÓCsl 
i: ... 

JI 
.i --21s> --fo> 

rr.. .. ----. -.... 
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~ta un CIMO _parficufRr en nzofcéufa-j lion1011uc{qa
r~ en cI cuaf fa e--sfrucfura dé[ tM,Pecfro: dé fa :fi..9ura 111.7 

Ac\. tnodijtca radicafmenfe
1

• Cuando fa-s nricfea1 de Íf mofe' -
cuf¡;r -">Ott ÓD.'1011M con v<Mpzn 11ufó fA=o">, ·no ~ pc:.ibÍC' 
cOTY>frutr fanciontM vfu ~bnáa 3'Sn a11fi",-st"m(?trú:aj ( VQr • /11.3:!1) 
ff. _por [o fanfo rM e4Í&ufM con carácter 1:mfiAimétrico 
'&fCMa_parecen , ¡;{¡;:¡n¡;{o f-t.y¡ar af CM _pecfro ¡;{q fo. :f'i..9ura 111.8 • 

Ba ~fructura MpccfraT corre.-sponk experi"menfnfmenfe a 
moTc/cufaj fio111011ucléareA con CMpú1 cero {A:O). ]:J!_ ofro.-1> 
ca-soA, cuan&Ío ,,,s,¡o , Ía ~¿¡cnernción de ~pin .f?C.t·mrf" o5fg 
ner fn1. údc1vs1·dacf~ correcfaj en fa-s [{na~ rfo frn1LS1.cio'n 
onfz-e csfarloA. 

•.· 

-.;:' .~. -~-

'-.- .... ·~- ,.· 
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' C!o_m_porfatnict¡f_p.. Au1wc para_ e{ .:flardmcfro k. k- ~tructura roln
c1onnr dél CMJ:.ccfro fue. a¡~tailñ. 111e1:;Ünnfc un Aofo ;Pt7ra111efro 
(11.) , pu(J.1 ro.~ _pardmciro-s B# .!! B 3 ~e f1/aro11 :íW acuenló 
n ló1 clñlo--s expcrú11c11f11k1 dl?l <0fa"iló lia-jn/' D5.:J. 

Como puadl:? ·ap1·ec1at'Ae cm lá ra.-e.t.a. m.10, a pc-Jar dél 
afio qraiifo di? ,,,jtú!_Pf(Jicac1on arriva expuC;3fo. cl error- 'Zue 
AC? oi5fuvo para Ca co11/jfa11fe <V'..f.?jJcfnMcc[ptC:a Ttz ~ del ~~
fftO or#t?n quq ef o/ifa111Wo en ca.TcufoA át? prrmeras pnnc!Pt05 
[36]. J:"Af'2 r~u/lado auncu:ÍÓ af fit?cho ~ 'JU'2 er nufroi:ÍÓ af
JJC?Dl'fltCO prmtf<? oÉÍoner- la cz~fruciura (Z/j_,Pecfral co11:,Pféfa con 
un co10umo ¡;;{q fié>n1._?0 d(;, cdlcu!O 1nujf rc.dúcú'ff, [38.:J, linea 
al modéfó mr!!f nlracbvo cfcjdé aí pu11fo r::fo vi:-sta pnictté:o . 
qf"ClJJ 'lua hacer nofar, por oira parte, 1.fU(? el obt-an&?r r(!.;:jttffq 
rfa-s razo11abÍe-j t11C'dtanfé 111e'-fovfw.j &r _prúncroA prú1c(pio-ó im
pfic'! fo~nar t2n cuenta. cm ra E~e dé cálculó cap~ Au
pe1•1ore.--s a la 2~p , ÍÓ cual COflÍr'JMfa e/1 forma ~l'l:?Cti:lbÍ€' 
con la fit:HI:? e17!_?Íaadf:! en eÍ mo.c&fó alj¡elirn1co. 

k_ fí 111dncion <Zn !ñ !i1"012 (capa 24p > frene, :fl'?,r 
. -1ttpu1:0te> , t-epercucio11~ tffl_porfa11t10 , co11zo (2,,j La 1m_po~1'5ifi"

#1:w{ ck d(!;jCrJbir f<M '2..,jfadóA mr0 c:xcitru:ló.~ de Ía/$ mofaéufa;f; 
BH, CH :!j OH , rQ/5 cu¡;¡f<Z;$ Aln. c1nbargo _. ;,PUet:Íe11 dé jCrJbi-rAe 
mÚÍ-iaJ7Te fñ t1ZCÍtMú::fn axp/:Jcr"fa ae La capa .34pPÍ. 
· J5:L 1rn5n_¡_o n.qu1' :1:m:wmladó G1 d primer tidcnfo .:Pfl· 
1·a PÍcz,sc1•iE1r en yorma compkta fa a~irucfura ~y:>2cfraf ~ 
fa-$ mok'cuÍa'5 !71 cdianfe méfoáa, cdj¡eli/•aú:a.:S 7 M_?C?c(ficanum
te ¡;fe fiM mokcuÍM ¡;/;aiomtca,;j. :De acuardó a. fá'1> r~ulia
rfa11 - ObÍC2n1¡;{~ porfémo,,s ,,,.señafar r¡vj Arj¡¡utetrf~ venf~~ déf 
mo¡;{{¡,fó alj¡alirn1co : 

a.., 'DC/jcriba en .forma compÍtz!a .JI frddú:a 
fa tMfrucfura <24pecfraT ~ Íi::b5 tnoÍecufu 
dialomfr:~ fieferonucleare.-s. 

b.) Ef_ 171orkfó inclü11.e /á .fXJ.Mbifí.tEaá ¡;{(?. • . 
ifa,,-scribt"r ef cwso tiomonuckar ¡::{(, fa:s mo 
[,ú;uf&M díafomfr:a-s. -

C) 'Jv("qcfta11fa una var1i:lc1oí; Auav'2 dé ÍoA 
pc:rz·dnzetr<M Ae obft·añ.a fa e-1.Írucfura 

. ~·-· ~ 
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C;> p~.fraf rle toda fa A erre dt? mokcuf~ 
corr(Mpondienre a lá capa 2/$p. 

d> R frcm_po ric proce,,;am1cttio con~u1111do 
P.at·a obfettN' LoA ra-suftadóA tZ,-j Aunu:nntZ!f 
fo corlo : afredódor da 30 nn·nuÍoA mn':rf 
mo p,or nioÍCJcufa ( 111cfu.11e11dó n10nwnfa-$ 
anguLaNM J.= o, f 1:f 2 ) . 

e> ~ errot"'iU oblcmú::ÍoA an IOA t:Miadó_, 
eTectrónrca-1> A011 ckf ordén ck ro~ 0Pf<?-
11{p¡-CM en cáfcuÍoA cit.? pritmzraj ;Pnt1C1jno..J. 

CFIEa Aeña!nr famliien ÍoA At°ffuté11f/J/S pro5fcmtM 
pr<Mcmlr:i et[ rnodqfo: -:. 

al ff_ movfefo ~ 172Ulf abAfracfo ; [a cg 
nax1on con (o.~ concepta_~ }Jcomét:froA 
iMuaÍtM requiere r;{a la 111fro'ducct"on dé a¿ 
fa 1:lén co!Zar-anl<M r12J. 

b) Jtf 1nc110A ett ,,1.u forma p__riv..cnfa, e[ 1-110-
aelo . 110 parmife 1yú4far fa. MÍrucfura. v.f 
liractonal dé fa--s #:Jérc11Í<M e.-stadñ~ e!ác -
lro111coA an fonlla ti1db_?a11cfta11Ía. Una ·vez 
f(/o e[ número. -total de 60.1011e-s N, acdo
máf1ca111enfe ~uadá rfáfcrnit11adn !ñ e-s -
frucfura vt"bractanaf VÚ! fodO,A r<M MiadQ'5 
efacfron1coA ( di:u/0,-5 Pe. Jf A,). 

' . 

r, 

E. t-not?ÍC?Ío a/ffeírarco cu¡ut' prMenhuló dá onj¡an a 
una A<?f"'tg aa _:fJl?t'.-fj)(lcftV&M _para ef dtVJarrorfó ck ~fe 7í}'O tÍé 
modúfu g /.JU aplicacúfn en fa fi:..~réa molácufa,r. pottá1noA 
Aeñafar Pr~ve111enfo a/j¡unt:M _ck ra& ftñC?~ de t11Vl!.-J_/tj¡actÓn 
quq ~e ~UJJU2t'C?n dé <Mie lra¡;i:yo: · 

1:) Un aJ~fe ck nt"veÍtvS ~ enar¡pá no ~ 
Aujíc1·e11fe p,ara u12a d~cnpcron ~./'acln?J 
có p1·ca co111plafa. , por /ó.., qua ~ noc~a-

. : 
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rt"o~Jfevm· a cabo e[ c,,jfudzo dé ÍM ;Probq 
bifina¡;,{M dé fratvjreión. '.De fieclío, C;)fo 
último corrM.Pf>1,Zdá a Ía prueba -rn~ r1!J,u
ro~&r. dél mo_"délo,, _Prtte:s ¡;:mafrza /i:¡ valiP/éz 
vfe r~ }jtctoft~ fle. onda. ')e :PÍattea CI! 
tone~ nacer ef calculó 'de ft:M -:Proba5J 
[iánd(!,;$ dtz fratMtcton pplra r~ mohku -
[VM e-sfuáti::J.p{t:M en CMfe fra.b'Y·º· 

2) a Mpac10 Dl'MlZ !fUC /){? forno~ en cuen
ta J?_ara fa átMcr(pciÓn dé ÍÓ.A f!r.culóA 
da Ítbcrfnd eÍecfró111cá.j _/jLa af corrC'1_pv!J 
d'ianfe a lá capa 2A_P. -y;_,,.,,.te &S_pacto. 
aunizue ---~eficúznfa para qt:!4c_rihr ía mq 
~orra dé Ía-s lMÍaáo,,,s ekcfro11réo.A,, ~ · 
-ÚtC«_?,aZ tfá 1•eproduct~ ÍCPj Mfa dCM tnt:Ú 
axc1'taclá--s dé vanws moÍuí:uÍCY'S (BH, CH y 
OH). ~ únporfanfe enlonCCM tomar an 

cuC?!tÍa ía ~tgu_1c11fc C:ªPª { 3.1>¡nl_)_; 110 
AOÍo pat•a _mc_;orar fa ~-jcrtpao1! ti': fa~ 
G-Sfado--s, Atno -pat·a tener fn po/Jtbrfúfnd 
¡;;/(? p,.r.::?decrr atí Jormn conhab'!á <2-Sfatfó,.,. 
110 6/éfach:uló-s ex_pcrúa·enfafnzt?nfe. 

3) _51· E1án (?[ lírm!a clá dlomc,j m11rlá-1 lía 
aema-sfrÍ:ldó Aer atÍécua ¡;;{o par/A fa ¡;{~ -
crt?ú/n ~ecir~cdprea ¡;{a La prúnara 
Aarza dé lírdru~oA 1 <Mfe · no ~ el 
Ct:MO an ganaraf. J:!:!_ mofoéufcw _poficdÓm..f 
ca-s JJ cl1aio'1n1c~ !íomonucféarM <ZÍ nu'ma 
ro dó e.[C!cfro-ruz-s t11vofucradóA ~ qtZnen:~f: 
-tnania nLr:<JIOr qµtZ an fu lirPlru~·cM • rtZ
!l~n°qnvfcvse [a ·mcfU,,jton t::fa ':ªP.~ 4UJ!P - . , 
-t'ror~ para fó P&Me <Zn af f1mda. vÍ<! 1ifo -'. ·~ 
m~ unfrfM. fü_ poAfíjfe, A!n tZmbar-ffo, 
evtfar <v.>fa coni_plícacton utilizando af 
fiím1e ~ dfo171a"!. Aeparl::ulO.A,, _por /ó qut? 
0-S impl"Mcriwlif;fa ~u v(c/)nz·roÍéo. 

. ....... ··r:.:.::.:· 
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4> ~ ¡;{~arroffo dé[ moPÍcÍo a/j¡ebrnrco un ef 
" .. íímtfe &k dfontoA A<Zpart::u:foA _permite fkvnr 
t· a cabo a{· tMudto c;?/1.fX?Ciro1'coprco dlz' 1110/C' -
" c..ufa-s ft·ia,fo'tnfra,-s fr11onfM JJU" ,,-:,can bien·~ 

crifa-s madianll:! af ntoPÍc!fo ¡:;{Q v'rbrone,,5; 
<J;jfa ~ el caso vfef c1i::rnuro dO· lir'df.offano7 
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ciq¡o tZ1_pacfro. t::Ít? vif;z:a.ct"oÍt -rotación ....se¡ • 
pu<Z.du ilaAcribtr madianfa af mos::kló Uf4JXUffJ. 

5) }3I__J;tio~fo - Ja vibron~ lía dQ171(?/jfrnIÍÓ 
~ar "ilá ..-!>Unu:l ulifri:fcu:E an fonoíncna5 da .ck
n a.7-nrea 1nofacufar, co1no M af c&Mo ~ k 
dr/$par.41on mokcufar t::Ú! aÍecfro:tUY.> en lá 
t:l_Prroxt"rnactón dÍ2 ali~ e1z.arjJt'&M. E- C1!J 
J'ko dá un modéfo a§¡aliraico ff1;l" tome un 
cuanta. r~ uxczlacion~ akcfro'nicWj lZ1 
anfonc~ ck !lran u!rkda.cf en &?Í m11ili~i,,j 
t:l'2 cz-1.fe ftj:J,g 'dá fanómono-s cuana'ó a-jfa'n 
lnvofucradt:VS fran.-11cr"o11a~ en/ro ~ttAdó..--s 
afe?ciron téoA . 

6) Pw-r111fc e{ proca-w dú aju~te alj¡unoA .pn
t'amefra~ Ae 1111111/uvicron _fija"> _para toa¡;:j/l 
fa-s n1okéufu, con-10 e-1 eT cruo dé? ¡;, 

7 

1n1cnfr¡;¡,j qu<? Bz. :1º _íuu' .Pª-Jibfe t:ktcr~r:. 
nar!O AllÍIA_Íaclor1a1nanfu. knba.'S ;fHu·an;€ 
ÍrCM .40n farn110Ítt"coA _ P_:!o "'Ufflªrí! u.?fu -
vliar una poArbk r·efacton onfre (2/jfO.A :Pª 
-rdmufroA y fó.s que AiZ o5tandr/án ¡;/¡, un 
f:!i20fa ~ f tM e-1fa#Q/$ t::lfo'n11coA d<zf áfomo. 
corr~pondf12nla _ 5C? p1-<opom2- anfon~ (J.j -

ludiar af liínife ~ dlon7M umPh,. 

Por -úli1nw, ~t- Gúm ar daóarroÍÍo - p{é . a~~ws. t"dé!W$ 
~ 1tnJ'Ortnnfe para af ;:f'ro_sra-1>0 -_¡;{ó aóÍa Íf/'O dO monbfu an 
fn fi-diéa -rnoíacumr, ~ f/,rª!' ;m_porla:nc1a ÍaT71.G1ón ~ uf 6 
Íon7ar an cuanta Íai /.Jt'lnt?7rz~ Wv..c-rul~ ..& ía-s 'fnoJ;;,cuÍrv.; 
~nlro dóí marco de fu mqdafo.~ alj¡c.brarccM_ k_ con/7:!.· 
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6uáon dé .¿¿,~fe /raba.fo a &!ófa r~µclo con'5úfro~ en rtMoÍver 
eí proEfumnr para frn tnokéu[&M malomti:a/$ JI (?n Aeñnlár ra 
111!_P9rfa11c1«._ _quo fre111? eí lomar an cucnla fa-j JlrndOj nf h"b2.t: 
iaí:E cÍccfron1coA pat4 a rC0ofV'1r cÍ pre>bÍarnn .fl,•mcra[ 5c ,.H'ifti?
re t?nÍo11Ce-i ff evar a caho 2f CMiudto af t11of°c>éuÍ,a,j /riiT/,/nucM 
con áifurenfe co'!fi;,uracron ~pacraÍ 1m?rltanle ~ta~ fccntc~ 
a/j¡abratc&M. 

~· .... ,• 



á..p~bice 
_zuncion~ de omk elect1dnic~ de máximo 

¡z~o -4!11 !aA fa~~ U~ .3) !Y 0'"{4), Mt. corno ,$~ F 

AV1>/1~div01 ¡w2cni~i4 d:' h.an,jjó1mac!on. l. 
-, V 

1\hí111ero de Base Of4) Base U(3) 
- eTectro11cs 1u-1 c-r."rt> .R .. ; S) 1u"'Jc11.11.tt;i.t .. ; S) 

m=1 1(1){10l o•;y) = f[l)[OOOJ o•;t>,. A! ... 10) 

1(11(10> f" ;t) = l(JH1l>OJ 1-; ~) = i:l~u-10) 

rn• J<20> ,-; o> =1n•n100J 1-; o> = .fz-cn;,. c:t:._ - ct"t-i:i!..l 10> 

IC1'H20) 2.,. ;o}=ll1'U200JZ.- ;o)r A"',.,er:-lo) 

1u•1 (11 > 1+; 1) = 1[1'lf110J , ... í 1) = A~ •• er+..o+ Jo) 

llf'H11 > 1-; 1) = 1r1'H 1 ooJ 1- ; 1) "' n~ •• &!:,.,.. lo) 

1r1•1 ~'!{'o"'; o)"' 11u•n20010-r;o) -r ~ ic1•uoooJoT;o)= 4 <i:i"': n+) IO) 

1c1'H20'>0.,.;o)=- ~ 1r1'1r2001o•;o)+Jf1n'1rooo10.,.;o)= zJs.c-ct~,. nf_,_ 
+ i:i~.c:t~o- + n"!- et=;~. + 3n:.i::r~-)1 o) 

/[1'J[:ZOOJO.,.; O) s-41[1')(001 O+jO}- +/[1'](20) O.,.;o) =k ( n:.11:..-ri~,- ll~..,. 
- d,~,_a-r,o- )1 O) 

1[1'J[OOOJO+;o? = ~ II1'JIOO)O .. ;O} +1-lct'Jl:ZO)D+;o> = ci'_,n:.,_/o) 

1r1!110> o-; ~} = ll1"l urno-;-}-> = ei!",.n:. i:l:.,.Jo) 

IC1"J lfO) f+; -f) = l [f~) [11o]1+; -t) =- n~. tt+-• rloo+ ID) 

... -.> ,,~ t- "> ~ ... .,. ll1JC%1'Z ;2 = lll%OOJ2 ;2 •A.,.A .. -A ••• lo) 

ll1'J 12nr; ; ) =1113 ](2..,012-; ~ ) ,; n;,. ¡;¡;,_ A~ •• 10) 

3 +. _L) Jf 3 [ , • 'f) t (~1- ,,_ .,. .,. t- T ) ,,_ •~'>. 1(1](10)0, 2 = 1J200,0 ;y =.13 "":·A....--c:f,,-A, .... -n..,a4.,_ A,.,~..,.., 

1[13 )<%1)1+; ; ) =Jl13 J[110Jf+; ~) = .l c4,.A~'1~+n;,.1:i~.Jl:..-2a:.1t:_,d° __ ) lo) , 
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1 

lll'J uo>r; ; > =~111•u210J r;-f-> +.z3-U1'Jl100Jr:y) =_ft-Cti!.,-R"'..- -

.. ....,._ &1.._,_ct"",._ + sL...,. A!.-> a~, .. lo) 

. ;l1'H2n1·; t> = -51c1•112101 r:f> ~A 1 r1•1110011-;-f> • ,.i-c2n; .... á•,,.._ -

t:r,_, .. ct~.- ... i:i~,.r A..,.~- lA.,. to) 

111'Jl210J f-; t> =A 1u•1¡1ol1-:t> - )}- 111'J<2n 1-; t> = J}Ci:t~n:,. i:i-:,. 
R!- A~. ri· ... > 1 o) 

ll1'Jt100J1-; f> • $111'H10>1-; f> +Ji ll1'](21>1-; ~) = ci1o.a'!...-A:u lo) 

1 t 111' J ¡oo> o-; z) • m•n11110-; 2) = n~,. et~ n;:.,. n!.,.1 o> 
1 

IC14l (20) o-; 1) • ll14 ][ 111)0-;1) : m C ~ A1 •• i::i;,.,.. c:i!.,, R~- - A~, A!"o- A!.,. n!,...-

n1,. R°t.. i:it,_ it~ ... A~,- a! .. , R~a. A~ .. ) 10) •, 

1u•JC201z-;1 )= IC1'n21012-; 1) ~ d~,. d;,. a~~- n!:.~o> 
4 -· ) r' - f ( T 1" T ,-r :T ,.- • .. 1(1 l (Z2)2 , O =U 1[21 Ol2 ; O)= Tz t'I,,, A.a. a,,_ a,,.,. - ¡:;¡,,, Cl._-n,,. &L.,.10} 

111•1c1nr; 1>=11-r'Jt21011-;1) = Jt-< l'!~n!,. - a .. .,. et"';~> n~ •• a:0.10> 

111'JC00>0•;0)"' .fz-111'1 r220J o.,. ;o) -t- J!-111'1 t200J o•; o) = ¡/,¡¡; ((f; a.,.>-:. ID) 

1u'H20>0•;0> • -Jt-111'u220Jo•;o + k ll1'1r20010•~0 > = k<Pl!-·~A~-i:t .... -
a-:-, .. R~,-A:.,A~t- +A~ A!..A~A:o.-+ i::trarA~-R~ ... ct~-

- A~o~ A.""w- 'l~A~- + A'~ A~ n!o., &t~- 10} • 

f(1'](220JO .. ;O)= zll1'lCOO)O'o;o)-_¡f-ll1'1CZOl0 .. ~0) =A-(- c:t:,,A~R~~~
~,.,Cl!:.,.R"'!'.- i:t!°-4.- + i::i~•- A~A~ R.~JO) 

1C1'n20010~;0) ·E"1n41coo>o .. ;o>+I11•1'20>0-r;o) = gCctT,,c:t~a!:..~
ct~.- c:t~~-R~C!~-- et'!"~A~-~.,,A~-10) 

... ; 
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m•1m,12• ;o)• ..I~ 1l1'H2201z• ;o>+ Ji-11~fü!ooJ::1'; o>=J!-n!..tt;..1- n!,. n:....+ n:: •. n!.llo) 

_111~:z.1:z .. ;o)•-..J 111'H22012•;0 + 511~1120012•;0) = Jz--n:-n:.-cn·-n;.. + n:....&>1~)10) 

111•1122012·;0)• :Tz 11r1120>2";0) - _k ll14~ <zn :z-;o) •.et!~ r;,_ n;,_ n:0.10> 

111•11zoo12•;0> • ~ 111·1uo>2."; o)+ )i-11iJC2Z> 2•; o)= i:t';.. "'~·- n!..n:0.10) 

111·1uo11•;1)= .Ji- 1u•1c:z11J 1•; 1) +.J!-111•1c110J 1+; 1) =n n .. ,..n~c- ni:~ni ... • n~. n~, lo) 

IC1"J U1)1+; f) s-k ll1 4 Jl:Z1fl 1•;1)+ k-1114 1!110]1 .. ; 1) •A- cr-:.. i:r:...1-ttt •. &1~+ R~.n:_-l JO) 

111~1121111 .. ; 1)= Ji- 1u'l<20> 1•; 1) - .Tz-1c1~1t1n:•:1)• i:t:.n: . ..c:r;..e1·,_,.10) 

1n'1r11011• ;1)= F 1l1'1tzoH';1) + ff ll1'l t11)t';1) = n: .. n:~. n:-n~.!O) 

1115H10> o• ;1-> = 111'1122010•; ~) =~e i:f: A•H n-:..n~ - i::r_ ~ .... - A:,.A~-' A~.IC>) 

1 c1•1 "º'o-; -t > - m•1111110--;-t> = ¡::¡-:-.. c:1r •• ~ ... &1~n:..10> 
ll1'H10)t•;-f->sJl1'JlZ1'fl11

; ~)• ~ •• c:i;,..a¡.,.i::t:_,.I'{';._ 10) 

111°HZ1H .. ; t> = JU'J 1211)1•; t> =-~.(A•: &1') (~,.e(",,,_ i::ik. +_ ¡;¡;,_ ci."f,.fl!o.-2.11',,.11;~~)ld) 
ll1'l c2112•; ~ >= 111".J122012•; 1) = at,. a~- a'-tt!,.n~~.lo'> 

ll1'Hz112-; ~ )=-ll1'l[21012-; ~ >= n!,.nt .. a"!',,&11.,.A~lo) 

111'1i1ol 1-; ~ >= .J; 1l1'11221] 1-;+>-A 111•1::z101r ;t> = ~ lct: rí'>" n;,. lo) 

111•](z1> 1-:t>=ft ll1•11:z:z111- ;1-'>+ g ll;'1t21011-; ~ )-= iff_ n;,. t tt;,.A1'-crt. .. at. 
C\:.,.~c:t~-R"'H.- n¡,,c¡~..,.a!" ... t:t';o. ') lO) 

m•11:z:z111-; t> = 51u•1 (10>1-;f )+A 1lr112n 1-;+> 

111•112101-r; ~)=-A 11'1 5)(10) 1-; ~) + k ll1~ (21) 1-; ; ) 

111L1 Uo>1-; o)= tl16 JC221IC; o) = 'f1p ír:t':có'it:1+;..cr..__- a:;_ª~' Jo) 
,. - . 

111"1120> 2•; o>= 1u•1 c2201:z~; o)=-!- e«: a"l ~.~.- io> 
m•11101•; 1)-=111•1c:z1111•;1)= 5 Ct:J':A"'l" ci~.n~.10) 

111"11111-r; 1 > = l l1"u:z21Jr ;1)-=, 8 e a.,..: tt"')' ci';,. 1::i'; .. 10> 
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1n·1 coo>o•;o)= ~ 1u•1122%10.•;o> -:-1 111•n220Jo•;o> ,..4~ Crf:rñ~.o> 
111·1fzcnó•; o) ·4 111•u2221 o•~;.? +--!- 1r1•1rz20J o• ;o)= j- c;,tt:..a!..n~ •. n~i::r:; a-;,._ 
' . ,- ~ .-. ,. -

- c:t:..ct~A!t .. a:'";.A!.- R!., - e1T,.A~~'!"0 .... A~-et!-A~- t.-' 

1u"1122zJo ... ;o)= ~ 111"JC00>0•;0) +- 41r1'Hzo> o .. ;o> 

IC1"J 1220)0+ ;o)·- -1: ll1 6 Hoo>O'; O) ... -t ll1"1 C20)o .. ;o) 

111 .. )(10> o+; 1-> = 111• 112z2Jo•; -t) = 2~ e &e: n. .... ? n-r....101 

ll1'J 110}1-; 1) = 1(1' 1¡22111-; -}>= 2°'.,, (el': a·~ l'l°';u :o~ 

Con fo .Mguiente d'!ft11ición dé dc,/i[" 
provfucfo e,,cCI{&1r 

T ..,. l-m•-!--cr ..,. ..,.. 
Ca : a >- J,;.,C-> - Cl.tmcr- Cl.r-m-<r 

Jt::'í, -"" fic-;,e e~foncC!/J que: 

e c:t' : ct~ > = 2 e cr:-1., c:r:..,. - ~1- a~,., - ~ .. ~ i::t:"o- + a~., tl~-> 

COI"'": A~ )2=8 (- ct;1• Clf-1.cr;,- A~,- a;ff~,..¡:;f!'o .. vr:-o-+ ~ .. ~.,.A¡,,.n~
+ e¡;,_ A!:, .. t.:l! .. #"ei~t>- -A'&- et~~,, A~ - ~ A!>-"1~~) 

CA~: AT>~-21( c::F,,+&1:.,_crr.-&1~,..A°!wct:.- - ArftCl~Arf- ~~n;a, A~
- a~ ... ~.,..aTO't' &Jt,_ ~R~ + ~.,- Cf"",...,...~"" ~-t=r"oc>t>a!,-J 

(A.,.: a ... {•: 48 ( a-:..R~A1;,-~ .... &l~Pf~Cl~ i;¡r __ 

+ A'H- VJ"",....,c:rr,.,.&1r~ A'f°""A~-A!'-A.~-

+ et"'.,.,. wr.o-ar,.,.w,_ar .. _i::rr'"'*a:....a~
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