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La Asociación Argentina de Investigación Fisicoquímica (AAIFQ) realiza desde 1978 y en 
forma bianual el Congreso Argentino de Fisicoquímica y Química Inorgánica, que convoca 
a todas las subdisciplinas asociadas a la Fisicoquímica y a la Química Inorgánica con el 
propósito de fomentar la discusión y la difusión de los trabajos originales en la 
investigación vinculados con estas áreas, permitiendo de este modo la actualización del 
avance del conocimiento en estos campos de la ciencia. 
Estas reuniones permiten impulsar el encuentro no sólo entre cientí�cos argentinos, 
profesionales y estudiantes de disciplinas conexas sino también con los de otras naciones 
(conferencistas invitados extranjeros), facilitando la discusión y el intercambio de ideas. De 
este modo constituye una ocasión privilegiada para facilitar nuevos contactos, establecer 
nuevas colaboraciones, permitiendo iniciar nuevas líneas de investigación y reforzar los 
lazos entre todos los cientí�cos argentinos y la comunidad internacional. 
Tradicionalmente se ha estimulado la participación de jóvenes investigadores, estudiantes 
y tesistas, quienes asisten en número importante, pero la reunión también busca la 
participación masiva de investigadores formados, ya que la interacción entre jóvenes que 
emprenden el camino de la investigación, y los que se encuentran en niveles de formación 
avanzados es sumamente bene�ciosa y enriquecedora para ambas partes. 
Uno de los estímulos que brinda este Congreso a jóvenes investigadores es el Premio al 
mejor trabajo presentado por estudiantes de doctorado en cada una de las secciones del 
Congreso. Asimismo, durante el congreso la AAIFQ otorgará los Premios Prof. Dr. H. 
Schumacher y Prof. Dr. Aymonino a las mejores tesis doctorales en el área Fisicoquímica y 
Química Inorgánica, respectivamente, y el premio Dra. C. Giordano (labor destacada en 
Fisicoquímica).
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ESTUDIO TEORICO DE LA ESTABILIDAD DEL BROMURO DE METILCICLOPROPANO EN 
MORDENITA.  

Alegre Clara, Zalazar Fernanda* y Peruchena Nélida

Instituto de Química Básica y Aplicada del Nordeste Argentino, IQUIBA-NEA, CONICET-UNNE, Avenida 
Libertad 5460, (3400) Corrientes, Argentina
*mfzalazar@conicet.gov.ar

La interacción de haluros de alquilo con zeolitas ácidas presenta un gran impacto en muchas aplicaciones 
industriales, como ser la conversión de haluros de metilo a hidrocarburos sobre H-SAPO-34, donde se 
propuso a los haluros de alquilo como sustitutos del metanol en la conversión de metanol a gasolina (MTG) 
y metanol a olefinas (MTO). En un reciente estudio experimental de los parámetros de activación de la 
reacción de reordenamiento del bromuro de ciclopropilcarbinil en H-MOR,1 se destacó la capacidad de las 
zeolitas de actuar como solventes sólidos, como así también se resaltó la carencia de estudios teóricos 
de la adsorción de bromuros de alquilo sobre zeolitas protonadas, como paso elemental que precede a la 
ionización del substrato. El propósito del siguiente trabajo es estudiar el proceso de adsorción del bromuro de 
metilciclopropano (1) sobre la zeolita ácida H-MOR, analizando en profundidad los cambios experimentados 
por la densidad electrónica y su relación con el rol del catalizador en la asistencia de la ionización del 
reactivo. Las optimizaciones geométricas y análisis de frecuencias vibracionales se realizaron utilizando el 
método M06-2X/6-31G(d), empleando un modelo de zeolita 12T/112T (T= Si, Al). El estudio electrónico se 
realizó mediante el análisis topológico de la distribución de densidad de carga electrónica ρ(r), en el contexto 
de la Teoría Cuántica de Átomos en Moléculas, QTAIM. Las densidades electrónicas se obtuvieron a nivel 
M06-2X/6-31++G(d,p), sobre las geometrías optimizadas anteriormente. Los cálculos se realizaron con los 
programas Gaussian 09 y AIMAll. El complejo adsorbido (2) implica una interacción principal entre el Br y 
el protón del sitio ácido de Brönsted, asimismo la molécula se estabiliza por interacciones débiles con los 
átomos de oxígeno de la red de catalizador, estas últimos se relacionan con el efecto de confinamiento 
ejercido por el catalizador. 
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