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DATOS GENERALES

Breve descripción

Introducción a los métodos de simulación molecular en Química Orgánica y en Materiales, con
especial incidencia en el campo de los polímeros. Se incidirá en la influencia que dichos métodos
van a tener, en un futuro muy cercano, en la manera de abordar la investigación y en cómo van a
permitir predecir el comportamiento de los materiales polímeros antes de su obtención, con el
consiguiente ahorro de tiempo y dinero en el diseño de estos materiales. Se abordarán las
principales metodologías existentes en la actualidad para el estudio de estos materiales y las
posibilidades y limitaciones que ofrece cada una de ellas. El objetivo final de la asignatura es que
el alumno sea capaz de abordar, mediante estas técnicas la resolución de problemas reales que
se le presenten en el desarrollo de su trabajo.  
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CONTENIDOS

Contenidos

Objetivos de la asignatura 

Iniciar al alumno en los métodos de la química computacional.

Introducir los métodos mecanocuánticos para estudiar aspectos relacionados con la
reactividad y propiedades de los monómeros y de los reactivos químicos en general.

Introducir los métodos de mecánica molecular y dinámica molecular para estudiar
aspectos relacionados con las cadenas de los polímeros y sus propiedades en estado
sólido, tanto amorfo como cristalino.

Introducir los métodos de mesoescala para sistemas muy grandes, donde los métodos
atomísticos exigen excesiva
potencia de cálculo.

Familiarizar al alumno con las herramientas comerciales mas utilizadas, para que pueda
abordar por si mismo la
resolución de problemas reales.

Temario 

Tema 1 - Introducción a la Simulación Molecular y la Química Computacional. Métodos de
Química Computacional.

Tema 2 - Métodos clásicos

Tema 3 - Métodos mecano-cuánticos

Tema 4 - Aplicaciones prácticas (con programas en ordenador)

Practicas de simulación 

2 alumnos por ordenador resolviendo casos reales 
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RESULTADOS DE APRENDIZAJE Y DE FORMACIÓN

Conocimientos

C1 - Proporcionar a los estudiantes los conocimientos fundamentales y las herramientas
necesarias para la investigación aplicada en temas relacionados con la ciencia y tecnología de
polímeros, haciendo énfasis en los nuevos retos del área y en su determinante influencia en las
nuevas tecnologías y nuevos materiales basados en plásticos y cauchos.

C2 - Proporcionar a los estudiantes los fundamentos físico-químicos y de la ciencia de materiales
en los que se basan los procesos de producción y transformación de plásticos y cauchos,
presentando los avances más recientes de investigación y una perspectiva de los principales
retos y barreras a que se enfrenta la investigación y el desarrollo tecnológico de los distintos
materiales polímeros.

C4 - Proporcionar a los estudiantes formación especializada en el marco científico y técnico de
los materiales basados en plásticos y cauchos, que incluya la comprensión sistemática de esta
área de estudio y el dominio de las habilidades y métodos de investigación relacionados con ella,
de forma que les permita fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance
tecnológico, social y cultural.

C5 - Demostrar conocer la relación estructura-propiedades de las diferentes familias de
polímeros y sus grados industriales.

C6 - Demostrar conocer la relación estructura-propiedades de los materiales compuestos, sus
posibilidades de diseño, preparación, nuevos métodos de procesado y sus aplicaciones.

C13 &#8211; Poseer los conocimientos de Reología tanto en el contexto de análisis y
caracterización de polímeros como de procesado.

Habilidades

H1 - Aplicación de conocimientos: demostrar que conoce los fundamentos estructurales y de
aplicación de los materiales basados en plásticos y caucho, aplicando los conocimientos
adquiridos y su capacidad de resolución de problemas en contextos amplios o multidisciplinares
relacionados con su área de especialización.

H2 - Utilizar los conocimientos en Reología, extrusión e inyección/moldes de inyección en el
estudio del procesado de los mismos.

H3 - Demostrar que conoce y puede aplicar los conocimientos relativos a la Simulación Molecular
en las características de los materiales en relación con sus aplicaciones.

H8 &#8211; Usar los conocimientos sobre la relación estructura-propiedades de las diferentes
familias de polímeros y sus grados industriales, para poder seleccionar y aplicar los materiales a
las diferentes aplicaciones de las formulaciones de materiales polímeros.
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Competencias

CO1 - Capacidad de comunicación de conocimientos: que los estudiantes sean capaces de
comunicar, oralmente y por escrito, sus investigaciones y conclusiones con los fundamentos que
las sustentan, tanto a un público especializado como no experto, de un modo claro, conciso y
comprensible.

CO2 - Capacidad de emitir juicios: que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y
enfrentarse a la complejidad que supone formular juicios a partir de una información científica y/o
técnica. Incluyendo también los aspectos de reflexiones sobre las responsabilidades sociales y
éticas ligadas a la aplicación de sus conocimientos y juicios.
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PLAN DE APRENDIZAJE

Actividades formativas

 Actividades formativas   Horas totales  % presencialidad
 Conferencias magistrales  5  100
 Visitas institucionales  9  100
 Seminarios  13  100
 Estudio de los contenidos
teóricos de las asignaturas 

 100  0

 Estudio de los contenidos
prácticos de las asignaturas 

 90  0

 Asistencia y participación en
clase 

 73  100

 Clases prácticas  12  100
 Evaluaciones  8  100

 Total horas     310

Metodologías docentes

Discusión y debate

Prácticas en laboratorios

Casos prácticos

Visitas a empresas  
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SISTEMA DE EVALUACIÓN

Descripción del sistema de evaluación

 Sistema de evaluación  Mínimo  Máximo
 Evaluación de la asistencia y
participación en clase 

 5  20

 Evaluación de pruebas
objetivas (orales y/o escritas) 

 60  80

 Evaluación de casos
prácticos (individuales y/o
colectivos) 

 10  20
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PROFESORADO

Profesor responsable

Lozano López, Ángel E

Doctor en Ciencias Químicas

Investigador Científico 

Instituto de Polímeros

ICTP-CSIC.

Profesorado

Ramos Díaz, Francisco Javier

Doctor en Química.

Investigador Contratado Ramón y Cajal.

Instituto de Estructura de la Materia - CSIC.
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HORARIO

Horario

25/02/2026

15:00 - 17:00

  
Tema 1: Instalación y manejo básico de software usado en simulación molecular

Francisco Javier Ramos Díaz

Científico Titular
Instituto de Estructura de la Materia (IEM)
Consejo Superior de Investigaciones Científicas (CSIC)
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