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Principles of Magnetic Resonance Imaging, A signal Processing Perspective, Zhi-Pei

Liang & Paul C. Lauterbur, SPIE Optical Engineering Press, New York, 2000

N

w

Introduction
What is MRI?
A System Perspective
The Main Magnet
The Gradient System
The RF System
A signal Processing Perspective
Organization of the Book

Mathematical Fundamentals
Vectors
Basic Concepts of Matrix Algebra
Some Commonly Used Functions
Unit Step Function
Signum Function
Rectangular Window Function
Triangle Window Function
Hamming Window Function
Gaussian Function
Dirac Delta Function
Kronecker Delta Function
Comb Function
Sinc Function
Dirichlet Function
Bessel Functions
Convolution
The Fourier Transform
Definition
Properties
Examples
The Radon Transform
Two-Dimensional Radon Transform
Higher-Dimensional Transforms
Partial Radon Transforms
Basic Properties
Sinogram
The Projection-SLice Theorem

Signal Generation and Detection
Magnetized Nuclear Spin Systems
Nuclear Magnetic Moments
Bulk Magnetization
More on the Larmor Frequency
RF Excitations
Resonance Condition
Characteristic of an RF Pulse
Rotating Frame of Reference
The Bloch Equation
On-Resonance Excitations
Off-Resonance Excitations
Frequency Selectivity of an RE PULSE
Free Precession and Relaxation
Signal Detection
Basic Detection Principles

Signal Expressions

4 Signal Characteristics

Basic Assumptions

Free Induction Decays

RE Echoes
Two-Pulse Echo
Three-Pulse Echoes
Extended Phase Graphs

The CPMG

Echo Train

Gradient Echoes
Gradient Fields
Formation of Gradient Echoes

w

Signal Localization
Slice Selection
Slice Equation
Slice-Selective Gradients
Slice-Selective RF PULSES
Some Practical Considerations
Spatial Information Encoding
Frequency Encoding
Phase Encoding
A k-Space Interpretation
Basic Imaging Methods
One-Dimensional Imaging
Two-Dimensional Imaging
Three-Dimensional Imaging
Sampling of k-Space
The Sampling Theorem
Sampling Requirements of k-Space Signals

o

Image Reconstruction
General Issues of Image Reconstruction
Reconstruction from Fourier Transform Samples
Problem Formulation
Basic Theory
Computational Algorithms
Reconstruction from Radon Transfrom Samples
Problem Formulation
The Inverse Radon Transform
Backprojection
Practical Reconstruction Algorithms
Appendix

~

Image Contrast

Introduction
Saturation—Recovery Sequence
Inversion —Recovery Sequence
Basic Spin-Echo Imaging

Basic Gradient-Echo Imaging
Discussion

14



Marcelo Fco. Lugo Licona

o

o

Image Resolution, Noise, and Artifacts
Resolution Limitations

Point Spread Functions

PSE of Fourier Reconstructions

PSF of Backprojection Reconstructions
Image Noise

Basic Concepts of Random Signals

Noise Characteristics in the Data Domain

Noise in Direct FFT Reconstruction

Noise in Zero-Padded FFT Reconstruction

Noise in Filtered Backprojection Recosntruction
Image Artifacts

Gibbs Ringing Artifact

Aliasing Artifacts

Chemical Shift Artifact

Motion Artifacts

Artifacts Due to Corrupted Data

Fast-Scan Imaging

Fast Spin-Echo Imaging
Basic Concept
Practical Issues

Fast Gradient-Echo Imaging
Spoiled Steady-State Imaging
Steady-State Imaging

Echo-Planar Imaging
Zigzag Trajectory
Rectilinear Trajectory
Spiral Trajectory
Discussion

Burst Imaging

10 Constrained Recosntruction

>

~

Half-Fourier Reconstruction
Phase Estimation
Phase-Constrained Recosntruction
Discussion

Extrapolation-Based Reconstruction
Bandlimited Extrapolation
Maximum Entropy Reconstruction
Discussion

Parametric Recosntruction Methods
The Autoregressive Moving Average Model
The Generalized Series Model

Appendix
The Direct Least-Squares Method
SvD-Based Methods

Mathematical Formulas

Sums

Power Series

Complex Numbers

Trigonometric Identities

Short Tables of Convolutions

A Short Table of Fourier Transforms

Glossary
Abbreviations
Mathematical Symbols

Physical Constants

Analisis de Fourier, Hwei P. Hsu, Addison Wesley Longman de México, S. A: de C. V.,
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Métodos de medida de masas

Centro de masa

Aplicaciones de la segunda ley de Newton
Fuerzas de D'Alambert

Cap. 6 Movimiento plano
Movimiento plano
Velocidades media e instantdnea
Aceleraciones media e instantinea
Componentes de la aceleracion
Movimiento de un proyectil
Movimiento circular
Fuerza centripeta
Movimiento en una circunferencia vertical

Cap. 7 Trabajo y energia
Teorema de la energfa cinética para una particula
Trabajo
Producto escalar
Energfa cinética
Energia potencial gravitatoria de una particula
Energia potencial elastica de una particula
Principio de conservacion de la energia mecénica de una

particula

Teorema de la energia para un sistema de particulas
Energia cinética de un sistema de particulas
Potencia
Potencia y velocidad

Cap. 8 Impulsién y cantidad de movimiento
Impulsion
Impulsion y cantidad de movimiento
Cantidad de movimiento de un sistema de particulas
Conservacion de la cantidad de movimiento
Choques eldstico e ineldstico
Retroceso
Fundamentos de la propulsion de cohetes
Segunda ley de Newton
Masa y energia

Cap. 9 Rotacion de un cverpo rigido alrededor de un eje fijo
Introduccién
Velocidad angular
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Aceleracion angular

Rotacién con aceleracion angular constante

Relaciones entre velocidades y aceleraciones angulares y
lineales

Aceleracién de Coriolis

Momento y aceleracién angular. Momento de inercia

Célculo de momentos de inercia

Energfa cinética, trabajo y potencia

Cap. 10 Momento cinético

Introduccién

Momento cinético axial

Rotacién de un cuerpo rigido alrededor de un eje fijo
Movimiento plano de un cuerpo rigido

Centro de percusion

Momento cinético respecto a un punto fijo

Trompo y giréscopo

Cap. 11 Elasticidad

Introduccion

Esfuerzo

Esfuerzo plano

Ejemplos de esfuerzo plano
Presion hidrostatica
Deformacién unitaria

Modulos de elasticidad

Energia potencial eldstica interna
Relaciones entre las constantes eldsticas
Torsion

Resorte helicoidal

Cap. 12 Movimiento arménico

Introduccién

Fuerzas recuperadoras eldsticas

Definiciones

Ecuaciones del movimiento armonico simple
Movimiento de un cuerpo suspendido de un resorte helicoidal
Péndulo simple

Figuras de Lissajous

Movimiento arménico amortiguado
Movimiento arménico forzado. Resonancia
Movimiento armonico de rotacion

Péndulo fisico

Cap. 13 Gravitacion

Introduccion

Leyes de Kepler

Ley de Newton de la gravitacion
Atraccion gravitatoria de una esfera
Balanza de Cavendish

Masa de la Tierra

Masas inerte y gravitatoria
Variaciones de g

Energfa potencial gravitatoria
Energia y 6rbitas

El campo gravitatorio
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Cap. 14 Hidrostdtica y tension superficial

Introduccion

Variacién de la presion con la altura
Paradoja hidrostatica

Manémetros

Principio de Arquimedes

Fuerzas contra un dique

Tensi6n superficial

Tension superficial y energia de superficie
Diferencia de presion entre ambas caras de una lamina liquida
Superficies minimas

Angulo de contacto

Capilaridad

Cap. 15 Hidrodindmica y viscosidad

Introduccién

Ecuacién de continuidad

Ecuacion de Bernoulli

Aplicaciones de la ecuacion de Bernoulli
Flujo en un conducto curvo

Viscosidad

Ley de Poiseuille

Ley de Stokes

Sustentacion dindmica

Ntmero de Reynolds

Cap. 16 Propagacién de ondas

Introduccion

Ecuacion de propagacion de una onda

Velocidad de propagacion de las ondas en una cuerda tensa
Ondas longitudinales en una varilla

Ondas planas en un fluido

Transmision de energia por un movimiento ondulatorio
Ondas en un canal

Series de Fourier

Velocidad de grupo y velocidad de fase

Cap. 17 Reflexion. Ondas estacionarias

Introduccion

Reflexién y transmision en un empalme

Reflexion en el extremo fijo de una cuerda tensa

Condiciones de contorno para que no haya reflexién

Formas normales y frecuencias propias de una cuerda tensa

Vibraciones amortiguadas y vibraciones forzadas de una
cuerda. Resonancia

Reflexion de ondas de compresion en un tubo

Vibraciones de varillas y placas

Cap. 18 Ondas sonoras

Introduccién

Intensidad y nivel de intensidad
Sonoridad y tono

Ondas tridimensionales

Interferencia de ondas esféricas

Radiacion desde un piston. Difraccién
Eficiencia radiante de un manantial sonoro



Marcelo Fco. Lugo Licona

Pulsaciones
Composicion de sonidos
Efecto Doppler

Cap. 19 Temperatura y calor
Introduccion
Temperatura
Escalas de temperatura Celsius y Fahrenheit
Escala absoluta de temperaturas del termémetro de gas
Coeficiente de dilatacion
Esfuerzos de origen térmico
El calor es una forma de la energia
Unidades de calor. Equivalente mecdnico del calor
Calor especifico
Método de las mezclas

Cap. 20 Propagacion del calor
Conduccién
Flujo calorifico a través de una pared compuesta
Flujo calorifico radial en una esfera o un cilindro
Conveccion
Radiacion
Radiador integral o cuerpo negro
Ley de Planck
Ley de desplazamiento de Wien y ley de Stefan
Transmision del calor por radiacion
Ley del enfriamiento de Newton

Cap. 21 Gases, liquidos y sélidos
Ecuaciones de estado
Gas perfecto
Superficie P-V-T para un gas perfecto
Calores de transformacion
Humedad
Cémara de niela de Wilson y cimara de burbujas

Cap. 22 Termodindmica
Introduccion
Primer principio de la termodindmica

Trabajo realizado en un cambio de volumen
Energia interna de un gas

Calores especificos de un gas perfecto
Procesos adiabaticos

Modulos de compresibilidad isotérmico y adiabatico
Motores térmicos y maquinas frigorificas
Ciclo de refrigeracion

Segundo principio de la termodinamica
Ciclo de Carnot

Escala absoluta Kelvin de temperaturas
Ecuacién de Clausius-Clapeyron

Entropia

Principio del aumento de entropia

Cap. 23 Teoria cinética de los gases
Introduccién
Ntmero de Avogadro
Ecuacion de estado de un gas perfecto
Calor especifico de un gas
Principio de equiparticién de la energfa
Distribucion de las velocidades moleculares
Recorrido libre medio
Viscosidad de un gas
Ecuaciones de estado de Clausius y de van der Waals

Logaritmos decimales

Logaritmos neperianos

Tablas trigonométricas naturales

Funciones exponenciales

Formulas de derivacion e integracion y datos astronémicos
Sistema periddico

Tabla de factores de conversion

Quimica organica, L. G. Wade, Jr, Quinta Edicién, Pearson Educacion, S. A., 2004

Capitulo 1 Introduccion y revision
Los origenes de la quimica orgénica
Principios de la estructura atomica
La formacion del enlace: la regla del octeto
Estructuras de Lewis
Enlace multiple
Resumen: Modelos de enlace mas frecuente (sin carga)
La electronegatividad y la polaridad de enlace
Cargas formales
Estructuras iénicas

Resumen: Modelos de enlace mas frecuente en los compuestos

e iones organicos

Resonancia

Foérmulas estructurales

Férmulas moleculares y formulas empiricas
Acidos y bases de Arrhenius

Acidos y bases de Bronsted-Lowry

Acidos y bases de Lewis

Capitulo 2 Estructura y propiedades de las moléculas orgdnicas
Propiedades ondulatorias de los electrones en los orbitales
Orbitales moleculares
Enlaces pi
Hibridacién y geometria molecular
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Representacion de moléculas tridimensionales
Reglas generales de la hibridacién y de la geometria
Rotacion de enlaces

Isomeria

Polaridad de enlaces y moléculas

Atracciones y repulsiones intermoleculares

Efecto de la polaridad en la solubilidad
Hidrocarburos

Compuestos organicos oxigenados

Compuestos organicos nitrogenados

Capitulo 3 Estructura y estereoquimica de los alcanos
Clasificacion de los hidrocarburos (revision)
Férmulas moleculares de los alcanos
Nomenclatura de los alcanos
Resumen: Reglas de la nomenclatura de los alcanos
Propiedades fisicas de los alcanos
Aplicaciones y fuentes de los alcanos
Reacciones de los alcanos
Estructura y conformaciones de los alcanos
Conformaciones del butano
Conformaciones de los alcanos de cadena larga
Cicloalcanos
Isomeria cis-trans en cicloalcanos
Estabilidad de los cicloalcanos: tension del anillo
Conformaciones del ciclohexano
Estrategias para resolver problemas: Representaciones de las

conformaciones de silla
Conformaciones de ciclohexanos monosustituidos
Conformaciones de ciclohexanos disustituidos
Estrategias para resolver problemas: Reconocimiento de
isémeros cis y trans
Moléculas biciclicas

Capitulo 4 El estudio de las reacciones quimicas

Introduccion

Cloracién del metano

Reaccion radicalaria en cadena

Mecanismo clave: Halogenacion radicalaria

Constantes de equilibrio y energia libre

Entalpia y entropia

Energias de disociacién de enlace

Variacién de entalpia en la reaccion de cloracion

Cinética y ecuacion de velocidad

Energia de activacion e influencia de la temperatura en la
velocidad de reaccion

Estados de transicion

Velocidades en reacciones de varias etapas

Influencia de la temperatura en la reaccion de halogenacion

Halogenacién de alcanos superiores

El postulado de Hammond

Estrategias para resolver problemas: Propuesta de un
mecanismo de reaccién

Inhibidores radicalarios

Intermedios reactivos

Resumen: Intermedios reactivos
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Capitulo 5 Estereoquimica

Introduccién

Quiralidad

Nomenclatura (R) y (§) de atomos de carbono asimétricos

Actividad 6ptica

Discriminacion bioldgica de los enantiomeros

Mezclas racémicas

Exceso enantiomérico y pureza dptica

Quiralidad de si conformacional te moviles

Compuestos quirales sin dtomos asimétricos

Proyecciones de Fischer

Resumen: Las proyecciones de Fischer y su uso

Diastereémeros o diastereoisémeros

Resumen: Tipos de isémeros

Estereoquimica de las moléculas con dos o mas carbonos
asimétricos

Compuestos meso

Configuracion absoluta y relativa

Propiedades fisicas de los diasteredmeros

Resolucion de enantiémeros

Capitulo 6 Haluros de alquilo: sustitucion nucleofilica y eliminacion

Introduccion

Nomenclatura de haluros de alquilo

Aplicaciones y usos de los haluros de alquilo

Estructura de los haluros de alquilo

Propiedades fisicas de los haluros de alquilo

Preparacion de los haluros de alquilo

Rresumen: Métodos de preparacion de los haluros de alquilo

Reacciones de los haluros de alquilo: sustitucién y eliminacion

Sustitucion nucleofilica bimolecular: la reaccién Sx2

Mecanismo clave: La reaccion Sx2

Generalidades sobre la reaccién Sx2

Resumen: Reacciones Sy2 de haluros de alquilo

Factores que condicionan las reacciones Sx2: fuerza de los
nucledfilos

Resumen: Tendencias en la nucleofilia

Reactividad del sustrato en las reacciones Sx2

Estereoquimica de la reaccion Sx2

Sustitucion nucleofilica unimolecular: la reaccion Sx1

Mecanismo clave: La reaccion Sx1

Estereoquimica de la reaccion Sx1

Reordenamientos en las reacciones Sx1

Comparacion de las reacciones Sx1 y Sx2

Resumen: Sustituciones nucleofilicas

Eliminacion unimolecular: la reaccién E1

Mecanismo clave: La reaccion E1

Resumen: Reacciones medidas por carbocationes

Eliminacion bimolecular: la reaccién E2

Mecanismo clave: La reaccion E2

Orientacion en las reacciones de eliminacion: la regla de
Saytzeff

Estereoquimica de la reaccion E2

Comparacién de los mecanismos de eliminacion E1 y E2

Resumen: reacciones de eliminacién
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Estrategias para resolver problemas: Prediccién de los
productos resultantes de las sustituciones y eliminaciones
Resumen: Reacciones de los haluros de alquilo

Capitulo 7 Estructura y sintesis de alquenos

Introduccion

Descripcion de los orbitales del doble enlace en los alquenos

Elementos de insaturacién

Nomenclatura de los alquenos

nomenclatura de los isémeros cis-trans

resumen: reglas para nombrar los alquenos

importancia comercial de los alquenos

estabilidad de los alquenos

propiedades fisicas de los alquenos

sintesis de alquenos mediante eliminacion de haluros de aquilo

sintesis de alquenos mediante deshidratacién de alcoholes

mecanismo clave deshidratacion del alcohol catalizador por
acidos

métodos industriales de sintesis de alquenos a alta temperatura

estrategias para resolver problemas: propuesta de mecanismo
de reaccion

resumen: método de sintesis de alquenos

Capitulo 8 Reaccion de alquenos
Reactividad del doble enlace carbono-carbono
adicion electrofilica a alquenos
mecanismo clave:admision electrofilica a alquenos
admision de haluros de hidrégeno a alquenos
hidratacién mediante oximercuriacion-desmercuriacion
Alcoximercuriacion-desmercuriacion
Hidrocarboracion de alquenos
Hidrogenacion catalitica de alquenos
adicion de carbenos a alquenos
adicion de halégenos a alquenos
formacién de halohidrinas
Epoxidacion de alquenos
apertura de ep6xidos catalizada por dcidos
Hidroxilacion de alquenos en sin
ruptura oxidativa de alquenos
polimerizacion de alquenos
estrategias para resolver problemas: sintesis orgdnica
resumen: reacciones de alquenos

Capitulo 9 Alquinos
introduccion
nomenclatura de alquinos
propiedades fisicas de los alquinos
importancia comercial de los alquinos
estructura electrénica de los alquinos
acidez de los alquinos
sintesis de alquinos a partir de acetiluros
sintesis de alquinos mediante reacciones de eliminacion
resumen: sintesis alquinos
reacciones de adicion a alquinos
reacciones de oxidacion de alquinos
estrategias para resolver problemas: sintesis en varias etapas

resumen: reacciones de alquinos

Capitulo 10 Estructura y sintesis de alcoholes

introduccién

estructura y clasificacion de los alcoholes

nomenclatura de los alcoholes y fenoles

propiedades fisicas de los alcoholes

importancia comercial de los alcoholes

acidez de los alcoholes y fenoles

sintesis de alcoholes: introduccion y revision

resumen: sintesis previas de alcoholes

reactivos 6rganometalicosutilizados para la sintesis de
alcoholes

adicion de reactivos rganometalicos a compuestos
carbonilicos

mecanismo clave: reacciones de Grignard

resumen: reacciones de Grignard

reacciones secundarias de compuestos organometalicos:
reduccion de haluros de alquilo

reduccion del grupo carbonilo: sintesis de alcoholes primarios
y secundarios

resumen: reacciones de LiAlHs y NaBH,

resumen: sintesis de alcoholes

Tioles (mercaptanos)

Capitulo 11 Reacciones de alcoholes

estados de oxidacion de los alcoholes y de los grupos
funcionales relacionados

oxidacion de alcoholes

métodos adicionales de oxidacion de alcoholes

oxidacién biolégica de alcoholes

los alcoholes como nucledfilos y electrofilos: formacion de
tosilatos

resumen: reacciones Sx2 de tosilatos

reduccion de alcoholes

reacciones de alcoholes con haluros de hidrogeno

reacciones de alcoholes con haluros de fosforo

fracciones de alcoholes con cloruro de tionilo

reacciones de deshidratacién de alcoholes

estrategias para resolver problemas: propuesta de mecanismos
de reaccion

sesiones caracteristicas de los dioles

Esterificacion de alcoholes

Esteres de acidos inorgénicos

reacciones de los alcxidos

mecanismo clave: sintesis de Williamson de éteres

estrategia para resolver problemas: sintesis en varias etapas

resumen: reacciones de alcoholes

Capitulo 12 Espectroscopia de infrarrojo y espectrometria de
masas

introduccién

el espectro electromagnético

la region del infrarrojo

vibraciones moleculares

vibraciones activas e inactivas en el IR
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registro del espectro infrarrojo

espectroscopia infrarroja de los hidrocarburos

absorciones caracteristicas de los alcoholes y las aminas

absorciones caracteristicasde los compuestos carbonilicos

absorciones caracteristicas de los enlaces C—N

breve resumen de las frecuencias de tensién en el IR

andlisis e interpretacién de los espectros de IR (problemas
resueltos)

introduccion a la espectrometria de masas

determinacion de la formula molecular mediante
espectrometria de masas

modelos de fragmentacion en espectrometria de masas

resumen: modelos comunes de fragmentacion demas

Capitulo 13 Espectroscopia de resonancia magnética nudear

introduccién

teorfa de resonancia magnética nuclear

apantallamiento magnético por parte de los electrones

el espectrémetro de RMN

el desplazamiento quimico

el nimero de sefales

el drea de los picos

desdoblamiento espin-espin

estrategias para resolver problemas: representaciéon de un
espectro de RMN

acoplamientos complejos

protones no equivalentes segtn la estereoquimica

dependencia de la variable tiempo en espectroscopia de RMN

estrategias para resolver problemas: interpretacion de un
espectro de RMN de protén

espectroscopia de RMN de carbono-13

interpretacion de un espectro de RMN de carbono

iméagenes mediante resonancia magnética nuclear

estrategias para resolver problemas: problemas de
espectroscopia

Capitulo 14 Eteres, epéxidos y sulfuros
introduccion
propiedades fisicas de los éteres
nomenclatura de los éteres
espectroscopia de los éteres
la sintesis de Williamson de éteres
sintesis de éteresmediante

alcoximercuriacion-desmercuriacién

sintesis industrial: deshidratacion bimolecular de alcoholes
resumen: sintesis de éteres
ruptura de éteres con HBr y HI
Autooxidacion de éteres
resumen: reacciones de éteres
sulfuros (tioéteres)
sintesis de ep6xidos
resumen: sintesis de epoxidos
apertura de ep6xidos catalizada por dcidos
apertura del epoxidos catalizada por bases
orientacion en la apertura de epoxidos

reacciones de ep6xidos con reactivos de Grignard y
compuestos organoliticos

resinas epoxi: el advenimiento de los pegamentos modernos

resumen: reacciones de epéxidos

Capitulo 15 Sistemas conjugados, simetria orbital y espectroscopia
ultravioleta

introduccién

estabilidad de los dienos

los sistemas conjugados segun la teoria de orbitales
moleculares

los cationes alilicos

adicién 1,2y 1,4 a dienos conjugados

control cinético frente a control termodinamico en la adicion
de HBr a 1,3-butadieno

radicales alilicos

los orbitales moleculares del sistema alilico

configuraciones electronicas del radical, del catién y el anién
alilo

reacciones de sustitucion Sx2 de haluros de alilo y de tosilatos

la reaccion de Diels-Alder

mecanismo clave: la reaccion de Diels-Alder

la reaccion de Diels-Alder como ejemplo de una reaccion
periciclica

espectroscopia de absorcion ultravioleta

Capitulo 16 Compuestos aromdticos
introduccion: el descubrimiento del benceno
estructura y propiedades del benceno
los orbitales moleculares del benceno
el ciclobutadieno segun la teorfa de orbitales moleculares
compuestos aromaticos, antiaromaticos y no aromaticos
la regla de Hiickel
derivacién de la regla de Hiickel de la teoria de orbitales
moleculares
iones aromaticos
compuestos aromaticos heterociclicos
hidrocarburos aromaticos polinucleares
Alétropos aromaticos del carbono
compuestos heterociclicos fusionados
nomenclatura de los derivados del benceno
propiedades fisicas del benceno y de sus derivados
espectrometria de los compuestos aromaticos

Capitulo 17 Reacciones de comy ar
sustitucion electrofilica aromatica
mecanismo clave: sustitucion electrofilica aromdtica
Halogenacién del benceno
Nitracién del benceno
Sulfonacion del benceno
Nitracion del tolueno: efecto de la sustitucion con grupos

alquilo
sustituyentes activadores orto y para-orientadores
resumen: activadores orto y para-orientadores
sustituyentes desactivadores meta-orientadores
resumen: desactivadores meta-orientadores
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sustituyentes halogenados: desactivadores, pero orto,
para-orientadores

resumen: efectos orientadores de los sustituyentes

efecto de multiples sustituyentes sobre la sustitucion
electrofilica a romdntica

Alquilacion de Friedel-Crafts

Acilacion de Friedel-Crafts

resumen: comparacion de la alquilacion y acilacion de
Friedel-Crafts

sustitucion nucleofilica romantica

reacciones de adicién de los derivados del benceno

reacciones de las cadenas laterales en los derivados del benceno

reacciones de los fenoles

resumen: reacciones de los compuestos aromdticos

Capitulo 18 Cetonas y aldehidos
compuestos carbonilicos
estructura del grupo carbonilo
nomenclatura de cetonas y aldehidos
propiedades fisicas de cetonas y aldehidos
espectroscopia de cetonas y aldehidos
importancia industrial de cetonas y aldehidos
revision de la sintesis de cetonas y aldehidos
sintesis de cetonas y aldehidosa partir de 1,3-ditianos
sintesis de cetonas a partir de dcidos carboxilicos
sintesis de cetonas a partir de nitrilos
sintesis de aldehidos y cetona a partir de cloruros desde 4cido
resumen: sintesis de cetonas y aldehidos
relacion de cetonas y aldehidos: adicion nucleofilica
mecanismo clave: adiciones nucleofilicas a grupos carbonilo
la reaccion de Witting
hidratacién de cetonas y aldehidos
formacién de cianohidrinas
formacién de iminas
mecanismo clave: formacién de iminas
conversaciones con hidroxilamina e hidrazinas
resumen: condensacion de aminas con cetonas y aldehidos
formacién de acetales
mecanismo clave: formacion de acetales
estrategias para resolver problemas: propuesta de mecanismos
de reaccion
el uso de acetales como grupos protectores
oxidacién de aldehidos
otras reducciones de cetonas y aldehidos
resumen: reacciones de cetonas y aldehidos

Capitulo 19 Aminas
introduccion
nomenclatura de las aminas
estructura de las aminas
propiedades fisicas de las aminas
Basicidad de las aminas
efectos sobre la basicidad de las aminas
sales de amonio
sales de amonio y catalizadores de transferencia de fase
espectroscopia de las aminas

reacciones de las aminas con cetonas y aldehidos (revision)
sustitucion aromética en arilaminas y piridina (revision)
Alquilacion de aminas con haluros de alquilo

Acilacién de aminas con cloruros de acido

formacién de sulfonamidas

Aminas como grupos salientes la eliminacion de Hofmann
Oxidacion de aminas. La eliminacion de Cope

reacciones de aminas con dcido nitroso

reacciones de las sales de diazonio aromaticas

resumen: reacciones de las aminas

sintesis de aminas

Capitulo 20 Acidos carboxilicos

introduccion nomenclatura de los dcidos carboxilicos

estructura y propiedades fisicas de los dcidos carboxilicos

acidez de los dcidos carboxilicos

sales de dcidos carboxilicos

fuentes comerciales de los dcidos carboxilicos

espectroscopia de los dcidos carboxilicos

sintesis de los acidos carboxilicos

resumen: sintesis de los dcidos carboxilicos

reacciones de los acidos carboxilicos y sus derivados.
sustitucion nicleofilica en el grupo acilo

condensacion de los dcidos con los alcoholes puntos la
esterificacion de Fischer

mecanismo clave: esterificacion de Fischer

sintesis y aplicaciones de los cloruros de dcido

Esterificacién con diazometano

condensacién de dcidos con aminas: sintesis directa de amidas

reduccion de los dcidos carboxilicos

al quilacion de los acidos carboxilicos para obtener cetonas

resumen: reaccion de los 4cidos carboxilicos

Capitulo 21 Derivados de los dcidos carboxilicos

introduccién

estructura y nomenclatura de los derivados de 4cido
carboxilico

propiedades fisicas de los derivados de 4cidos carboxilicos

espectroscopia de los derivados de acidos carboxilicos

interconversion entre los derivados de 4cidos mediante
sustitucion nucleofilica en el grupo acilo

mecanismo clave: mecanismo de adicién-eliminacién en la
sustitucion nucleofilica en el grupo acilo

sustitucion nucelofilica en el grupo acilo catalizada por acidos

estrategias para resolver problemas: propuestas de
mecanismos de reaccion

hidrélisis de los derivados del dcidos carboxilicos

reduccion de los derivados de 4cidos carboxilicos

reacciones de los derivados de dcidos carboxilicos con reactivos
organometalicos

resumen de la quimica de los cloruros de dcido

resumen de la quimica de los anhidridos de acido

resumen de la quimica de los ésteres

resumen de la quimica de las amidas

resumen de la quimica de los nitrilos

Tioésteres
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Esteres y amidas del 4cido carbonico

Capitulo 22 Sustituciones en alfa, y condensaciones de enoles y de
iones enolato

introduccién

Enoles e iones enolato

Halogenacion en alfa de cetonas

Bromacion en alfa de 4cidos: la reaccién de HVZ
(Hell-Volhard-Zelinsky)

Alquilaciones de iones enolato

formacién y alquilac.ién de enaminas

condensacion aldélica de cetonas y aldehidos

mecanismo clave: condensacion aldélica catalizada por una
base

deshidratacion de aldoles

mecanismo clave: deshidratacion de un aldol

condensaciones aldolicas cruzadas

estrategias para resolver problemas: propuesta de mecanismos
de reaccion

Ciclaciones aldolicas

disefio de sintesis utilizando condensaciones aldolicas

la condensacion de Claisen de ésteres

mecanismo clave: condensacion de Claisen

Dila condensacién deeckmann: un tipo de ciclacién de Claisen

Clacondensaciones de Claisen cruzadas

sintesis empleando compuestos 3-dicarbonilicos

la sintesis malonica

la sintesis acetilacética

adiciones conjugadas: la reaccion de Michael

mecanismo clave: adiciones 1,2y 1,4

La anillacién de Robinson

estrategias para resolver problemas: propuesta de mecanismos
de reaccion

resumen: adiciones y condensaciones de enolatos

Capitulo 23 Carbohidratos y dcidos nucleicos

introduccion

clasificacion de los hidratos de carbono

monosacéridos

Diasteredmeros eritroy treo

Epimeros

estructura ciclica de los monosécaridos

Anodmeros de los monosacéaridos. Mutarrotacion

reacciones de los monosacéridos: reacciones secundarias en
medio bésico

reduccion de los monosacaridos

oxidacién de los monosacaridos. Los azticares reductores

los aziicares no reductores: formacion de glicésidos

“formacion de éteres y ésteres

reacciones con fenilhidrazina: formacién de osazonas

acortamiento de la cadena: degradacion deRuff

alargamiento de la cadena: sintesis de Kiliani-Fischer

resumen: reacciones de los azicares

la prueba de Fischer de la configuracién de la glucosa

determinacion del tamaio del anillo. Escision de azucares con
acido peryddico

Disacaridos

Polizacaridos

Acidos nucléicos: introduccién

Ribonucledsidos y ribonucledtidos

La estructura del dcido ribonucleico

La desoxirribosa en estructura del dcido desoxirribonucleico
funciones adicionales de los nucleétidos

Capitulo 24 Aminodcidos, péptidos y proteil
introduccién
estructura y estereoquimica de los ¢-aminodcidos
propiedades dcido-base de los aminoacidos
puntos isoeléctricos y electroforesis
sintéticamente bésicos
resumen: sintesis de aminodcidos
resolucién de los aminodcidos
reacciones de los aminodcidos
estructura y nomenclatura de péptidos y proteinas
determinacion de la estructura de los péptidos
sintesis de péptidos en solucion
sintesis de péptidos en fase solida
clasificacién de las proteinas
niveles de estructura de las proteinas
desnaturalizacion de las proteinas

Capitulo 25 Lipidos
introduccién
Ceras
Triglicéridos
Saponificacion de grasas y aceites. Jabones y detergentes
fosfolipidos
esteroides
prostaglandinas
Terpenos

Capitulo 26 Polimeros sintéticos
introduccion
polimeros de adicion
estereoquimica de los polimeros
control estereoquimico de la polimerizacon. Catalizadores de
Ziegler-Natta
gomas naturales y sintéticas
Copolimeros de dos 0 mas monémeros
condensacién de polimeros
estructura y propiedades de los polimeros

Apéndices

Posiciones de absorcion de protones en RMN, en varios
entornos estructurales

constantes de acoplamiento espin-espin

desplazamientos quimicos de "°C en los compuestos orgdnicos

grupos de frecuencias caracteristicas en el infrarrojo

absorciones en el infrarrojo caracteristicas de los grupos
funcionales

las reglas de Woodward-Fieser para predecir los efectos del
ultravioleta-visible
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métodos y sugerencias para proponer mecanismos
sugerencias para desarrollar sintesis de varios pasos

valores de pK, de compuestos representativos

Introduction to Quantum Mechanics, with applications to chemistry, Linus
Pauling and E. Bright Wilson, Jr., Dover Publications, Inc., New York, 1985

Chapter | Survey of Classical Mechanics
Newton's Equations of Motion in the Lagrangian Form
The Three-dimensional Isotropic Harmonic Oscillator
Generalized Coordinates
The Invariance of the Equations of Motion in the Lagrangian
Form
An Example: The Isotropic Harmonic Oscillator in Polar
Coordinates
The Conservation of Angular Momentum
The Equations of Motion in the Hamiltonian Form
Generalized Momenta
The Hamiltonian Function and Equations
The Hamiltonian Function and the Energy
A General Example
The Emission and Absorption of Radiation
Summary of Chapter I

Chapter Il The Old Quantum Theory

The Origin of the Old Quantum Theory
The Postulates of Bohr
The Wilson-Sommerfeld Rules of Quantization
Selection Rules. The Correspondence Principle

The Quantization of Simple Systems
The Harmonic Oscillator. Degenerate States
The Rigid Rotator
The Oscillating and Rotating Diatomic Molecule
The Particle in a Box
Diffraction by a Crystal Lattice

The Hydrogen Atom
Solution of the Equations of Motion
Application of the Quantum Rules. The Energy Levels
Description of the Orbits
Spatial Quantization

The Decline od the Old Quantum Theory

Chapter Il The Schrodinger Wave Equation With the Harmonic
Oscillator as an Example
The Schrodinger Wave Equation
The Wave Equation Including the Time
The Amplitude Equation
Wave Functions. Discrete and Continuous Sets of
Characteristic Energy Values
The Complex Conjugate Eave Function W * (x,t)
The Physical Interpretation of the Wave Functions
W * (x,t)W(x,t)as a Probability Distribution Function
Stationary States
Further Physical Interpretation. Average Values of Dynamical
Quantities
The Harmonic Oscillator in Wave Mechanics

Solution of the Wave Equation

The Wave Functions for the Harmonic Oscillator and their
Physical Interpretation

Mathematical Properties of the Harmonic Oscillator Wave
Functions

Chapter IV The Wave Equation for a System of Point Particles in
Three Dimensions
The Wave Equation for a System of Point Particles
The Wave Equation Including the Time
The Amplitude Equation
The Complex Conjugate Wave Function W * (x-+- z, ,t)
The Physical Interpretation of the Wave Functions
The Free Particle
The Particle in a Box
The Three-dimensional Harmonic Oscillator in Cartesian
Coordinates
Curvilinear Coordinates
The Three-dimensional Harmonic Oscilaltor in Cylindrical
Coordinates

Chapter V. The Hydrogen Atom
The Solution of the Wave Equation by the Polynomial Method
and the Determination of the Energy Levels
The Separation of the Wave Equation. The Translational
Motion

The Solution of the ¢ Equation
The Solution of the 9 Equation
The Solution of the r Equation
The Energy Levels

Legendre Functions and Surface Harmonics
The Legendre Functions or Legendre Polynomials
The Associated Legendre Functions

The Laguerre Polynomials and Associated laguerre Functions
The Laguerre Polynomials
The Associated Laguerre Polynomials and Functions

The Wave Functions for the Hydrogen Atom
Hydrogen-like Wave Functions
The Normal State of the Hydrogen Atom
Discussion of the Hydrogen-like Radial Wave Functions
Discussion of the Dependence of the Wave Functions on the

Angles 9 and

Chapter VI Perturbation Theory
Expansions in Series of Orthogonal Functions
First-order Perturbation Theory for a Non-degenerate Level
A simple Example: The Perturbed Harmonic Oscillator
An Example: The Normal Helium Atom
First-order Perturbation Theory for a Degenerate Level
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An Example: Application of a Perturbation to a Hydrogen
Atom
Second-order Perturbation Theory
An Example: The Stark Effect of the Plane Rotator

Chapter VIl The Variation Method and other Approximate
Methods
The variation method
The Variational Integral and its Properties
An Example: The Normal State of the Helium Atom
Application of the Variation Method to Other States
Linear variation Functions
A More General Variation Method
Other Approximate Methods
A Generalized Perturbation Theory
The Wentzel-Kramers-Brillouin Method
Numerical Integration
Approximation by the Use of DIfference Equations
An Approximate Second-order Perturbation Treatment

Chapter VIl The Spinning Electron and the Pauli Exclusion
Principle, with a Discussion of the Helium Atom
The Spinning Electron
The Helium atom. The Pauli Exclusion Principle
The configuration 1s2s and 1s2p
The Consideration of Electron Spin. The Pauli Exclusion
Principle
The Accurate Treatment of the Normal Helium Atom
Excited States of the Helium Atom
The Polarizability of the Normal Helium Atom

Chapter IX Many-electron Atoms
Slater's Treatment of Complex Atoms
Exchange Degeneracy
Spatial Degeneracy
Factorization and Solution of the Secular Equation
Evaluation of Integrals
Empirical Evaluation of Integrals. Applications
Variation Treatments for Simple Atoms
The Lithium Atom and Three-electron Ions
Variation Treatments of Other Atoms
The Method of the Self-consistent Field
Principle of the Method
Relation of the Self-consistent Field Method to the Variation
Principle
Results of the Self-consistent Field Method
Other Methods for Many-electron Atoms
Semi-empirical Sets of Screening Constants
The Thomas-Fermi Statistical Atom

Chapter X The Rotation and Vibration of Molecules

The Separation of Electronic and Nuclear Motion

The Rotation and Vibration of Diatomic Molecules
The Separation of Variables and Solution of the Angular

Equations

The Nature of the Electronic Energy Function
A Simple Potential Function for Diatomic Molecules
A More Accurate Treatment. The Morse Function

The Rotation of Polyatomic Molecules
The Rotation of Symmetrical-top Molecules
Th Rotation of Unsymmetrical-top Molecules
The Vibration of Polyatomic Molecules
Normal Coordinates in Classical Mechanics
Normal Coordinates in Quantum Mechanics
The Rotation of Molecules in Crystals

Chapter XI Perturbation Theory Involving the Time, the Emission
and Absorption of Radiation, and the Resonance Phenomenon
The Treatment of a Time-dependent perturbation by the
Model of Variation of Constants
A simple Example
The Emission and Absorption of Radiation
The Einstein Transition Probabilities
The Calculation of the Einstein Transition Probabilities by
Perturbation Theory
Selection Rules and Intensities for the Harmonic Oscillator
Selection Rules and Intensities for Surface-harmonic Wave
Functions
Selection Rules and Intensities for the Diatomic Molecule.
The Franck-Condon Principle
Selection Rules and Intensities for the Hydrogen Atom
Even and Odd Electronic States and their Selection Rules
The Resonance Phenomenon
Resonance in Classical Mechanics
Resonance in Quantum Mechanics
A Further Discussion of Resonance

Chapter XII The Structure of Simple Molecules

The Hydrogen Molecule-ion
A Very Simple Discussion
Other Simple variation Treatments
The Separation and Solution of the Wave Equation
Excited States of the Hydrogen Molecule-ion

The Hydrogen Molecule
The Treatment of Heitler and London
Other Simple Variation Treatments
The Treatment of James and Coolidge
Comparison with Experiment
Excited States of the Hydrogen Molecule
Oscillation and Rotation of the Molecule. Ortho and Para

Hydrogen
The Helium Molecule-ion He and the Interaction of Two
Normal Helium Atoms

The Helium Molecule-ion He}
The Interaction of Two Normal Helium Atoms

The One-electron Bond, the Electron-pair Bond, and the

Three-electron Bond

Chapter XIIl  The Structure of Complex Molecules
Slater's Treatment of Complex Molecules
Approximate Wave Functions for the System of Three
Hydrogen Atoms
Factoring the Secular Equation
Reduction of Integrals
Limiting Cases for the Systems of Three Hydrogen Atoms

28



Marcelo Fco. Lugo Licona

Generalization of the Method of Valence-bond Wave
Functions

Resonance among Two or More Valence-bond Structures

The Meaning of Chemical Valence Formulas

The Method of Molecular Orbitals

Chapter XIV  Miscellaneous Applications of Quantum Mechanics
Van der Waals Forces
Van der Waals Forces for Hydrogen Atoms
Van der Waals Forces for Helium
The Estimation of Van der Waals Forces from Molecular
Polarizabilities
The Symmetry Properties of Molecular Wave Functions
Even and Odd Electronic Wave Functions. Selection Rules
The Nuclear Symmetry Character of the Electronic Wave
Function
Summary of Results Regarding Symmetrical Diatomic
Molecules
Statistical Quantum Mechanics. Systems in Thermodynamic
Equilibrium

The Fundamental Theorem of Statistical Quantum Mechanics

A simple Application

The Boltzmann Distribution Law

Fermi-Dirac and Bose-Einstein Statistics

The Rotational and Vibrational Energy of Molecules
The Dielectric Constant of a Diatomic Dipole Gas

The Energy of Activation of Chemical Reactions

Chapter XV General Theory of Qunatum Mechanics
Matrix Mechanics
Matrices and their Relation to Wave Functions. The Rules of
Matrix Algebra
Diagonal Matrices and Their Physical Intepretation
The Properties of Angular Momentum
The Uncertainty Principle
Transformation Theory

Appendices

Values of Physical Cosntants

Proof that the Orbit of a Particle Moving in a Central Fileld
Lies in a Plane

Proof of Orthogonality of Wave Functions Corresponding to
Different Energy Levels

Orthogonal Curvilinear Coordinate Systems

The Evaluation of the Mutual Electrostatic Energy of Two
Spherically Symmetrical Distributions of Electricity wint
Exponential Density Functions

Normalization of the Associated Legendre Functions

Normalization of the Associated Laguerre Functions

The Greek Alphabet

Quimica cuantica, Ira N. Levine, Pearson- Prentice Hall, Madrid, Espana, 2001

La ecuacion de Schrodinger

Quimica cuantica

Antecedentes histéricos de la mecdnica cudntica

El principio de incertidumbre

La ecuacién de Schrodinger dependiente del tiempo
La ecuacién de Schrodinger independiente del tiempo
Probabilidad

Ntmeros complejos

Unidades

Resumen

N

La particula en una caja

Ecuaciones diferenciales

La particula en una caja unidimensional
La particula libre en una dimension

La particula en un pozo rectangular
Efecto tinel

Resumen

©w

Operadores

Operadores

Funciones propias y valores propios

Operadores y Mecdnica Cuantica

La ecuacion de Schrédinger tridimensional para un sistema de
varias particulas

La particula en una caja tridimensional

Degeneracion

Valores medios

Condiciones para que una funcién de onda sea aceptable
Resumen

4 osclador arménico

Resolucion de ecuaciones diferenciales mediante desarrollos en
serie de potencias

El oscilador arménico unidimensional

Vibracion de moléculas

Resolucion numérica de la ecuacién de Schrodinger
independiente del tiempo unidimensional

Resumen

w

Momento angular

Medida simultdnea de varias propiedades

Vectores

Momento angular de un sistema de una particula

El método de los operadores escalera para el omento angular
Resumen

o

El dtomo de hidrégeno

El problema de fuerzas centrales de una particula

Particulas no interaccionantes y separacién de variables

Reduccion del problema de dos particulas a dos problemas de
una particula
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El rotor rigido de dos particulas

El dtomo de hidrégeno

Funciones de onda de estados enlazantes del dtomo de
hidrégeno

Orbitales hidrogenoides

El efecto Zeeman

Resolucion numérica de la ecuacién de Sherodinger radial

Resumen

~

Teoremas de la mecdnica cudntica
Introduccién

Operadores hermiticos

Desarrollo en términos de funciones propias
Funciones propias de operadores que conmutan
Paridad

Medida y superposicién de estados
Funciones propias de posicién

Postulados de la mecanica cuantica
Matrices

Resumen

o

El método de variaciones

El teorema de variaciones

Extension del método de variaciones
Determinantes

Ecuaciones lineales simultineas

Funciones variacionales lineales

Matrices, valores propios y vectores propios
Resumen

o

Teoria de perturbaciones

Introduccion

Teorfa de perturbaciones no degenerada

Tratamiento perturbativo del estado fundamental del atomo de
helio

Tratamientos de variaciones del estado fundamental del helio

Teorfa de perturbaciones para niveles de energia degenerados

Simplificacion de la ecuacion secular

Tratamiento perturbativo de los primeos estados excitados del
helio

Comparacion de los métodos de variaciones y perturbaciones

Teoria de perturbaciones dependiente del tiempo

Interaccion de radiacién con la materia

Resumen

10 Espin electrénico y principio de Pauli
Espin electrénico
El espin y el 4tomo de hidrégeno
El principio de Pauli
El 4tomo de helio
El principio de exclusion de Pauli
Determinantes de Slater
Tratamiento perturbativo del estado fundamental del litio
Tratamientos variacionales del estado fundamental del litio
Momento magnético de espin
Operadores escalera para el espin electrénico

Resumen

11 Atomos polielectrénicos
El método del campo autoconsistente de Hartree-Fock
Orbitales y tabla periodica
Correlacion electronica
Suma de momentos angulares
Momento angular en dtomos polielectronicos
Interaccion espin-6rbita
El Hamiltoniano atémico
Las reglas de Condon-Slater
Resumen

12 Simetria molecular
Elementos y operaciones de simetria
Grupos puntuales de simetria
Resumen

13 Estructura electrénica de moléculas diatomicas

La aproximacién de Born-Oppenheimer

Movimiento nuclear en moléculas diatomicas

Unidades atémicas

Eli6n de la molécula de hidrégeno

Tratamientos aproximados del estado electronico fundamental
del HY

Orbitales moleculares para estados excitados del H;

Configuraciones OM de moléculas diatémicas homonucleares

Términos electrénicos de moléculas diatomicas

La molécula de hidrégeno

Tratamiento del enlace valencia del H,

Comparacion de las teorias OM y EV

Funciones de onda OM y EV en moléculas diatomicas
homonucleares

Estados excitados del H,

Densidad de probabilidad electrénica

Momentos dipolares

El método Hartree-Fock para moléculas

Funciones de onda SCF para moléculas diatémicas

Tratamiento OM de moléculas diatomicas heteronucleares

Tratamiento EV de moléculas diatémicas heteronucleares

La aproximacion del electrén de valencia

Funciones de onda CI

Resumen

14 Teoremas del virial y de Hellmann-Feynman
Teorema del virial
Teorema del virial y enlace quimico
Teorema de Hellmann-Feynman
Teorema electrostatico
Resumen

15 Tratamientos ab initio y del funcional de la densidad de
moléculas
Métodos ab initio, del funcional de la densidad, semiempiricos,
y de mecanica molecular
Términos electrénicos de moléculas poliatdmicas
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El tratamiento OM SCF de moléculas poliatomicas
Funciones base

Aceleracion de los calculos Hartree-Fock
Tratamiento OM SCF del H,0

Analisis de poblacién

El potencial electrostatico molecular y las cargas atomicas
OM localizados

Tratamiento OM SCF del metano, metano y etileno
Geometria molecular

Buisqueda conformacional

Frecuencias de vibracion molecular

Propiedades termodinamicas

Programas de quimica cudntica ab initio
Realizacién de calculos ab initio

Interaccion de configuraciones

Teoria de perturbaciones de Moller-Plesset (MP)
El método de clusters acoplados

Teorfa del funcional de la densidad

Métodos compuestos para calculos de energia
Efectos del disolvente

Efectos relativistas

Tratamiento de enlace valencia de moléculas poliatémicas
El método de enlace valencia generalizado

Reacciones quimicas

16 Tratamientos semiempiricos y de mecanica molecular de
moléculas
Tratamientos OM semiempiricos de moléculas conjugadas
planas
El método OM del electrén libre
El método OM Hiickel
El método de Pariser-Parr-Pople
Métodos OM semiempiricos generales
El método de mecanica molecular
Tratamientos empiricos y semiempiricos de los efectos
disolventes
Reacciones quimicas

17 Comparacion de métodos
Geometria molecular
Cambios de energia
Otras propiedades
Enlace de hidrégeno
Conclusion
El futuro de la Quimica Cudntica

Introduccion a los Principios de Mecanica, Walter Hauser, Unién Tipografica
Editorial Hispano Americana (UTEHA), México, 1969

Capitulo 1 Vectores
Representacion geométrica de un vector
Suma y resta de vectores
Representacion algebraica de un vector
Multiplicacion vectorial
Sistemas de coordenadas no ortogonales
Representacion matricial de los vectores
Derivada de un vector con respecto a un escalar
Rotacién de un vector
Representacion de vectores planos por medio de nimeros

complejos

Capitulo 2 Cinematica de la particula
Velocidad y aceleracion
Velocidad y aceleracion en coordenadas cilindricas
Velocidad y aceleracion en coordenadas esféricas
Vectores base para coordenadas generalizadas
Velocidad y aceleracion en coordenadas generalizadas
Geometria diferencial de las coordenadas curvilineas
Movimiento sobre una curva determinada

Capitulo 3 Sistemas de coordenadas en
Movimiento de traslaciéon
Movimiento de rotacion
Movimiento de traslacién y rotacion
Transformacién de coordenadas

Representacion matricial de transformaciones de coordenadas
ortogonales

Capitulo 4 Dindmica de las particulas: movimiento unidimensional

Primera ley del movimiento de Newton

Segunda ley del movimiento de Newton: conceptos de masa y
fuerza

Tercera ley de Newton sobre el movimiento

Problemas unidimensionales

Fuerza en funcion tnicamente del tiempo

Fuerza en funcién de la posicién: conceptos de trabajo y
energia

Fuerza que es funcion sélo de la posicién: movimiento limitado
e ilimitado

Equilibrio estable e inestable

Movimiento a un lado y otro de un punto de equilibrio estable:
el oscilador arménico simple

Movimiento bajo la accion de una fuerza dependiente de la
velocidad

Oscilador arménico con amortiguamiento

Oscilador arménico forzado: resonancia

Movimiento a lo largo de una curva determinada

Oscilador anarménico

Oscilador anarménico forzado

Capitulo 5 Ecuaciones de movimiento de Lagrange
Fuerzas generalizadas
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Cantidades de movimiento generalizadas de una particula
Ecuaciones de movimiento generalizadas
Movimiento restringido: restricciones holondmicas

Capitulo 6 Movimiento conservativo

Fuerzas conservativas

Energia potencial: conservacion de la energia

Condiciones necesarias y suficientes para que una fuerza sea
conservadora

Ecuaciones de Lagrange para fuerzas conservadoras: el
lagrangiano

Ejemplos de fuerzas conservativas: fuerzas centrales, eléctricas
y magnéticas

Movimiento en un campo eléctrico uniforme

Movimiento en un campo magnético uniforme

Movimiento en un campo eléctrico uniforme y magnético
uniforme

El oscilador isotrépico en un campo magnético

Teorema de Larmor

Continuacion del teorema de Larmor

Resonancia magnética

Funciones de energfa potencial dependientes de la velocidad:
cantidades de movimiento generalizadas

Conservacion de la energia: funcién hamiltoniana

Ecuaciones de movimiento de Hamilton

Mecénica y dptica geométricas

Optica geométrica, mecanica y mecanica ondulatoria

Capitulo 7 Movimiento en un campo de fuerzas centrales
Caracteristicas generales del movimiento: solucion formal
Caracteristicas generales de las orbitas
Estabilidad de las orbitas circulares
Ley de Newton para 6rbitas giratorias
Movimiento en un campo de fuerzas inversamente
proporcionales al cuadrado de la distancia

Movimiento limitado: tercera ley de Kepler del movimiento
planetario

El teorema viral

Movimiento ilimitado: dispersion

Capitulo 8 Dindmica de un sistema de particulas

El sistema de dos particulas: centro de masa y masa reducida

Energia cinética: conservacion de la energfa

Colision entre dos particulas

Movimiento por cohete

Cantidad de movimiento angular

Dispersion: relaciones entre los angulos de dispersién en los
sistemas de coordenadas del centro de masa y del
laboratorio (o sea de un observador)

Dindmica de un sistema de N particulas: teoremas de
conservacion

Ecuaciones de Lagrange para un sistema de dos particulas

Las ecuaciones de Lagrange y los teoremas de conservacion

Ecuaciones de Lagrange para movimiento restringido de un
sistema

Aplicaciones de las ecuaciones de Lagrange

Capitulo 9 Movimiento de un cuerpo rigido

Coordenadas generalizadas para el movimiento de cuerpos
rigidos: angulos de Euler

Velocidad angular de un cuerpo rigido

Relacion entre la cantidad de movimiento angular y la
velocidad angular de un cuerpo rigido: momentos y
productos de inercia

Energia cinética rotacional de un cuerpo rigido

Teorema de los ejes paralelos

Ecuaciones de movimiento para un cuerpo rigido

Movimiento de un cuerpo rigido alrededor de un eje fijo de
rotacion

Movimiento plano de un cuerpo rigido: eje instantineo de
rotacion

Movimiento plano de un cuerpo rigido: movimiento de
rodadura

Conservacion de la energia en la rodadura

Movimiento plano de un cuerpo rigido: rodadura y
deslizamiento

Equilibrio estatico de cuerpos rigidos

Equilibrio de un sistema de particulas: principio del trabajo
virtual

Choque de dos cuerpos rigidos

Movimiento de un cuerpo rigido exento de momento
rotacional

Movimiento de un trompo simétrico bajo la accion de la
gravedad

Capitulo 10 Elementos de la teoria de las transformaciones lineales

Repaso de la representacion matricial de los vectores
tridimensionales

Algebra matricial

Producto directo: operadores

Espacios vectoriales lineales

Vectores base de un espacio vectorial #-dimensional

Transformaciones lineales

Transformacién de coordenadas

Espacio vectorial complejo

Valores propios y vectores propios de un operador:
diagonalizacién de operadores normales

Diagonalizacién simultinea de operadores normales de
conmutacion

Capitulo 11 Teoria de loas oscilaciones pequeiias

Condiciones para la estabilidad de una configuracion de
equilibrio de un sistema conservativo de particulas

Ecuaciones de movimiento para desplazamientos pequeiios a
parir de la posicion de equilibrio: movimiento no
amortiguado

Coordenadas normales

Movimiento amortiguado

Oscilaciones forzadas: fuerza excitadora sinusoidal

Oscilacién forzada: fuerzas de impulso, funcién tensorial de
Green

Teoria de las perturbaciones
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Capitulo 12 Propagacién de ondas a lo largo de una cuerda

Representacion matemdtica de ondas planas, el principio de
superposicion, ecuaciones de onda

Ecuacion de onda de la cuerda vibrante

Ondas arménicas

Flujo de energfa en una onda arménica

Polarizacion

Reflexion y transmision de ondas arménicas

Cuerda vibrante con los extremos fijos

Movimiento general de una cuerda vibrante

Vibracién forzada de una cuerda: resonancia, funcion de Green

Fuerza impulsora: funcién de Green

Capitulo 13 Teoria especial o restringida de la relafividad
La transformacion de Lorentz
Dilatacion del tiempo y contraccion de Lorentz-Fitzgerald
Transformacién de velocidades
Velocidad y aceleracion en cuatro dimensiones

Dinédmica relativista, ecuaciones de movimiento relativistas,
masa relativista, cantidad de movimiento lineal

Fuerza tetradimensional, energfa cinética relativista, cantidad
de movimiento tetradimensional

Propiedades de transformacién del campo electromagnético

Movimiento de una particula cargada en un campo eléctrico
uniforme

Movimiento en un campo magnético uniforme

Movimiento bajo la accion de campos eléctrico y magnético
paralelos

Coordenadas generalizadas, ecuacion de movimiento de
Lagrange

Formulacién lagrangiana covariante

Movimiento de una particula cargada en un campo de
Coulomb

Cantidad de movimiento angular

Colisién de particulas: reacciones, energia de umbral

Teoria de grupos aplicada, para quimicos, fisicos e ingenieros, Allen Nussbaum,

Editorial Reverté, S. A., Espana, 1974

Capitulo 1 Teoria de grupos: las matemdticas de la simetria
El concepto de simetria
Grupos puntuales
Clases de elementos conjugados y clases adjuntas
Estudio de los grupos puntuales
Simetria de traslacién y grupos espaciales
Grupos espaciales disperiédicos
Los grupos puntuales cristalograficos
Los reticulos de Bravais
Grupos espaciales
Teoria de grupos y grupos espaciales
Consideraciones finales

Capitulo 2 Representaciones y vibraciones
Estudio del élgebra de matrices
La representacion de un grupo
Representacion reducibles e irreducibles
Sistemas de caracteres
El cdlculo de las tablas de caracteres
Introduccion a las coordenadas normales
El oscilador equildtero plano
Operadores de proyeccion
Operadores de proyeccién aplicados a la molécula equildtera
Teorfa de los operadores de proyeccién
Coordenadas internas
Coordenadas internas de simetria
El tratamiento cualitativo de los modos normales
Una extension a un ejemplo complicado: la molécula de
cloroformo

Capitulo 3 Espectros vibracionales de infrarrojo y Raman
La ecuacién de Schrodinger
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El oscilador cudntico

La ecuacién de Schrodinger y los dipolos
Espectros vibracionales de infrarrojo
Reglas de seleccion

El efecto Raman

Capitulo 4 El enlace molecular

Introduccion a la estructura de las moléculas

La ecuacién de Schrodinger para el 4&tomo de hidrégeno
Atomos multielectrénicos

Orbitales atomicos

Teorfa de grupos y enlaces hibridos

Orbitales moleculares y el método de CLOA

La naturaleza de los orbitales enlazantes

Capitulo 5 Electrones en los cristales

Dispersion de Bragg-von Laue

Bandas de energfa en los sélidos

Zonas de Brillouin en tres dimensiones

Bandas de energia de electrones libres

Soluciones aproximadas de la ecuacién de Schrodinger

La aproximacion del electron cuasi-libre

El método de las ondas planas ortogonalizadas

Un ejemplo bidimensional: el reticulo cuadrado

El enlace fuerte o método CLOA

Un grupo espacial simérfico cubico simple: bronce-beta

Un grupo espacial no simorfico: teluro

Estructura de bandas de energfa en funcion del espaciado
reticular

La estructura exagonal compacta

La estructura de bandas del silicio y germanio

Spin y grupos dobles
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Symmetry and Spectroscopy, an introduction to vibrational and Electronic
Spectroscopy, Daniel C. Harris and Michael D. Bertolucci, Dover Publications Inc., New
York, 1978.
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Opening remarks

A chemist's view of group theory

Introduction

Symmetry Operations and Molecules

Groups

Point Groups

Classification of Molecules into Point Groups

Matrix Representation of Symmetry Operations

Characters and Character Tables

Decomposition of Reducible Representations and the Direct
Product

A skirmish with qunatum mechanics

Introduction

Light

The Postulates of Quantum Mechanics

Some Simple Illustrations frmo Quantum Mechanics

Vibrational spectroscopy

Introduction

Infrared and Raman Spectra

Diatomic Molecules

Transitions between Stationary States

The Normal Modes of Vibration of Polyatomic Molecules
Selection Rules and Polarization
Symmetry Coordinates and Normal Modes
Stretching Mode Analysis

Assignment of Real Spectra

The Resonance Raman Effect

Functional Group Analysis

4 Molecular orbital theory
Introduction
Atoms
Photoelectron Spectroscopy
The LCAO Molecular Orbital Method
Diatomic Molecules
The Hiickel Method
Transition Metal Complexes

v

Electronic spectroscopy

Introduction

Another Look at Molecular Vibrations

Basic Notions

Selection Rules

The Electronic Spectra of Some Diatomic Molecules
The Fate of Absordeb Energy

Single Bonds, Double Bonds, and Lone Pairs
Vibronic Analysis

Trnasition Metal Complexes

Concluding Remarks

Appendices

Character Tables

Direct Products

Overtones of degenerate vibrations
The shapes of atomic orbitals
Physical constants

Energy conversions

Answer to problems

The Nature of the Chemical Bond, Linus Pauling, Third Edition, New York, 1964

Chapter 1 Resonance and the Chemical Bond

The Development of the Theory of Valence
Types of Chemical Bonds
The Chemical Bond Defined
The Ionic Bond and Other Electrostatic Bonds
The Covalent Bond
The Metallic Bond; Fractional Bonds
The Concept of Resonance
The Hydrogen Molecule-Ion and the One-Electron Bond
The Normal Hydrogen Atom
The Hydrogen Molecule-Ton
The Virial Theorem
The Hellman-Feynman Theorem
The Conditions for the Formation of a One-Electron Bond
The Hydrogen Molecule and the Electron-Pair Bond

Condon's Treatment of the Hydrogen Molecule

The Heitler-London Treatment of the Hydrogen Molecule
Partial Tonic Character and Deformation

The Conditions for the Formation of an Electron-Pair Bond

Chapter 2 The Electronic Structure of Atoms and the Formal Rules
for the Formation of Covalent Bonds

The Interpretation of Line Spectra

Stationary States; The Bohr Frequency Principle

Stationary States of the Hydrogen Atom

The Electronic Structure of Alkali Atoms

The Selection Rule for [
The Spinning Electron and the Fine Structure of Spectral Lines
The Electronic Structure of Atoms with Two or More Valence
Electrons
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The Pauli Exclusion Principle and the Periodic System of the
Elements
The Zeeman Effect and the Magnetic Properties of Atoms and
Monoatomic lons
Hybryd Atomic States
The Formal Rules for the Formation of Covalent Bonds

Chapter 3 The Parfial lonic Character of Covalent Bonds and the
Relative Electronegativity of Atoms
The Transition from One Estreme Bond Type to Another
Continuous Change in Bond Type
Discontinuous Change in Bond Type
Bond Type and Atomic Arrangement
The Nature of the Bond in Diatomic Halogenide Molecules
Bond Energies of Halogenide Molecules; The Energies of
Normal Covalent Bonds
The Postulate of the Geometric Mean
Empirical Values of Single-Bond Energies
The Electronegativity Scale of the Elements
The Formulation of the Electronegativity Scale
Heats of Formation of Compounds in Their Standard States;
The Complete Electronegativity Scale
Relation to Other Properties
The Electronegativity of Atoms and the Partial Ionic Character
of Bonds
The Entalpy Change in Organic Rearrangement and the
Electroengativity Scale
The Correlation of Color and Bond Character

Chapter 4 The Directed Covalent Bond; Bond Strengths and Bond
Angles

The Nature and Bond-forming Power of Atomic Orbitals

Hybrid Bond Orbitals; The Tetrahedral Carbon Atom
Derivation of Results about Tetrahedral Orbitals
Quantum-mechanical Description of the Quadrivalent

Carbon Atom

The Effect of an Unshared Pair on Hybridization

Contribution of Unshared Electron Pairs to the Electric
Dipole Moments of Molecules

Orbitals for incomplete s-p Shells

Concentration of Bond Orbitals

Electron Distribution in Completed Shells

Restricted Rotation about Single Bonds

Restricted Rotation about Single Bonds between Atoms with

Unshared Electron Pairs

Orbitals and Bond Angles for Multiple Bonds

Partial Tonic Character of Multiple Bonds

The Effect of Unshared Pairs on Bond Energies and Bond

Lengths

Chapter 5 Complex bond orbitals; The magnetic criterion for bond
type

Bonds Involving d Orbitals

Octahedral Bond Orbitals

Square Bond Orbitals

The Magnetic Criterion for Bond Type

The Magnetic Moments of Octahedral Complexes

The Magnetic Moments of Tetrahedral and Square
Coordinated Complexes

The Electroneutrality Principle and the Stability of Octahedral
Complexes

Ligand Field Theory

Other Configurations Involving d Orbitals

Configurations for Atoms with Unshared Electron Pairs

Chapter 6 The resonance of molecules among several valence-bond
structures
Resonance in Nitrous Oxide and Benzene
Resonance Energy
Values of Bond Energies for Multiple Bonds
Tonic Resonance Energy and Partial Ionic cahracter of
Multiple Bonds
The Nitrogen-Nitrogen Triple Bond
Empirical Values of Resonance Energies
The Structure of Aromatic Molecules
The Quantitative Treatment of Resonance in Aromatic
Molecules
The Orientation of Substituents in Aromatic Molecules
The Effect of Resonance on the Electric Dipole Moments of
Molecules
The Structure and Stability of the Hidrogen Free Radicals
The Nature of the Theory of Resonance

Chapter 7 Interatomic distances and their relation to the structure
of molecules and crystals
Interatomic Distances in Normal Covalent Molecules: Covalent
Radii
The Correction for Electronegativity Difference
Double-Bond and Triple-Bond Radii
Interatomic Distances anf Force Constants of Bonds
Interatomic Distances and Resonance
Bond Lengths in Aromatic Hydrocarbons
Bond Order and Bond Length; Change in Bond Length Caused
by resonance between Two Equivalent tructures
Single-Bond: Triple-Bond Resonance
The Conditions for Equivalence or Nonequivalence Bonds
Tetrahedral and Octahedral Covalent Radii
Tetrahedral Radii
Octahedral Radii
Other Covalent Radii
The Anomalous Manganese Radius
Interatomic Distances for Fractional Bonds
values of Single-Bond Metallic Radii
Van der Waals and Nonbonded Radii of Atoms

Chapter 8 Types of resonance in molecules
The Structure of Simple Resonating Molecules
Carbon Monoxide and Carbon Monosulfide
Carbon Dioxide and Related Molecules
The Cyanides and Isocianydes
The Adjacent-Charge Rules and the Electroneutrality Rule
Cyanates and Thiocyanates
The Nitro and Carboxyl Groups; Acid and Base Strengths
The Structure af Amides and Peptides
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The Carbonate, Nitrate, and Borate Ions and Related Molecules
The Structure and Properties of the Chloroethylenes and
Chlorobenzenes
Resonance in Conjugated Systems
Overcrowded Molecules
Conjugated Systems Involving Triple Bonds
Resonance in Heterocyclic Molecules
Hyperconjugation

P
plex ions g

Chapter 9 The structure of and
bonds with partial double-bond character
The Structure of Silicon Tetrachloride and Related Molecules
Silicon Tetrafluoride and Related Molecules
The Fluorochloromethanes and Related Molecules; The Effect
of Bond Type on Chemical Reactivity
Partial Double-Bond Character of Bonds between the Heavier
Nonmetal Atoms
The Boron Halogenides
The Oxides and Oxygen Acids of the Heavier Elements
The Chlorate ion and Related Tons
The Strengths of the Oxygen Acids
Sulfuryl Fluoride and Related Molecules
The Structure and Stability of Carbonyls and Other Covalent
Complexes of the Transition Metals
The Cyanide and Nitro Complexes of the Transition Elements

Chapter 10 The one-electron bond and the three-electron bond;
electron-deficient substances
The One-Electron Bond
The Three-Electron Bond
The Conditions for Formation of a Stable Three-Electron
Bond
The Helium Molecule-Ton
The Oxides of Nitrogen and Their Derivatives
Nitric Oxide
Dinitrogen Dioxide
The Nitrosyl Halogenides
Nitrosyl-Metal Complexes
Nitrogen Dioxide
Dinitrogen Tetroxide
The Superoxide Ton and the Oxygen Molecule
The Ozonide Ion
Other Molecules Containing the Three-Electron Bond
The Strucute of the Semiquinones and Related Substances
Electron-deficient Substances
The Structure of the Boranes
Substances Containing Bridging Methyl Groups
Carbonium Ions as Reaction Intermediates
Complexes of Olefines and Silver Ton
Ferrocene and Related Substances
A Resonating-Bond Treatment of Ferrocene

Chapter 11 The metalic Bond
The Properties of Metals
Metallic Valence
The Metalic Orbital
Interatomic Distances and Bond Numbers in metals

The Closest Packing of Spheres
Cubic and Hexagonal Closest packing of Equivalent Spheres
Closest-packed Structures Containing Nonequivalent Spheres
The Atomic Arrangements in Crystals of Metallic Elements
Closest-packed Structures
Metal Structures Related to Closest-packed Structures
The Cubic Body-centered Arrangement
The Electronic Structure of the Transition Metals
Metallic Radii and Hybrid Bond Orbitals
Bond Lengths in Intermetallic Compounds
Structures of Intermetallic Compounds Based on the Simple
Elementary Structures
Icosahedral Structures
The y-Alloys; Brillouin Polyhedra
Electron Transfer in Intermetallic Compounds
Compounds of Metals with Boron, Carbon, and Nitrogen
Molecules and Crystals Containing Metal-Metal Bonds
The Structures of Sulfide Minerals

Chapter 12 The hydrogen bond
The Nature of the Hydrogen Bond
The Effect of the Hydrogen Bond on the Physical Properties of
Substances

Hydrogen Bonds Involving Fluorine Atoms

Ice and Water; Clathrate Compounds
Clathrate Compounds
Water

Alcohols and Related Substances

Carboxylic Acids
Symmetrical Hydrogen Bonds between Oxygen Atoms
The Spectroscopic Study of the Hydrogen Bond
Compounds Showing Strong Hydrogen-Bond Formation
The Formation of Weak Intramolecular Hydrogen Bonds
Factors Affecting Hydrogen-Bond Formation

Hydrogen Bonds in Proteins

Hydrogen Bonds in Nucleic Acids

Chapter 13 The Sizes of ions and the structure of lonic crystals
Interionic Forces and Crystal Energy
The Born-Haber Thermochemical Cycle
The Sizes of Tons: Univalent Radii and Crystal Radii
The Alkali Halogenide Crystals
Anion Contact and Double Repulsion
The Cesium Chloride Arrangement
A Detailed Discussion of the Effect of Relative Ionic Sizes on
the Properties of the Alkali Halogenides
Alkali Halogenide Gas Molecules
The Structure of Other Simple Ionic Crystals
The Alkaline-Earth Oxides, Sulfides, Selenides, and Tellurides
Crystals with the Rutile and the Fluorite Structures; Interionic
Distances for Substances of Unsymmctrical Valence
Type
The Effect of Ligancy on Interionic Distance
The Effect of Radius Ratio in Determining the Relative
Stability of Different Structures
The Closest Packing of Large Ions in Ionic Crystals
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The Principles Determining the Structure of Complex Ionic
Crystals
The Nature of the Coordinated Polyhcdra
The Number of Polyhedra with a Common Corner: The
Electrostatic Valence Rule
The Sharing of Polyhedron Corners, Edges, and Faces

Chapter 14 A summarizing discussion of resonance and its
significance for chemistry
The Nature of Resonance
The Relation between Resonance and Tautomerism
The Reality of the Constituent Structures of a Resonating
System
The Future Development and Application of the Concept of
Resonance

Appendices and Indices
1. Values of Physical Constants
11. The Bohr Atom
III. Hydrogenlike Orbitals
1IV. Russell-Saunders States of Atoms Allowed by the Pauli
Exclusion Principle
The ZeemaD Effect
The Paachen-Back Effect
The Extreme Paschen-Back Effect

Two Equivalent p Electrons
The Landé g-Factor .
V. Resonance Energy
VI. Wave Functions for Valence-Bond Structures
VII. Molecular Spectroscopy
Electronic Energy Curves; The Morse Function
The Vibration and Rotation of Molecules
Microwave Spectroscopy
Electronic Molecular Spectra
Raman Spectra
VIIL. The Boltzmann Distribution Law
The Boltzmann Distribution Law in Classical Mechanics
IX. Electric Polarizabilities and Electric Dipole Moments of
Atoms, Ions, and Molecules
Electric Polarization and Dielectric Constant
Electronic Polarizability
The Debye Equation for Dielectric Constant
X. The Magnetic Properties of Substances
Diamagnetism
Paramagnetism
Ferromagnetism
Antiferromagnetism
Ferrimagnetism
XI. The Strengths of the Hydrohalogenic Acids
XII. Bond Energy and Bond-Disaociation Energy

Group Theory and Chemistry, David M. Bishop, Dover Publications, Inc, New York,

1973

1. Symmetry
Introduction
Symmetry and everyday life
Symmetry and chemistry
Historical sketch

2. Symmetry operations
Introduction
The algebra of operators
Symmetry operations
The algebra of symmetry operations
Dipole moments
Optical activity Problems

3. Point groups
Introduction
Definition of a group
Some examples of groups
Point groups
Some properties of groups
Classification of point groups
Determination of molecular point groups
The Rearrangement Theorem

4. Matrices
Introduction

Definitions (matrices and determinants)
Matrix algebra

The matrix eigenvalue equation

Similarity transformations

Special matrices

Method for determining the inverse of a matrix
Theorems for eigenvectors

Theorems for similarity transformations

The diagonalization of a matrix or how to find the eigenval
eigenvectors of a matrix

Proof that det(A B) = det(A)det(B)

5. Matrix representations
Introduction
Symmetry operations on a position vector
Matrix representations for G and G
Matrix representations derived from base vectors
Function space
Transformation operators Or
A satisfactory set of transformation operators O
A caution
An example of determining Ogrs and D(R)s for the &3 point

group using the d-orbital function space

Determinants as representations
Summary
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Proof that, if T= SR and D(R), D(S), and D(T) are found by
consideration of R, S, T on a position vector, then D(T) =
D(S)D(R)

Proof that the matrices in eqn 5-4.2 form a representation

Proof that the matrices derived from a position vector are the
same as those derived from a single set of base vectors

Proof that the operators Og are (a) linear, (b) homomorphic

with R
Proof that the matrices derived from Og form a representation
ofj the point group
Problems
6. [.. ivalent and reducibl repr
Introduction

Equivalent representations

An example of equivalent representations

Unitary representations

Reducible representations

Proof that the transformation operators O] ( will produce a
unitary representation if orthonormal basis functions are
used

The Schmidt orthogonalization process

Proof that any representation is equivalent, through a
similarity transformation, to a unitary representation

7. Irreducible representations and character tables

Introduction

The Great Orthogonality Theorem

Characters

Number of times an irreducible representation occurs in a
reducible one

Criterion for irreducibility

The reduction of a reducible representation

Character tables and their construction

Notation for irreducible representations

An example of the determination of the irreducible
representations to which certain functions belong

The Great Orthogonality Theorem

Proof that Zni =g
P

Proof that the number of irreducible representations r equals
the number of classes k
Problems

8. Representations and quantum mechanics
Introduction
The in variance of Hamiltonian operators under O
Direct product representations within a group
Vanishing integrals
Proof of eqns 8-2.12 to 8-2.15
Problems

9. Molecular vibrations
Introduction
Normal coordinates
The vibrational equation

The I' (or T"") representation

The reduction of I'®

The classification of normal coordinates

Further examples of normal coordinate classification
Normal coordinates for linear molecules
Classification of the vibrational levels

Infra-red spectra

Raman spectra

The infra-red and Raman spectra of CH; and CH;D
Combination and overtone levels and Fermi resonance
Proof of eqns 9-2.17 and 9-2.18 A.9-2

Proof that D"(R) = C"'D°(R)C

Symmetry properties of polarizability functions
Problems

10. Molecular orbital theory

Inlroduction

The Hartree-Fock approximation

Tho LCAO MO approximation

The 7t-electron approximation

Hiickel molecular orbital method

Hiickel molecular orbital method for benzene

Hiickel molecular orbital method for the trivinylmethyl radical

Atomic units

An alternative notation for the LCAO MO method

Proof that the matrix elements of an operator H which
commutes with all Og of a group vanish between functions
belonging to different irreducible representations

Problems

11. Hybrid orbitals

Introduction

Transformation properties of atomic orbitals

Hybrid orbitals for o-bonding systems

Hybrid orbitals for 7-bonding systems

The mathematical form of hybrid orbitals

Relationship between localized and non-localized molecular
orbital

Problems

12. Transition metal chemistry
LCAO MOs for octahedral compounds
LCAO MOs for tetrahedral compounds
LCAO MOs for sandwich compounds
Crystal field splitting
Order of orbital energy levels in crystal field theory
Correlation diagrams
Spectral properties
Magnetic properties
Ligand field theory
Spectroscopic states and term symbols for many-electron
atoms or ions
Problems

Appendix I: Character tables
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Introduction to Molecular Spectroscopy, G. M. Barrow, McGraw-Hill Book Company,

Inc., Tokyo, Japan, 1962

Introduction
Classifications of Spectroscopy
Wavelength, Frequency, and Energy of Radiation

Chapter 1 Introduction to the Theoretical Treatment of Molecular
Systems
The Recognition of Quantum Restrictions
The Bohr Theory of the Hydrogen Atom
The Wave Nature of Particles
The Time-independent Schrodinger Equation
The Particle-in-a-box Problem
Normalization of Wave Functions
Orthogonality
Symmetry Propperties of Wave Functions
The Quantum-mechanical Average
The Boltzmann Distribution

Chapter 2 The vibrational Energies of a Diatomic Molecule

The Vibrations of a Single Particle (Classical)

The Vibrations of Two Particles Connected by a Spring
(Classical)

The Potential-energy Function for a Chemical Bond

The Quantum-mechanical Solutions of the Harmonic
Oscillator

Vibrational Absorption Spectra of Diatomic Molecules

The Anharmonicity of Molecular Vibrations

Chapter 3 The Rotational Energies of Linear Molecules
The Rotation of a Linear System (Classical)
The Rotation of a Linear System (Quantum Mechanical)
Rotational Energy-level Populations
Rotational Spectra of Rigid Linear Molecules
The Nonrigid Rotor

Chapter 4 The Absorption and Emission of Radiation

The Time-dependent Schrédinger Equation

Induced Quantum Transitions

The Interaction of Electromagnetic Radiation with a Molecular
System

Comparison with Experimental Qunatities

The Basis of Selection Rules

The Integrated Absorption Coefficient for a Transition of a
Particle in a Box

Induced Emission and Induced Absorption

The Integrated Absorption Coefficient for a Vibrational
Transition

The Intensities of Absorption Bands due to Electronic
Transitions

Chapter 5 Rotational Spectra
Rotational Selection Rules for Linear Moecules
The Stark Effect in Molecular Rotation Spectra

Molecular Rotation —Nuclear-spin Coupling

The Positive and Negative Character of the Wave Functions of
Linear Molecules

Symmetric-Antisymmetric Character and Statistical Weight of
Homonuclear Linear Molecules

The Rotational Energy of Symmetric-top Molecules

Selection Rules and Spectra of Symmetric-top Molecules

Results from Analyses of Rotation Spectra of Symmetric-top
Molecules

The Energy Lelvels of an Assymetric-top Molecule

Selection Rules, Spectra, and Structure Results for
Asymmetric-top Molecules

Chapter 6 The Vibrations of Polyatomic Molecules
The Number of Independent Vibrations of a Polyatomic
Molecule
The Nature of Normal Vibrations and Normal Corodinates
Quantum-mechanical Treatment of the Vibrations of
Polyatomic Molecules
The Symmetry Properties of Normal Coordinates

Chapter 7 Rotation-Vibration Spectra

Slection Rules and Transitions for the Rigid Rotor-Harmonic
Oscillator Model

The Relative Intensities of the Components of a
Rotation-Vibration Absorption Band

Coupling of Rotation and Vibration

Parallel Bands of Symmetric-top Molecules

Perpendicular Bands of Symmetric-top Molecules

Chapter 8 Molecular Symmetry and Group Theory
Symmetry Elements, Symmetry Operations, and Point Groups
Symmetry Operations on Molecular Motions
Symmetry Species and Character Tables
The Nature of a Group
The Symmetry Operations as a Group
Representations of a Group
Reducible and Irreducible Representations
The Irreducible Representations as Orthogonal Vectors
Characters of Representations
Classes
Analysis of a Reducible Representation
The Characters for the Reducible Representation of Molecular
Motion
Number on Normal Modes of Various Symmetry Types
The Infrared Active Fundamentals
The Symmetry of Group Vibrations

Chapter 9 Calculation of Vibrational Frequencies and Normal
Corodi of Polyatomic Molecul
The Kinetic-energy Expressions for a Polyatomic Molecule
Teh Potential-energy Expression for a Polyatomic Molecule
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Use of Lagrange's Equation in Molecular-vibration Problems

The Stretching Vibrations of a Linear Triatomic Molecule

Use of Symmetry in Vibrational Problems

Solution of Vibrational Problems in Internal Coordinates by
the Method of Wilson

Formation of the G Matrix by a Vectorial Method

Use of Symmetry Coordinates in Wilson's Method

Chapter 10 The Electronic Spectra of Diatomic Molecules
The Vinrational Structure of Electronic Bands
Rotational Structure of Electronic Bands
Electronic States of Atoms
Electron Orbitals in Diatomic Molecules

Electronic States of Diatomic Molecules
Potential-energy Curves for Electronic States of Diatomic
Molecules

Chapter 11 Electronic Spectra of Polyatomic Molecules
Elecrtonic States of Localized Groups
Electronic Transitions and Absorption Bands
Conjugated Systems by the Free-electron Model
Electronic States and Transitions in Aromatic Systems
Electron Orbitals of Corodination Compounds
Electronic States of Coordination Compounds
Nonradiative Processes
Fluorescence
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