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Eesumen

En este rabaje se presents la smiesis hidrotermica asistida por amtoclave de sulfuro de molibdeno
(Mfo5:) soportado en nanomube:s de carbono (WTC), nilizande Fe como promotor de dicho catalizador.
Mediante las tecnicas de microscopia electromica de bamide (SEM), microscopia electromica de
transmision (TEM) v difraccion de Rayes X (DEX) se confirmo que el utilizar este metodo permite La
formacion de especies de MoS: sobre la superficie de los nanotbos de carbono.

Introduccion

La formacion de compuestos cristalinos inorganicos soportados en NTC proves un material lnbrido con
propiadades quimicas, fisicas v mecanicas espaciales. Las aplicacionss potenciales se encuentran en el
Eampudela&lectmmca,ﬂeﬂmqnmnm tribologia v catalisis [1-10]. En el pasado, los NTC han sido
recubierios con capas de MoS: v WS: [11-12). Este tpo de smiesis requiere que especies de Mo sean
redncidss v convertidas en Mo, pars Snalmente ser depositadas en la superficie de los WTC, Para lo
anterior 85 importante que se reduzca la tension superficial de los NTC. Xu Chun Song v cal. [13]
realizaron intentos para formar MoS: en NTC, usando como precursor del MoS; una solucion acuosa de
(MH.):Mo5: v reduccion en atmosfera de hidrogeno. Sin embargo, el rendimisnto fiue bajo v el metodo
complejo. Un metodo muy similar fils desarrollado por Terrones v col [14] pero de igual maners sl
Tequerimients de energia fue slevado para lograr el recubrimiento de NTC con MoS,. Acmalmente el
uso del método hidrotérmice ha atraido 1a atencion debido 2 las temperaturas en que se realiza (100-400
*C), ademas de que permite la formacion de particulss nanometricas con propiedades mteresantes. Lo
anferior & pueds modular mediante I3 eleccion adecusads de los parametros de sinfesis: concentracion,
PH. agitacion, tipo de suteclave, femperaiura v tiempo de reaccion [15].

En base a lo anferior, en este rabajo se presenta la smiesis de MoS: soportado en NTC usando un
metode hidrotermico asistido por amioclave, incorporando Fe proveniente de Fe(MNO:): en uns
proporcion (FeMo+Fey=0.3. para mejorar su actividad.

Metodologia

Los KNTC foeron fmcionalizados (usando mezcla de acidos), para permitir 1a incorporacion de MoS; en
su superficie ntilizando un metodo hidrotérmico, incorporando posteriorments oxide de molibdeno
(Mfo0y) v ESCH como precursores de Mo v 5, respecivamenis. Pama o antesior, se dispersam los WTC
en agua desionizada y se adiciona MoOs, ESCH vy Fe(Oy); a una proporcion (Fe'(Fe+Mo)) = 0.3, ==
ransfSere al ulirasomide dursnte 5 minuios, se depositara 3 un teflon pam imicisr el tratamiento
hidroténmico en autoclave. Dicho matsmiento se realizo a 180 °C durante 24 horas, en una sutoclave de
45 ml depositado en una esmufa, que sera la fuente de calor para la reaccion de componentes. Los
meateriales obtenidos fueron caracterizades mediante DR, SEM/EDS vy TEML

Eesnltados.
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Eesumen

La fotocatalisis heterogenes es wm procesos de oxidacion avanzsda que se basa en la produccion de
radicales hidroosdlo (<OH) a pamir de la excitacion de un semiconductor. El dicxido de titamio es
amplismente utilizado para este proceso va que presents actividad fotocatalitica en sus fases cristalinas
anataza (A) ¥ mtdle (B). Cusndo este contiene proporciones cercanss a 3:1 de las fases AR existe un
aumento de foto-actividad. En esta imvestigacion se obfuve TiD: por sintesis asistida por microondss a
120°C vy 2 min; posteriormente fue secado en horno v tratado termicamente a las temperamras de 350,
400, 450, 550, 650 v 750 (°C) durante unz hora La actvidad fotocatalitica fue evaluada, utilizando m
reactor anular, colorante azul acido @ v luz UV-A estimando los efectos por fotolisis ¥ adsorcion. Con
difraccion de ravoes x se identifico la formacion de fase anatasa en los polves T-100, T-350, T-400 v T-
450; combinacion de anatasa v utilo en T-550 ¥ T-550; ¥ solo nutile en T-750. Los polvos twvieron ares
superficial desde 125m’g” hasta 1.1m’g” ¥ se observaron tamafos de cristsl de 5-31om para A ¥
mavores de 100nm para E. La microscopia electronica de barrido, revelan wma morfologia imegular deal
material con aglomersdos de hasta 20um Coa los polves obtenidos a 350, 400, 430 v 350 (°C) =
obtirieron decoloraciones mayores al 25% en tres horas de tratamisnto, presentando cineticas de psendo
medio orden.

Introduccion

Los contaminantss recalcitrantes, toxicos ¥ coloreados presemfes en agnss residuales genersn
condiciones adversas en el medio ambiente Su degradscion con procesos de tratamiento comvencionales
no es efectiva Por ello, los proceses de oxidacion svanzsda (POAs) son una opcion visble para su
descomposicion hasta la mineralizacion. Dentro de los POAs se encuentra la fotocatalisis hetmgénea,
gque emplea un semiconductor excitado para la produccion de radicales hidroxilo (-OH).
semjconductor mas utilizado es el Dioxido de Titanio (T10,) va que es relativamente eCOROMNCO, DO
toxico v facil de sintetizar [1]. Este semiconductor presents polimorfismo estructural donde las fazes
anataza (A) v neile (F) presentan actividad fotocatalitica [2]. Uno de los catalizadoses comercizles mas
utilizados es el Degussa P-25, el cual tienen una composicion de 1:3 (AR) [3]. Esta composicion
presents una sinergia en la actividad fotocatalitica del Ti0: [4] v es posible cambiar de fase anatasa a
mutilo con un tratamiento térmico a la temperatura de transicion; Sin embargo, existen algunass variablas
gue modifican dicha temperstura [5], entre las que s& encuentra el tamato de partcula [6], el metodo da
sinfesis [7], tempo de envejecimiento en sol-gel [8] o bien, el tipe de precursor como el TiOF: con el
cual se obtiene wm material termoestable, presentando 1a formacion de fase mitilo hasta los 1000 °C [9].
Una manera novedosa de obtener el Ti0, o5 la sinfesis quimica asistida por microondas, es 1ma tecnica
reproducible v no se tensn antecedentes sobre alguma temperatura de mansicion A-F bajo estas
condiciones. Por ello, en ésta investizacion se cambizran los valores de temperamura en el tratamiento
termico, pera evaluar su efecto sobse las propiedades cristalograficas, moerfologicas v la actividad
fotocatalitica del material.
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Eesumen

En la actualidad la sobrepoblacion, la contaminacion, el mal uso v el consumo excesivo han
provocado una creciente restriccion al agua. La industria celulosa v papel genera un
elevado volumen de agna residual (80 m® de agma residual’ tonelada de pulpa producids), es
por ello la mmporancia de watar sus efloenies. El presente oabaje proposciona uns
alternativa para el tratamiento de los mismos utlizando procesos avanzadoes de oxidacion
de fotolisis con HxOTIUWC en la etapa de blanguesmisnio, e decir, desde la misma
fuente, donde =& geners la mavor contaminacion del agna slcanzando valores superiores al
6074 de la carga organica del efluente industrisl Para levara a cabo la degradacion de los
compuesios gensrados del efluente alcaling en un reactor Hpo batch. Para el watamiento se
consideran dos stapas, la primera donde se buscan los factores de mayor impacto en la
degradacion v decoloracion del efluente; la segunda etapa consta de encontrar los valores
optimos de dichos factores que permitan tener un proceso mas eficaz v eficiente a nivel
laboratorio.

Introduaccion.

Laindl:_s.l:rladel:a:ehﬂnaaypap&lesmdelasmésimpnrtant&acnntrlhu}'epmla
econonua rmmdial ¥ genera miles de empleos directos e indirectos, exdsten carca de 000
fabricas de celulosa v 14,000 fabricas de papel que producen actalments 300 millones de
tonseladas de papsl ¥ carton cada ago [1].

Acmalments, 1z industia de la celulosa v el papel en Mexico genera alrededor de 3,400
millones de dolares al afio, esto es un 2% de 1z produccon manufacturera v un 0.4% dal
Producto Interno Bruto (PIB) de nuestro pais [2].

Sesim los reportes del INEGI, en Mexico las industrias gue se consideran mas
contaminantes con el flujo de aguas residuales v el grado de contaminacion son: Arucarera,
Petrolera, Siderrgica, Qumica y 12 de Celulosa v Papal [SEMARNAT 2010].

Ademas de la importancia economica, la industria de la celulosa v papel presentan slevado
potencial de contsminacion ambientsl no solo por la presencia compuestos refractarios,
sino que Tequisre agua como parte de sus procesos ademas se utliza para la generacion de
vApOT, efapas de mantenimiente ¢ enfamients, dande como resultado un elevado volumen
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Fesnmen

Se siofefizaron materiale:s mesoporosos del dpo Al-SBA-1S para emplearse como
catalizadores mlaprcdmdmdebiudjesel_ﬂahmﬂnjniemmrpmmadiameluamémhﬁ
de sol-gel v de imjerto qumico, con diferentes ralaciones molares de S0,/ ALD, (20,400
Estos materizles se utilizaron para llevar 2 cabo de forma sinmltanes la esterificacion v
transesterificacion de una mezcls modelo que contiens 20%: en peso de acido palnutico en
tmicaprilato de glicenma a 215°C. Los materiales caloimados de ASHA-15 fusron
caracterizados por DR, SEM, TEM., fisisorcion de M., EMMN “ Al v adsorcion de piridina
amalizado por FT-IE. Los resultados confirmaron la estmachura mesoparosa tipo SBA-15 en
los catslizadores tpo AISBA-15, a=1 como la formacion de scidez de tipo Bromsted v
Lewis. Los resultados de resccion mostraron rendimientos de ~20% v de ~40#% para la
esterificacion v wansesterificacion respectivamente. indicando que los materiales de Al-
SBA-15 tienen una acider superficial ¥ dismeto de poro gue los hacen potenciales
catalizzdores heterogensos en la produccion de biodiesal.

Infroduccion

A pesar de 1z alta actividad catalitica que presentan los catalizadores basicos homogéneos
como el NaOH en la transformacion de aceites vegetales 3 biodiesel, sa uso s2 ve limitado
cuando la carga contiene un alto porcentaje de acidos grasos libres, debido a la formacion
mjamnpmhiswnﬁcm&mctnimdnﬁmhqmmﬂmaaﬂmmmﬂs de
separacion ¥ purificacion de los productos principales. Por lo que ea los ulimos anos, para
evifar dichas complicaciones, las mveshzaciones se han enfocade al estudio de
catalizadores heterogenecs [1]. Dentro de ellos, los catslizadores acidos heterogeneos
resultan uns opcion inferesspfe al poder efectusr simuliameamente la reaccion de
esterificacion v iransesterificacion [2]. Sin embargo, ademas de acidez fuerte, es deseable
que dichos catalizadores posean un dismetro de poro amplio v una superficie hidrofobica,
que faciliten 1z difusion de reactives v productos, v gue sea capaz de repeler el agua
formada en la reaccion de esterificacion. Entre los materiales con potencial para ser
utilizados en estas reacciones esta la silice amorfa del tipo SBA-15. la cual poses una
sstTuciIra mesoporosa que permite el transporte de reactivos ¥ productos, ademas de que
presenta una superficie hidrofobica. Sin embargo, 1a SBA-15 presenta caracteristicas acidas
debiles, lo cual limdta su actvidsd cataliica para lss reacciomes de esterificacion v
transesterificacion. Por ello, en este abajo se propone incorporar abominio en su
esuciura, con distinias relaciones molares de 5i0:/A1:0: [3.4] con el objeto de genesar
sitios acidos fueries capaces de catalizar las rea-:un:unes. deseadas. Los catalizadoses Al-
SBA-15 foerom caracterizados por DR, RMN <Al FT-IR de pindine adsorbids
fisisorcion de M:, SEM v TEM, v utilizados en 12 esterificacion v transesterificacion de una
mezcla modelo con 20% en peso de acido palmutico en tricaprilato de glicerins a 215°C v
con una relacion molar metanol'aceite 30:1.
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Fesumen

En este trabajo se presents la sintesis hidrotermica asistida por microondas de sulfiro de molibdeno
(Mo5.) soportado en manotuboes de carbono (NTC). Meadiante las tecmicas de microscopia electronica de
barride (SEM), microscopia electrémica de trapsmisién (TEM) v difraccién de Bayos X (DRX) s
confirmo que el utilizar este metodo permite 1a formacion de especies de MoS: sobre 1a superficie de los
nanotubes de carbono.

Intreduccion

La formacion de compuestos cristalines inorganicos soportados en WTC provee un material hibrido con
propiedades quimicas, fisicas v mecanicas especiales. Las aplicaciones potenciales se encuentran en al
campo de 1a electromica, electroquimica, tribologia v catalisis [1-10]. En el pasade, los NTC han sido
recubiertos con capas de MoS; vy WSz [11-12]. Este tipo de sintesis requiere que especies de MoO); sean
reducids: v comvertidas en MoS:, pars Snalmente ser depositadas en la superficie de los MTC. Para lo
anferior &5 importsnte que se reduzca la tension superficial de los NTC. Xu Chun Song v cal. [13]
realizaron intentos para formar MoS; en NTC, nsando como precursor del MoS; una solucion acuosa de
(MH:):Mo5: v reduccion en atmosfara de hidgrogeno. Sin embargo, el rendimisnto fue bajo v el metodo
complejo. Un metodo mury similar fue desarrollado por Termones v col. [14] pero de igual manera al
requerimiento de enerzia fue elevado para lograr el recubrimiento de NTC con MoS:. Acmualmente el
uso del metodo hidrotermice ha atraido atencion debido a las temperamras en gue se realiza (100-400
°C), ademsas de que permite la formacion de particulss nanomesricas con propiedades interesantes. Lo
anterior & pueds modular mediante la eleccion adecuads de los parametros de sintesis: concentracion
pH. amitacion, wse de surfactamtes, tipo de auntoclave, temperatura v tiempo de reacciom [15].
Recientemente, Komoteev v colaboradores [16] sintetizaron NTC wia deposicion quimica de vapor
usando ebleno (C:Hy) a 900 °C en un home twbulsr v posterionmente. bos NTC fueron recubisarios
utilizando un metode hidrotermico mezclando (WHS):MoOy con (WMH:)CS v depositando la solucion
un auteclave a 235°C por 72 b La principal desventsja fue el tempo de reaccion v el bajo rendimisnto
del material resultante Motivados por lo anferior, en este trabajo se presenta la smpesiz de MoS.
soportado en NTC usando un metodo hidrotémmico asistido por microondas.

Metodologia

En el presente provecto de imvestigacion se sintetizan materiales de MoS7 soportados en NTC de pared
multiple utilizande como precursor de carbono a-pineno (obtenido de resina de pine) ¥ ferroceno como
catalizador. Los WTC de multcapas se forman denire de oo mbo de cwarzo al levarse a cabo dos
reacciones, una homogenea, la cual es la pirolisis de una mezcla ferroceno/solucion de a-pinenc a raves
de mn vaporizador en un home de rescoion (Home twbalar elecirico, marca BI Bamstead] Thermohyne,
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Eesnmen

Con la finalidad de ir sentando las bases para el uso de energlas alternas al petroleo, en este
trabajo se realizo una investigacion basica sobre la reaccion catalitica de transesterificacion
del aceite de oliva para obtener biodiessl. La investizacion se enfoca en la evaluacion del
catalizador CaQ para ests reaccion. Se imvestigaron diversas variables gue afectan ls
reaccion, como la relacion molar metanol-aceite y la masa del catalizador en relacion a la
masa del aceite. La temperatura de reaccion de reaccion se fijo en 65 °C. El inconveniente
e enconmamoes con el catalizador Cal es s inestabilidad en el medio ambiene. El Cad
adsorbe agua v CO; rapidaments del ambients v pierde su actividad catalitica. Las
condiciones experimentslss mas favorsbles encontradas fueron las siguientes; temperatura
de calcinacion 800 °C, relacicn molar metanol aceite de §:1, porciento de masa de
catalizador en relacion a la masa el aceite de 11%, temperamra de reaccion de 65 °C v una
velocidad de agitacion de 1000 rpm. Bajo estas condiciones, s2 obtovo una conversion de
89% en 4 horas Estos resultados se comparsron con los obienidos com el WNaOH con
catalizador de referencia

Introduccion

Biodiesel ez el pombre comercial del prodocto prncipal goe se obiene de la
transesteriScacion de los trigliceridos presentes en grasas v aceites. Estrictamente hablando,
el biodiesal es una mezcla de metil esteres de acidos grasos, tambien comocido como
FAME por sus siglas en ingles [1]. La materia prima para preducit biodiese] depende
gran medida de la region del mmmdo en la que se produzca, pero tene que ser barata v el
biodiesal debe de cumplir con las normas miermacionales establecidas. Achealmenie el 95%
de los aceites gue se usan Como materia primes para pooducr biodiesel son aceites
comeastibles. Esta alternatva oo es factble a largo plaze porgue eniran en competencis
directs con los productos alimenticios que se consumen alrededor del mundo. Ademas de
generar otros problemsas de dpo social v ambiental, pueste que para omnplic las demandas
cada vez mas altas de estos productos, peneralmente se recure a 1a tala de bosques, debido
g esto los aceites son cada vez mas caros. Allemativemente se han propussto aceites de
grado no comestble que pueden ser cultivados en areas mo aptas para el caltive de
productos alimenticies [X], o cusl desvincula totalments la compedencia con los produactos
alimenticios v cTea a su vez oportinidades de trabajo en palses en vias de desarmrollo. La
alternativa que ofrece ol biodiesel es atractiva por diferentss razomnss, primere en tecrs
puede ser producide en su totalidad de fentes totalmente rencvables disponibles en todos
los hagares del mundo, e totalmente bicdegradable, se ssbe que, cuando el biodisse] e
quemsado en las maguinas de combustion interna se reducen las emisiones de CO; en un
78%. v las del dioxido de azufre en un $8% v alrededor de un 5075 la emision de particulas
solidas [3]. Ademas de lo anterior el biodiesel puede ser utilizado en las maquinss de
combustion practicamente sin ninguna modificacion ¥ s mezcla con el diesel ordinario
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Eesumen

En el presente trabajo se reporta la sinfesis ¥ caracterizacion de catalizadores NikdoW
soportados en un oxido mixto de AITiMg. Los soportes fueton sintetizados por el metodo
sol-gel v secados mediante tratamiento hidrotermico 2 150 o 180 °C v 4 u 8 hr. Los metales
Mi, Mo v W fueron obtenidos a partir de nitrato de miquel tiomolibdato de amonio v
tiongstato de amonio e mcorporados al soporte mediante co-impregnacion. Los
catalizadores fusrom calcimados a S00°C bajo flojo de aire v posterionmente reducidos v
activados 3 400°C bajo flujo de HySH: (15% vw) Los cafalizadores foeron caracterizados
mediante DRX, fisisorcion de nitrogeno, espectroscopia IR y Raman, los cuales presentaron
distribucion de tamano de poro de 3 a 5 mm v area superficial especifica de 142-217Tm /g,
ademas de estructuras pobremente cristalinas. La actividad catalitica fue svaluada en la
reaccion de hidrodesulfuracion (HDS) del dibenzotiofenc (DBT), las comstantes de
velocidad obtenidas fueron del orden de 107 v selectividad hacia la mata de desulfuracion
directa (DDS). El catalizador tratzdo hidrotermicamente a 180 °C durante & b fue el mas
active ¥ mostrd las mejores propiedades superficiales texturales v estructurales.

Intreduccion

Diglrido a las onevas regulaciones ambientalss se han intensificado las investigacionss en &l
desarrollo de nueves v mejores caializadores com el objetive de dismimir el azudTe
contenido en el petroleo [1]. Los catalizadores de HDS mas usados por la industria para
este proposite son los smlfuros de metales de transicion, (Co)MNiMo(W)S;, soportados
seperalmente sobre y-abimina [2.3]. Soled v col., desarrollaron v patentaron el catalizador
trimetalico NEBULA, al cual se ha comentado que es hasta el momento o] mas active para
procesar cmados con alto contenide de azufre. Este material esta formado basicamente de
Mi, Mo v W [4]. A raiz de esto, diversos grupos de investizacion han venido desarrollando
nuevos materiales cataliticos empleando diferentes precursores o haciendo modiSicacionss
an los sopories [5, 6]

Metodolozia _

Loz soportes fueron sintetizados mediante el metodo sol-gel, con relacion peso inicial de
T6% AlOs, 19% Ti0; y 5% de MgO. El gel obtenido fue envejecido y posterionmente
tratado por metodo hidrotermico 3 150 °C o 180 °C en un sutoclave durante 3 u E h v
fueron etiguetados como A, B4, B-8, C-4 y C-8 respectivamente, donde A es un xerogel
sacado 3 tamnperanirs ambiente. Loz solides obtenidos fueson calcinados 3 500 *C duranta 4
b bajo fnjo de airs, prensados v tamirade:. Los metalas Wy Mo se obnuvieron a panir da
las tiosales comespondientes, los onalss, junte con el MO foeron disueltos en agua v
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Resnmen

En el presente trabajo se empleo la madara en forma de harina de dos especies de pino:
Pimuz pseudostrobus v Pinus leiophylla. Se realizo un snalisis qumico mmediato de la
madera en &l que se determino el contenido de bamedad el porcentsje de materia volatil ¥
el porcentaje de cenmizas. Los carbomes activados foeron preparados wudlizando cocmo
precursores dichss maderss, la activacion se reslizo una mufla ¥ se levo a cabo
mpleandu como agente acHvante al acide fosforico (H PO, al 30% v el tiempo de
activacion fue de 2 horas, teniendo como varisbles en el proceso la relacion de
impregnacion v la temperatora de activacion. Las relaciones de impregnacion utilizadas
fueron B =1, 2 v 3 (R = masa disolucion’'masa maders), mientras que las temperamras de
acivacion foeron 400 y S00°C, obtemiendo asi 6 combinaciones por especie. Se
determinsron los rendimienios de carbon actvado para cads combinscion, obieniendo
mejores rendimientos la madera de P. preudostrobus con una relacion de impregnacion de
F. =2 vuna temperatura de activacion de 400°C.

Introduccion

Biomasa

La biomasa es la materia de origen vegstal o animal o resultado de La transfqma-:lén
natural o artificial de ls misma gue es snsceptible de aprovechsmienfo snergetico. La
biomasa esta siendo considerada en todo el mumdo como una fuents de enerFla inagotable ¥
limpia [1]. S5e podna clasificar la biomasa en cinco grandes grupos: biomasa forestal,
biomasza agricola, biomasa ganadera, biomasa industrizl v biomasa urbana. Uno de los
principales exponentss de La biormass es la madera, ya sea como material primanio o Corm
residuo de la transformacion de esta. La madera es un material natural formado por cadenss
de celuloza, hemicelaloss v lizmina,

Conversion lermoagnimica
Los procesos termoquinucos son sguellas en los que se encuentran implicadss reacciones
quimicas irreversibles, a elevadas temperaniras ¥ 2n condiciones varisbles de oxidacion
Entre los procesos termoquinicos mas importantes pedemos encontramos los sigujentes:
% Pirolisis: es la descomposicion fsico-qumica de una material bajo 1a accion del
calor ¥ en susencts de de un medio cxidants [2].
% Gasificacion: se realiza en condiciones de presion y temperatura mas severas que
las de la pirolizis ¥ lleva implicita una combustion parcial por defecto de aire [2].
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Besnmen

Con la finalidad de ir sentando las bases parz el uso de energias alternas al petroleo, ea este
trabajo se realizo una investizacion basica sobre la reaccion catalitica de transesterificacion
del aceite de oliva parz obtener biodiessl. La investizacion se enfoca en la evaluacion del
catalizador CaQ para esta resccion. Se investizaron diversas variables gue afectsn la
reaccion, como la relacion molar metanol-aceite ¥ la masa del catalizador en relacion a la
maza del aceite. La temperatura de reaccion de reaccion se fijo en §5 °C. El inconveniente
que enconmame:s con el catalizador Cal es su inestabilidad an el medio ambisnte. E1 Cal
adsorbe agma v CO: rapidaments del ambiente v pierde su actividad cataliica. Las
condiciones experimentales mas favorsbles encontradas fueron las siguientes; temperatura
de calcinacion 800 *C, relacion molar metanol aceite de §:1, porciento de masza de
catalizador en relacion a la masa el aceite de 11%, temperamra de reaccion de 65 °C y una
velocidad de agitacion de 1000 rpm. Bajo estas condiciones, s& obtovo una conversion de
80% en 4 horas Estos resultados se compararon con los obtenidos con el MNaOH con
catalizador de referencia

Intreduccion

Biodiesel ez el nombre comercial del producte principal gque se obfiene de la
transesterificacion de Los trigliceridos prasentes en grasss v aceites. Estmictammente hablando,
el biodiesal es una mezcla de met] ssteres de acidos grasos, también conocide como
FAME por sus siglas en ingles [1]. La materia prima para producic biodiese]l depende en
gran medida de la region del mundo en la que se produzca, pero Hene que ser barata y el
biodiesal debe de ouuplir con las normmas mtermacienales establacidas, Acmalmente el 95%
de los aceites gue se NsSD Como materia primes para producir biodiesel son sceites
comestibles. Esta alternafiva oo es factible a largo plaze porgue eniran en competencia
diracts con los productos alimenticios que se consumen alredador del mundo. Ademas de
Zenerar ooos problemas de Gpo social v ambiental puesto que para cumplir las demeandss
cada vez mas altas de estos productos, generalmente se recurre 2 1a tala de bosques, debido
8 esto los aceites som cada vezr mas caros. Allemativamente se han propussto aceites de
grade no comestible que pusden ser cultivados areas no aptas para el ouldve de
productos alimenticies [2], be oozl desvinoala totalmente 1a competencia con los producios
alimenticios v crea a su vez opormmidades de trabajo en paises en viss de desarrollo. La
alternativa que ofrece el biodiesel es atractiva por diferentes razones, primers en teomna
puede ser producido en su totalidad de foentes totmlments renovables disponibles en todos
las higares del mundo, e totalmente biodegradable se sabe que, cuando el biodiesel es
quemado en las maguinas de combustion interna se reducen las emisiones de CO: en un
78%, v las del dioxido de azufre en un #8% v alrededor de un 507 la emizion de particulas
solidas [3]. Ademas de lo anterior el biodiesel puede ser wtilizsdo en las maguinas de
combustion practicamente sin minguna modificacion ¥ s mezcla con el diesel ordinario en
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CARACTERIZACION DE CATALIZADORES TRIMETALICOS NiMoW
SOPORTADOS SOBRE MATERTATES MESOPOROS0S SINTETIZADOS FOR
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Eesumen

En el presents trabajo se reporta la sintesis v caracterizacion de catalizadores NiMoW
soportados en un oxido mixto de AITiMg. Los soportes fueron sintetizados por el metodo
sol-gel v secados mediznte tratamiento hidrotermice a 150 o 180 °C v 4 u § hr. Los metales
Mi, Mo v W fusron obtenidos a partir de nitrato de muquel, Homolibdato de amonio v
tionmgstato de amonio & incorporados al soporte medisnte co-impregmacion. Los
catalizadores fusren calcinados & 500°C bajo flajo de airs v posterionmente reducidos v
activados 3 400°C bajo flujo de Hy5H: (15%: viv) Los catalizadores foeron caracterizados
mediante DRY, fisisorcion de nitrégeno, espectroscopia IR, y Ramsan, los cuales presentaron
distribucion de tamatio de poro de 3 a 5 mm v ares superficial especifica de 142-217m /g,
ademas de estructuras pobremente cristalinas. La actividad catalitica fue evaluada en la
reaccion de hidrodesulfuracion (HDS) del dibenzotiofenc (DBT), las consmmtes de
velocidad obtenidas fusron del orden de 107 ¥ selectividad haciz la mata de desulfuracion
directa (DDS). El catalizador tratado hidrotéermicamente a 180 °C durante € b fue & mas
active ¥y mostro las mejores propiedades superficiales texturales v estructurales.

Intreduccion

Diebido a las ouevas regulacionss ambientalss se han infensificado las investizacionss en 2l
desarrollo de oueves y mejores catalizadores con el objetive de dismimuir el azufre
confenido en el petroleo [1]. Los catalizadores de HDS mas usados por la industris para
este proposito sem los sulfuros de metales de fansicion, (CoNiMo(W)S:, soportzdos
generalments sobre y-abimina [2,3]. Soled v col., dessrmollaron v patentaron el catalizador
trimetalico NEBULA. el cusl se ha comentado que es hasts el momento o] mas activo pars
procesar crados con alto contenido de azufre. Este material esta formado basicamente de
Mi, Mo v W [4]. A raiz de esto, diversos grupos de investizacion han venido desarrollando
nuevos materizles catalificos empleando diferentes precursores o haciendo modificaciones
an los soportes [5, 6]

Aletodologia

Los soportes fueron sintetizados mediante &l metodo sol-gel, con relacion peso inicial de
Té% Al:Dy, 19% Ti0y v 5% de MgD. El gel obtenido fue enwvejecido y posteriornmente
tratado por metodo hidrotérmico a 150 °C o 180 °C en un mutoclave durante 4 u 8 h v
fueron etiquetades como A, B-4, B-8, C-4 y C-8 respectivamente, donde A es un xerogel
secado A temnperanira ambiente. Los solidos obbenidos fueron calcinados a 500 °C durande 4
b bajo flnjo de aire, prensados vy tamizades. Los metales W v Mo se obuvieron a pariir de
las tipsales comespondientes, los onales, hunte con el MO foeron disueltos en agua v
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Eesnmen

En este trabajo se presenta un estadio comparative de la adsorcion del dibenzotiofeno (DBT)
sobre superficies de Mo(W)5:, NiMo(W)5 y NiMoWS5 utilizando La Teona del Funcional de la Densidad
(TFDN). Se estadizron dos conSgaraciones de adsorcion del DBT: parslels v plama; v el efecto del
contenido del promotor en 1a energia de adsorcion. Se analizaron los valores de la energia de adsorcion y
la densidad de estados de tipo 4 de las superficies antes ¥ despues de la adsorcion del DET con el fin de
explicar el tipo ds interaccionses existentes entre &l DET v cada mma de las superficies. Los resaltados
indicaron que la adsorcion plana del DET es energeticamente mas favorable que la adsorcion paralela v
ademas, la superficie MiloWS genero interacciones moderadas adecuadas para la HDS-DBT.

Introduccion

La Teora del Funcional de 1z Densidad (DFT) ha permitido el esmdio de alpunos factores
importantes de los catalizaderes destinados a hidrotratamiento, entre estos factores se encuentran la
localizacion v rol del promotor (Ni o Co), estructura electronica, adsorcion de compuestos de azufse
sobre superficies cataliticas, rutas de reaccion, entre otros [1]. Sin embargo, la mayoria de los estadios
reportados respecto a la adsorcion de compuestos de amfre sobre superficies de catalizadores se basan
en superficies de MoS5; v NilCo)Aio5, v en compuesios de azufre tales como el Gofeno. Hasta el
momento o existe ningun trabajo previo reportado en el que se considere la adsorcion de compuestos
de azufre sobre superficies cataliticas tmmetalicas. Por lo que en el presents esmdio se asbordz la
adsorcion de dibenzotiofenc (DBT) sobre superficies de Mo(W)S:, NiMo(W)S v NiMoW5, para
elucidar lzs diferencias en el tipo de interaccionas dal DET con dichas saperficies.

Hﬂudnln-gin_ _

Los calcnlos periodices de spim-polarizado por la TFD fueron llevados a cabo uilizando el
software “Frennag ab mide simulanion package (WASE)™ [2-5], en el mal las ecuaciones de Eohn-Sham
som resusltas por algoritmos sutoconsistentes. El funcional de intercambic-correlacion fue descrito por La
aproximacion del gradiente gensralizado (GGA por sus siglas en ingles) propussto por Perdew, Burke v
Emzerhaf (PBE) [§]. Para mejorar la eficienciz computacionzl los pseuds potenciales de ondss
sumentadas proyectadas (PAW por sus siglas en inglés) [7, 8] fueron aplicados a los electrones intemnos,
mientras que los elecirones de valencia fueron descritos por una base de ondas planas con una enesgis
cut-gff de 400 eV, Para los calculos de las superficies la zona Brillouin fue dividida en 3=4~1 puntos
Gamma en el espacio reciproco. El metodo de Methfessel-Paxton fue utilizade para determinar las
ocupaciones de los electrome: con un swering widih de 0.2 eV, Se establecio un criterio de
comvergencia para la relajacion de la estructara de 0.02 eV/A.

En este trabajo se esmdio la adsorcion del DBT sobre las superficies catalificas de Mo{W)5S,,
MiMo{W)S v NilMoWS para analizar las diferencizs en sus inferacciones, las superficies cataliticas de
Mo(WNS, fueron consideradas para propositos de comparacion. Se apalizo la superficie (100 de los
catalizadores, yva que ha side publicade que los siffos actives som los sitios coordinativemens
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