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APRUEBA CURSOS DE POSGRADO DE ACTUALIZACION

San Rafael, 25 de Noviembre de 2009

VISTO la presentacién de la Facultad Regional Cérdoba, a través de la cual
solicita la aprobacion y autorizacion de implementacion de los Cursos de Posgrado de
Actualizacion “Caracterizacién quimica y fisica de superficies y nanoestructuras de
catalizadores, alambres moleculares y composites con propiedades especificas” y

“Avances en el disefio de experimentos y optimizaciéon de procesos”, y

CONSIDERANDO:

Que los Cursos propuestos responden a la necesidad de brindar a docentes y
graduados de la Universidad conocimientos actualizados acerca de los métodos para
caracterizar diversos materiales a escala nanoscopica y en la aplicacion de la
metodologia de disefio de experimentos para la optimizacién de procesos.

Que la Facultad Regional Cordoba cuenta con un plantel de profesores de
elevado nivel académico y profesional, ademas de una prolongada y amplia experiencia
en el dictado de cursos y seminarios vinculados al propuesto.

Que la Comision de Posgrado de la Universidad ha analizado los
antecedentes que acompafian la solicitud y avala la presentacion.

Que la Comision de Ciencia, Tecnologia y Posgrado recomienda su
aprobacion.

Que el dictado de la medida se efectia en uso de las atribuciones otorgadas

por el Estatuto Universitario.



~

A S
R E GISHORADO L “2009 — Afio de Homenaje a Raul Scalabrini Ortiz”
¥ / ~

AZUCENR PERALTA

*om APOYD CONSEJD

Ministerio de Educacion
Universidad Tecnolégica Nacional
Rectorado

Por ello,
EL CONSEJO SUPERIOR DE LA UNIVERSIDAD TECNOLOGICA NACIONAL
ORDENA:

ARTICULO 1°.- Aprobar los curriculos de | os Cursos de Posgrado de Actualizacion
“Caracterizacién quimica y fisica de superficies y nanoestructuras ae catalizadores,
alambres moleculares y composites con propiedades especificas” y “Avances en el
disefio de experimentos y optimizacién de procesos”, que figuran en el Anexo | y es parte
integrante de la presente Ordenanza.
ARTICULO 2°.- Autorizar el dictado del mencionado Curso en la Facultad Regional
Cérdoba con el Cuerpo Docente que figura en el Anexo Il y es parte integrante de la
presente Ordenanza.

ARTICULO 3°.- Registrese. Comuniquese y archivese.

ORDENANZA N° 1247

OR- CARLOS BBOTTQ
REGTOR

A.U. 8. RICARDO F. 0. SALLER
Secretario del Consejo Superior
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ORDENANZA N° 1247

ANEXO |

CURSOS DE POSGRADO DE ACTUALIZACION

.  CARACTERIZACION QUIMICA Y FiSICA DE SUPERFICIES Y
NANOESTRUCTURAS DE CATALIZADORES, ALAMBRES MOLECULARES Y
COMPOSITES CON PROPIEDADES ESPECIFICAS

1. FUNDAMENTACION

En afios recientes los fisicos, quimicos e ingenieros han enfocado su interés hacia el
disefio de nuevos materiales funcionales cuyas caracteristicas dependen de la
organizacion especifica de las moléculas en su interior. Esto ha abierto un nuevo tipo de
quimica-fisica. Los métodos son todos diferentes a los clasicos, donde un cambio en las
propiedades puede ser obtenido introduciendo nuevos grupos funcionales, las
caracteristicas se pueden modificar en funcién del cluster o del grano, por la organizacién
en diversas fases, y por la alineacion molecular supramolecular y nanoscépica. Por lo
tanto es de importancia tener conocimiento sobre métodos para caracterizar diversos

materiales a escala nanoscépica.

2. OBJETIVOS

- Preparar a los estudiantes de doctorado en la caracterizacion de materiales con
propiedades especificas mediante métodos de fisisorcion y quimisorcién, asi como
también métodos espectroscépicos de FTIR y métodos especificos basados en radiacién

sincrotrén (XAFS).
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- Determinar caracteristicas tales como area superficial del material y area superficial
activa de los materiales con sitios activos especificos o sitios de anclaje en la preparacién
de composites a través de métodos basados en tests de adsorcién quimica y fisica.

- Reconocer caracteristicas del material a nivel de enlaces y sitios determinados por
adsorcion de moléculas sonda, a partir de las caracterizaciones espectroscdpicas por
FTIR.

- Proporcionar la base teérica y experimental necesaria para los estudios estructurales,
electronicos y magnéticos tipicos, para la eleccion de las técnicas disponibles en los

laboratorios de radiacion de sincrotrén.

3. CONTENIDOS

Tema 1: Caracterizacion fisicoquimica superficial, fisisorcion y quimisorciéon de materiales
solidos

- Determinacion del area superficial de materiales soélidos micro y mesoporosos, por
medio del método BET (S. Brunauer, P.H. Emmet, and E. Teller): determinacion del area
en un solo punto (Single-point surface area), determinacién del area superficial por
multiples puntos (Multipoint surface area).

- Determinacién del Volumen total de poros (Total pore volume).

- Analisis de quimisorcion de gases por pulsos: determinacion del area superficial activa,
porcentaje de dispersion metalica y el tamafio medio de particula activa adsorbiendo
cantidades determinadas de gases reactantes tales como H,, O,, CO, CO,, NHj;, He,,
CHa4, CoHg, C;Hg, C4H1o, sobre la muestra.

- Desorcién a temperatura programada (TPD, Temperatura-programmed Desorption):

determinacion del numero, tipo y fuerza de sitios activos disponibles sobre la superficie
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de catalizadores a través de la cantidad de gas desorbido a varias temperaturas.
Determinacion de sitios acidos, basicos y bifuncionales.

- Reduccion a temperatura programada (TPR, Temperatura-programmed Reduction):
determinacién del nimero de especies reducibles presentes en el catalizador e
identificacion de la temperatura de reduccion.

- Oxidaciébn a temperatura programada (TPO, Temperatura-programmed Oxidation):
examinar el alcance en que los sitios del catalizado} pueden ser oxidados.

- Operacion de un equipo Micromeritics Chemisorb 2720. Anélisis y procesamiento de
datos por medio de una PC empleando un software particular del equipo.

Tema 2: Caracterizacién de materiales s6lidos por medio de espectroscopia infrarroja con
transformada de Fourier (FTIR) y Didraccion de Rayos X (XRD)

- Estudio Fisicoquimico de materiales microporosos, mesoporosos y nanomateriales con
diferentes propiedades de aplicacion por medio de espectroscopia FTIR

- Mitos y Certezas de la Caracterizaciéon de soélidos por espectroscopia Infrarroja de
Transmision.

- Adecuacién del tratamiento de las muestras a los instrumentos convencionales. Disefio
del portamuestra adecuado. Tratamientos previos de las muestras.

- Preparacién de los materiales: preparacién de pastillas con KBr. Ventajas en la
determinacién de la huella dactilar del espectro empleando celda de alto vacio con
ventanas de KBr, respecto de las determinaciones en condiciones normales de presion
temperatura y humedad. Pastillas autosoportadas.

- Determinacién de estructuras cristalinas. Determinacion de tipo, naturaleza y fuerza de

sitios activos en materiales. Determinacién de las bandas caracteristicas de absorcién y
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de los coeficientes de extincion molar de moléculas preadsorbidas. Determinacion del tipo
de interaccion adsorbato-catalizador.

- Seguimiento de bandas FTIR por tratamiento de desorcion al vacio a diferentes
temperaturas. Acidez y basicidad de materiales soélidos cataliticos por adsorcion de
moléculas sonda y seguimiento de bandas FTIR.

- Difracciébn de Rayos X por aplicacién de Radiacién Sincroton. Introduccion a la
determinacién de estructura cristalina. Empleo de las distancias interplanares.
Determinaciéon de parametros de red, espesor de paredes, tamafio de poros, etc.
Determinacion de % de cristalinidad por standar intemo/ sin standar interno. Comparacion
de resultados con los obtenidos por FTIR

- Aplicacion en la determinacion de la cinética de cristalizacién de sélidos.

Tema 3: Estrategias para el procesamiento de datos generados por FTIR y XRD

- Operacién de un equipo FTIR Jasco 5300. Andlisis y procesamiento de datos por medio
de una PC empleando un software Especial para tratamiento de datos generados por el
equipo.

- Ajuste y suavizado de curvas por Saviztky-Golay, Adjacent Averaging, FFT filter.

- Deconvolucién de espectros para la caracterizacion y cuantificacion relativa de bandas.
- Estrategias para la separaciéon de bandas superpuestas por medio de deconvoluciones
para su posterior asignacién y cuantificacion.

- Determinacion de tamafio a escala nanométrica de especies activas, clusters, metales,
Oxidos, por aplicacién de l!a ecuacion de Scherrer y comparacion con resultados

obtenidos por Microscopia de transmision electronica de alta resolucion HRTEM
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- Ventajas y precauciones en el procesamiento de datos obtenidos por XRD-sincrotrén
para la determinaciéon de Sistemas de Simetria (indices de Miller) de soélidos
nanométricos.

- Aplicaciones especiales de deconvolucién, empleando analisis polinomial de orden
superior, Gausianas, Lorenzianas, etc, a sefiales multiples tanto para FTIR como para
XRD

Tema 4: Absorcion de rayos X

- Introduccion, aspectos histéricos y del desarrollo de las técnicas de absorcion.
Interaccion de la radiacién con la materia, el proceso de absorcién. Caracteristicas
generales de las técnicas, fundamentos, instrumentacién, usos y aplicaciones.

- Teoria EXAFS. Derivacién de la ecuacion EXAFS, consideraciones adicionales: vida
media, desorden térmico y estructural, dependencia angular. Amplitud y corrimiento de
fase. Correcciones al modelo simple >propuesto. Dispersiéon mdiltiple. Efecto de muchos
cuerpos. Camino libre medio. Transferibilidad de fases y amplitudes.

- Teoria XANES: Teoria general y calculos numéricos. Teoria de dispersion mdltiple.
Aproximacion por teoria de orbitales moleculares. Esquema de un electron. Relacidon
entre longitud de enlace y energias resonantes. Teoria del campo ligante. Hibridizacion
de niveles moleculares.

- Medidas XAFS: Instrumentacién. La linea XAFS: rayos X duros y blandos. Modos de
deteccién. Disefio de un experimento. XAFS in situ: importancia, limitaciones y nueva
instrumentacién.

Tema 5. Espectroscopia foto-electrénica (XPS)
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- Introduccioén y principios basicos. Camino libre medio del >electrén. Electrones vs.
Fotones. Técnicas basadas en electrones como soﬁdas. Aspectos experimentales. Teoria
de fotoemision. Derivaciones de la teoria.

- Analisis cuali y cuantitativo: aspectos relacionados con la estructura electrénica del
solido. Niveles profundos y estados finales. Picos satélites. Efectos de superficie.
Transiciones Auger. Satélites de “Shake-up”. Estados quimicos. Desdoblamiento multiple.
Plasmones de superficie.

- Aspectos instrumentales. XPS en el sincrotrén. Disefio de un analizador XPS. Aspectos
y partes de un laboratorio de XPS. Analisis de profundidad. Resolucién espacial.

Aplicaciones y nueva instrumentacién. XPS in situ.

4. DURACION

El Curso tendra una carga horaria de CIEN (100) horas

5. METODOLOGIA
El régimen de cursado previsto es presencial.
El cursado prevé la combinacién de clases tedricas - expositivas y actividades practicas,

y la realizacion de experimentos virtuales.

6. EVALUACION Y PROMOCION
Para la aprobacion del curso se requerira, ademas de la asistencia, la ejecucién de los
trabajos practicos, la aprobaciéon de una prueba final escrita y la defensa oral de un

trabajo cientifico individual.
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ii. AVANCES EN EL DISENO DE EXPERIMENTOS Y OPTIMIZACION DE PROCESOS
1. FUNDAMENTACION

La mejora de un proceso representa un reto pa}a las industrias, éstas invierten una
cantidad importante de capital con ese fin. El destino de esos recursos se orienta a la
compra de nueva maquinaria, a la capacitaciéon del personal, y al esfuerzo por alcanzar
estandares de calidad mas competitivos. Sin embargo, en los paises emergentes, se
destina poco dinero al desarrollo de tecnologia, aunque en la actualidad existe un
promisorio acercamiento entre las universidades y las empresas para alentar la
investigacion con el fin de propiciar e! desarrollo y la innovacién tecnolégica. En resumen,
la finalidad principal de muchas empresas es desarrollar nuevos procesos y productos o
la mejora continua de éstos. La calidad global de'los productos esta representada por
numerosas caracteristicas y éstas a la vez, son funcién de un conjunto de factores a ser
controlados. Para obtener el valor de respuesta de esas caracteristicas se recurre a una
estrategia experimental. El tipo de disefio que se utiliza, involucra los factores de interés
con el fin de encontrar la combinacién que corresponda de la mejor forma a todas las
caracteristicas. Este proceso se le conoce como un disefio de optimizacion.

Los origenes del disefio experimental se remontan a las primeras décadas del siglo XX,
cuando Ronald Fisher, en su libro “The Design of Experiments” introduce el concepto de
aleatorizacién y el analisis de varianza. En estos Ultimos afios, la teoria y aplicaciones del
disefio de experimentos se consolidaron y expandieron, aplicandose con éxito
particularmente, por la contribucién “Quality Engineering in Production Systems” de
Genichi Taguchi.

Existe una gran variedad de situaciones donde es de vital importancia el desarrollo de

metodologias para la optimizacién de respuestas, como son la maximizacion de un
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rendimiento, la minimizacién de una funcién de costos o sujeto a un presupuesto
especifico, la minimizacion de un tiempo de ejecuciéon, la optimizacién de una
caracteristica de calidad de un producto, etc., teniendo asi aplicaciones en areas tan
diversas como ciencias fisicas, quimicas, biologicas, sociales, clinicas, ingenieria,
economia e investigacion de mercados.

La metodologia superficie de respuesta (RSM, por sus siglas en inglés, Response
éurface Methodology) es un modelo Util para estudiar el efecto de varios factores que
influencian la respuesta varidndolos simultdneamente. La metodologia superficie de
respuesta fue formulada originalmente por Box y Wilson [G. Box, K. Wilson, J. R. Stat.
Soc., Ser. B 13 (1951)]. RSM es un modelo util para estudiar con pocas experiencias el
efecto de varios factores sobre la respuesta.

Especificamente, el disefio superficie de respuesta se clasifica como un método
simultaneo, siendo utilizado en la etapa de la optimizacién [R. Kuehl, Design of
Experiments, second ed., Duxbury, 2000]. Su aplicacion permite seleccionar la
combinacién 6ptima de niveles, para obtener la mejor respuesta para una condicion
especifica [D. Montgomery, Design and Analysis of Experiments, John Wiley & Sons, Inc.,
1991]. En la RSM, se realizan los disefios factoriales y los resultados se ajustan usando
modelos matematicos. Estas etapas se conocen respectivamente como etapas de
desplazamiento y de disefio, éstas se repiten varias veces, definiendo la superficie de
respuesta obtenida en la direccion de la regién del punto 6ptimo. La superficie de
respuesta examina la respuesta permitiéndonos:

- Determinar la combinacién de los niveles de factores que proporciona una
conveniente condicion operativa.

- Encontrar la combinacién de niveles que proporcionen mejoras econémicas.
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- Investigar la influencia conjunta de los factores en la/s variable/s de respuesta/s.

El método disefio de experimentos es eficiente para proveer informacion con alta
performance para ser aplicados, por ejemplo, a la sintesis de catalizadores y al desarrollo
de nuevos materiales para ser empleados en procesos especificos, ya que los
numerosos parametros de sintesis, pueden ser investigados aplicando las técnicas de
disefio de experimentos teniendo en cuenta todas sus variables y sus interacciones. En
este contexto, las metodologias basadas en superficie de respuesta juegan un papel
fundamental en la estimacion de condiciones de operacion éptimas para la ejecuciéon del
experimento o proceso particular, ya que han mostrado ventajas respecto a otros
métodos, por el hecho de tener medidas en términos de significancia estadistica de la
bondad de los modelos propuestos [Mohan Sen and H. Shan, Robot. and Comp.-Integ.
Manufact., 23 (2007)}.

Las redes de neuronas artificiales (denominadas habitualmente como RNA o en inglés
como: "ANN") son un paradigma de aprendizaje y ﬁrocesamiento automatico inspirado en
la forma en que funciona el sistema nervioso de los animales. Se trata de un sistema de
interconexion de neuronas en una red que colabora para producir un estimulo de salida.
En inteligencia artificial es frecuente referirse a ellas como redes de neuronas o redes
neuronales.

Las redes neuronales consisten en una simulacién de las propiedades observadas en los
sistemas neuronales bioldgicos a través de modelos matematicos recreados mediante
mecanismos artificiales (como un circuito integrado, un ordenador o un conjunto de
valvulas). El objetivo es conseguir que las maquinas den respuestas similares a las que

es capaz de dar el cerebro que se caracterizan por su generalizacién y su robustez [P. D.
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Wasserman, Neural Computing. ANZA Research, inc. Van Nostrend Reinhold 1989. - M
Rochaa, P. Cortezb and J Neves, Neurocomputing 70 (2007) 2809-2816].

Una red neuronal se compone de unidades llamadas neuronas. Cada neurona recibe una
serie de entradas a través de interconexiones y emite una salida. Con un paradigma
convencional de programacion en ingenieria del software, el objetivo del programador es
modelar matematicamente (con distintos grados de formalismo) el problema en cuestiéon y
posteriormente formular una solucién (programa) mediante un algoritmo codificado que
tenga una serie de propiedades que permitan resolver dicho problema. En contraposicién,
la aproximacién basada en las RNA parte de un conjunto de datos de entrada
suficientemente significativo y el objetivo es conseguir que la red aprenda automaticamente
las propiedades deseadas. En este sentido, el disefio de la red tiene menos que ver con
cuestiones como los flujos de datos y la deteccién de condiciones, y mas que ver con
cuestiones tales como la seleccién del modelo de red, la de las variables a incorporar y el
preprocesamiento de la informacién que formara el conjunto de entrenamiento. Asimismo,
el proceso por el que los parametros de la red se adecuan a la resolucién de cada
problema no se denomina genéricamente programacién sino que se suele denominar

entrenamiento neuronal.

2. OBJETIVOS

- Formar profesionales capaces de difundir la aplicaciéon de la metodologia estadistica en
busca de la optimizacién de procesos y la generacién de productos de alta complejidad.

- Fomentar el uso de la Metodologia de Disefio de Experimentos a procesos de interés

cientifico-tecnolégico.
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3. CONTENIDOS

1. Disefio de Experimentos:

Principios basicos del disefio de experimentos. Etapas en el disefio de experimentos.
Consideraciones practicas sobre el uso de métodos estadisticos. Clasificacién y seleccion
de los disefios experimentales.

2. Definiciones Basicas:

Poblacion y muestra, parametros y estadisticos. Distribuciones de probabilidad.
Conceptos basicos de prueba e hipétesis. Planteémiento de uné hipétesis estadistica.
Prueba pa.ra la media. Prueba para la varianza. Criterios de rechazo o aceptacion
equivalentes. Hipétesis para dos medias: comparacion de dos tratamientos. Prueba para
la igualdad de varianzas. Uso de un software estadistico.

3. Experimentos de un solo factor (analisis de varianza):

Disefio completamente al azar y ANOVA. Verificacion de los supuestos de modelo.
Eleccion del tamafio de la muestra.

4. Disefios de blogues:

Conceptos basicos. Disefio de bloques completos al azar.

5. Disefios factoriales:.

Conceptos basicos en disefios factoriales. Experimentacion factorial vs. mover un factor a
la vez. Tipos de disefios factoriales -

6. Planeamiento de un experimento.

Experimentaciéon: una estrategia para comprobar supuestos y generar aprendizaje. El
diseno de experimentos y el ciclo de Deming. Etapas y actividades de la planeacién y
analisis de un experimento.

7. Redes Neuronales:
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Definicién, Principios basicos y Fundamentos. Funcionamiento. Ventajas. Tipologia de las

RNA: Modelos, Topologia, Aprendizaje, Tipo de entrada. Aplicaciones.

4. DURACION

El Curso tendra una carga horaria de SESENTA (60) horas

6. METODOLOGIA
El régimen de cursado previsto es presencial.
El cursado prevé la combinacién de clases tedricas - expositivas y actividades practicas,

y la realizacion de experimentos virtuales.

7. EVALUACION Y PROMOCION
Para la aprobacién del curso se requerira, ademas de la asistencia, ta aprobacién de una
prueba final escrita e individual y la elaboracion y presentacion de un disefio de

experimentos grupal.
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ORDENANZA N° 1247
ANEXO II
CURSOS DE POSGRADO DE ACTUALIZACION

EN LA FACULTAD REGIONAL CORDOBA

I.  CARACTERIZACION QUIMICA Y FiSICA DE SUPERFICIES Y
NANOESTRUCTURAS DE CATALIZADORES, ALAMBRES MOLECULARES Y
COMPOSITES CON PROPIEDADES ESPECIFICAS

Cuerpo Docente

- Oscar ANUNZIATA

Doctor en Ciencias Quimicas, Universidad Nacional de Cérdoba

Licenciado en Ciencias Quimicas, Universidad Nacional de Cérdoba

Profesor Titular en Universidad Tecnologica Nacional

Investigador Principal del CONICET

Docente Investigador Categoria | del Programa de Incentivos del Ministerio de Educacion
Director del Doctorado en Ingenieria, Mencién Quimica, UTN - FRC

Direccion de tesis de maestria y doctorado

Direccion de becarios e investigadores formados y en formacion

Miembro de jurado de tesis de posgrado
- Félix REQUEJO
Doctor en Fisica, Universidad Nacional de La Plata

Licenciado en Fisica, Universidad Nacional de La Plata

Profesor Adjunto Ordinario, Universidad Nacional de La Plata

Investigador Independiente del CONICET
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Direccién y Co-Direccién de Tesis Doctorales
- Marcos GOMEZ COSTA

Doctor en Ingenieria, Mencién Quimica, UTN — Facultad Regional Cérdoba

Ingeniero Quimico, Universidad Tecnolégica Nacional — FRC

Profesor Adjunto Interino, DS, Universidad Tecnoldgica Nacional — FRC

Investigador Asistente del CONICET

- José RAMALLO LOPEZ

Doctor en Fisica, Universidad Nacional de La Plata

Licenciado en Fisica, Universidad Nacional de La Plata

Jefe de Trabajos Practicos Interino, Universidad Nacional de La Plata

Docente Investigador Categoria Ill del Programa de Incentivos del Ministerio de
Educacién

Investigador Adjunto del CONICET

Il. AVANCES EN EL DISENO DE EXPERIMENTOS Y OPTIMIZACION DE PROCESOS
Cuerpo Docente

- Oscar ANUNZIATA

- Jorgelina CUSSA

Doctora en Ingenieria, Mencién Quimica, UTN - Facultad Regional Cérdoba
Especialista en Ingenieria en Calidad, UTN — Facultad Regional Cérdoba

Ingeniera Quimica, UTN — Facultad Regional Cérdoba

Jefe de Trabajos Practicos Interino, UTN — Facultad Regional Cérdoba

Investigadora Asistente del CONICET

Docente Investigador Categoria V del Programa de Incentivos del Ministerio de

Educacion



