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NOMBRE DEL CURSO: FISICOQUIMICA AVANZADA 2025

Coordinador del Curso: Dr. Pablo Jaque O.

Profesores participantes:

Dr. Carlos Cardenas V., Facultad de Ciencias

Dr. German Giinther S., Facultad de Ciencias Quimicas y Farmacéuticas
Dr. Pablo Jaque O., Facultad de Ciencias Quimicas y Farmacéuticas

Dr. Rodrigo Ormazabal T., Facultad de Ciencias Quimicas y Farmacéuticas

Carga horaria semanal: 4,5 hrs. directas Créditos: 15

Horario de Clases:

Modulo 1: Quimica Cuéantica;

Modulo 2: Termodinamica Estadistica;

Moédulo 3: Espectroscopia;

Modulo 4: Teorias Estadisticas de las Reacciones Quimicas.

PROPOSITOS

El propdsito de este curso que el alumno sea capaz de analizar fendmenos fisico quimicos a nivel
microscopico, pudiendo plantear modelos matematicos que permitan racionalizar los
comportamientos observados o predichos.

DESCRIPCION DE LA ASIGNATURA
Asignatura Teorica-Empirica-Aplicada

OBJETIVOS

El objetivo de este curso es conseguir que el alumno conozca de materias fundamentales de
Quimica Cuantica, Termodindmica Estadistica, Cinética Quimica y Espectroscopia, desde una
perspectiva microscopica, que le permitan adquirir herramientas para realizar el andlisis riguroso
y la prediccion propiedades moleculares a partir de pardmetros Fisicos y Quimicos y vice-versa.



CONTENIDOS

CAPITULO 1. QUIMICA CUANTICA. Prof. Carlos Cérdenas V.

COMPLEMENTOS DE QUIMICA Y MECANICA CUANTICA

El formalismo y su interpretacion: teoremas y postulados bésicos

El concepto de observacion y medida de Mecanica Cudntica. Naturaleza estadistica del
formalismo.

Concepto de estado puro y estados enredados.

El operador en quimica cuantica.

Concepto de probabilidad y probabilidad de transicion. Valores medios.

Evolucién temporal. Constantes de movimiento. Teorema de Liouville y principios de
conservacion.

ESTRUCTURA Y ENLACE

Orbitales hidrogenoides y funcion de distribucion radial.
El problema de N electrones. Funcion de onda
Determinante de Slater.

Aproximacion de Born-Oppenheimer.

Niveles de energia y teoria de orbitales moleculares.
Ecuaciones de Hartree-Fock

Propiedades electronicas de atomos y moléculas.

Enlace quimico. Estructura molecular.

CAPITULO 2. TERMODINAMICA ESTADISTICA. Prof. Pablo Jaque O.

Mecénica Estadistica Clasica de un sistema de particulas independientes. Boltzmann,
Fermi-Dirac, Bose-Einstein, Funciones termodinamicas.

Funciones de Particion y funciones termodindmicas de 4tomos, moléculas diatomicas y
poliatomicas. Spin nuclear y efecto isotopico.

Ensambles Candnico y Gran Canoénico. Aplicaciones y funciones termodinamicas
Fluctuaciones. Gases reales, segundo coeficiente del virial

Propiedades termodinamicas de cristales

Termodinamica Estadistica Clasica

Equilibrio Quimico

CAPITULO 3. ESPECTROSCOPIA. Prof. German Giinther S.

Introduccion

Espectroscopia UV-Vis. Reglas de seleccion. Transiciones de Franck-Condon
Espectroscopia de Fluorescencia

Espectroscopia de Microondas. Niveles energéticos rotacionales de sistemas diatdmicos y
poliatomicos. Reglas de seleccion

Espectroscopia Infrarroja. Niveles energéticos vibracionales de sistemas diatomicos y
poliatémicos. Reglas de seleccion. Teoria de grupos. Espectros rotovibracionales.
Espectroscopia Raman



CAPITULO 4. TEORIAS ESTADISTICAS DE LAS REACCIONES QUIMICAS.
Rodrigo Ormazabal T.

Introduccion

Teoria de Colisiones

Teoria Simple de Colisiones

Teoria de Colisiones Modificada

Reacciones Controladas por Difusion

Reacciones Unimoleculares

Superficies de Energia Potencial

Teoria del Complejo Activado

Interpretacion Termodindamica de la Teoria del Complejo Activado
Relaciones Lineales de Energia Libre
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METODOLOGIA
Clases expositivas, tareas y desarrollos con asistencia de apuntes en la red, guias deproblemas.

EVALUACIONES

La nota final resultara de la ponderacion de 4 evaluaciones (correspondientes a cada modulo)
con ponderacidon 25% c/u. Para aprobar el curso, se debera obtener nota igual o superior 4,0
en todos los médulos. Los alumnos que no cumplan con esta condicion deberan rendir
examen. Se realizard una evaluacidén, examen, para cada modulo reprobado, que serad
evaluado con los conceptos reprobado o aprobado. En este ultimo caso, el o los mddulos
reevaluados tendran nota 4,0, que se promediard con las notas de los médulos previamente
aprobados. Aquel estudiante que no apruebe todos los mdédulos sera reprobado.




