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PABLO A. HUEL
JEFE DE DEPARTAMENTO - APOYO AL CONSEJO SUPERIOR

Ministerio de Educacion

Universidad Tecnologica Nacional
Rectorado
APRUEBA ACTUALIZACION DE CURSOS DE POSGRADO DEL DOCTORADO EN
INGENIERIA, MENCION QUIMICA

Buenos Aires, 29 de octubre de 2020

VISTO la Resolucion N° 825/20 del Decano ad referéndum del Consejo Directivo de la
Facultad Regional Cérdoba, a través de la cual solicita la actualizacion de los Cursos de
Posgrado “Avances en el Disefio de Experimentos y Optimizacion de Procesos”, “Catalisis
Ambiental”, “Cinética Quimica Avanzada aplicada a Procesos Cataliticos Heterogéneos” y

“Fisico Quimica de nuevos Materiales Nanoestructurados, Nanomateriales y Nanotecnologia”

para el Doctorado en Ingenieria, mencion Quimica, y

CONSIDERANDO:

Que el Consejo Superior autorizd por Resolucion N° 1525/09 el dictado de la carrera de
Doctorado en Ingenieria, mencion Quimica en la Facultad Regional Cérdoba.

Que el Consejo Superior aprobd por Ordenanza N° 1247 el Curso de Actualizacion de
Posgrado “Avances en el Disefio de Experimentos y Optimizacion de Procesos”, entre otros, y por
Ordenanza N° 1196, la actualizacion curricular de los Cursos de Posgrado “Catalisis Ambiental”,
“Cinética Quimica Avanzada aplicada a Procesos Cataliticos Heterogéneos” y “Fisico Quimica de
nuevos Materiales Nanoestructurados, Nanomateriales y Nanotecnologia”, entre otros.

Que la Facultad Regional Cérdoba platea la necesidad de actualizar los contenidos y
carga horaria de los citados cursos, contando para ello 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 Comisiéon de Posgrado de la Universidad ha analizado los antecedentes que

acompanan la solicitud y avala la presentaciéon, y la Comision de Ciencia, Tecnologia y
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Posgrado recomienda su aprobacion.
Que el dictado de la medida se efectua en uso de las atribuciones otorgadas por el

Estatuto Universitario.

Por ello,
EL CONSEJO SUPERIOR DE LA UNIVERSIDAD TECNOLOGICA NACIONAL
ORDENA:
ARTICULO 1°.- Aprobar la actualizacion del curriculo de los Cursos de Posgrado “Avances en el
Disefio de Experimentos y Optimizacion de Procesos”, “Catalisis Ambiental”, “Cinética Quimica
Avanzada aplicada a Procesos Cataliticos Heterogéneos” y “Fisico Quimica de nuevos Materiales
Nanoestructurados, Nanomateriales y Nanotecnologia” aprobados por Ordenanzas C.S. N° 1247
y 1196, que figuran en el Anexo | y son parte integrante de la presente Ordenanza.
ARTICULO 2°.- Autorizar el dictado de los mencionados Cursos en la Facultad Regional
Cérdoba, para el Doctorado en Ingenieria, menciéon Quimica, con el Cuerpo Docente que
figura en el Anexo Il y es parte integrante de la presente Ordenanza.
ARTICULO 3°.- Establecer que la propuesta mencionada en el Articulo precedente quedara
supeditada al cronograma de dictado de las correspondientes actividades académicas de la
Facultad Regional.

ARTICULO 4°.- Registrese. Comuniquese y archivese.

ORDENANZA N° 1788

UTN

DO

f.c.r.

l.p. ING. MIGUEL ANGEL SOSA ING. HECTOR EDUARDO AIASSA
Secretario General RECTOR
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ORDENANZA N° 1788

ANEXO |

CURSOS DE ACTUALIZACION DE POSGRADO

DOCTORADO EN INGENIERIA, MENCION QUIMICA

I. AVANCES EN EL DISENO DE EXPERIMENTOS Y OPTIMIZACION DE PROCESOS

1. FUNDAMENTACION

La mejora de un proceso representa un reto para las industrias, éstas invierten una cantidad
importante de capital con ese fin. El destino de esos recursos se orienta a la compra de nueva
magquinaria, a la capacitacion 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 el desarrollo y
la innovacion tecnoldgica. 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 combinaciéon 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 anadlisis de varianza. En estos ultimos afos, la teoria y aplicaciones del disefio de
experimentos se consolidaron y expandieron, aplicandose con éxito particularmente, por la
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contribucion “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 optimizacion de respuestas, como son la maximizacion de un
rendimiento, la minimizaciéon de una funcion de costos o sujeto a un presupuesto especifico,
la minimizacion de un tiempo de ejecucion, la optimizacion de una caracteristica de calidad de
un producto, etc., teniendo asi aplicaciones en areas tan diversas como ciencias fisicas,
quimicas, bioldgicas, sociales, clinicas, ingenieria, economia e investigacion de mercados.
La metodologia superficie de respuesta (RSM, por sus siglas en inglés, Response Surface
Methodology) es un modelo util para estudiar el efecto de varios factores que influencian la
respuesta variandolos simultdneamente. La metodologia superficie de respuesta fue
formulada originalmente por Box y Wilson. 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. Su aplicacion permite seleccionar la
combinacion 6ptima de niveles, para obtener la mejor respuesta para una condicion
especifica. En la RSM, se realizan los disefos 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 region del punto éptimo. La superficie de respuesta
examina la respuesta permitiéndonos:
- Determinar la combinacién de los niveles de factores que proporciona una conveniente

condicion operativa.

- Encontrar la combinacion de niveles que proporcionen mejoras econémicas.

- Investigar la influencia conjunta de los factores en la/s variable/s de respuestals.
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2. JUSTIFICACION
La aplicacion de Disefio de experimentos resulta muy beneficiosa para el tratamiento de los
datos experimentales obtenidos en el proceso de formacién de los estudiantes de la carrera
de Doctorado en Ingenieria. El método de disefio de experimentos es eficiente para proveer
informacion con alta performance, para ser aplicados, por ejemplo, a la sintesis de
catalizadores y procesos cataliticos, al desarrollo de nuevos materiales y/o productos,
ademas de suma utilidad para ser empleados en procesos especificos con numerosos
parametros de sintesis, ya que con las técnicas de disefio de experimentos se pueden tener
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 6ptimas para la ejecucion del experimento o en un proceso
particular, ya que han mostrado ventajas respecto a otros métodos, por el hecho de tener

medidas en términos de significancia estadistica con la bondad de los modelos propuestos.

3. OBJETIVOS

El objetivo del presente curso es motivar y consolidar el interés de los estudiantes de
Doctorado en Ingenieria, sobre los avances en el disefio de experimentos, asi como difundir
la aplicacion de ésta metodologia estadistica en busca de la optimizacién de procesos y la
generacion de productos de alta complejidad; surgiendo asi la importancia de aplicar la

Metodologia Disefio de Experimentos a procesos de interés cientifico-tecnoldgico.

4. CONTENIDOS

Introduccion _al Disefio _de Experimentos: Principios basicos del disefio de experimentos.

Etapas en el disefio de experimentos. Consideraciones practicas sobre el uso de métodos

estadisticos. Clasificacion y seleccion de los disefos experimentales.
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Definiciones Basicas: Poblacion y muestra, parametros y estadisticos. Distribuciones de

probabilidad. Prueba e hipdtesis. Planteamiento de una hipétesis estadistica. Prueba para la
media. Prueba para la varianza. Criterios de rechazo o aceptacion equivalentes. Hipotesis
para dos medias: comparacion de dos tratamientos. Prueba para la igualdad de varianzas.
Uso de un software estadistico

Experimentos de un solo factor (analisis de varianza): Disefio completamente al azar y

ANOVA. Verificacion de los supuestos de modelo. Eleccién del tamafo de la muestra.

Diserios de blogues: Disefio de bloques completos al azar

Diserios factoriales: Experimentacion factorial vs. mover un factor a la vez. Tipos de disefios

factoriales

Disefios superficie de respuesta: Método de maxima pendiente en ascenso. Disefios centrales

compuestos. Disefios de Box-Behnken

Planeamiento _de un experimento: Experimentacion como estrategia para comprobar

supuestos y generar aprendizaje. El disefio de experimentos y el ciclo de Deming. Etapas y

actividades de la planeacion y analisis de un experimento.

5. DURACION

El curso tendra una carga horaria de SESENTA (60) horas.

6. METODOLOGIA
El régimen de cursado previsto es presencial. El cursado prevé la combinacion de clases

tedricas - expositivas y actividades practicas.

7. EVALUACION

Para la aprobacion del curso se requerira, ademas del 80% de asistencia, la ejecucion de los
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trabajos practicos, la elaboracion y presentacion de un disefio de experimentos grupal y la

aprobacion de un examen final individual.

Il. CATALISIS AMBIENTAL

1. FUNDAMENTACION

La protecciéon ambiental contra la polucion por emisiones de SOx, NOx y aromaticos,
establece la necesidad de refinar las fracciones de petréleo antes de su uso en combustibles.
El proceso de refinacion involucra el hidrotratamiento catalitico, el cual se define como el
contacto de una fracciéon del crudo con el hidrogeno, en presencia de un catalizador y bajo
condiciones de operacion adecuadas (alta presion y temperaturas entre 300 y 700 K), con el
fin de prepararla para una conversion posterior y mejorar su calidad. En el HDT tienen lugar
principalmente reacciones de hidrogenacion de compuestos insaturados y reacciones de
hidrogendlisis de los enlaces carbono-heteroatomos (azufre, metales o metaloides, nitrégeno
y oxigeno). El HDT comprende los procesos de hidrodesulfurizacion, hidrodesmetalizacion,
hidrodenitrogenacion, hidrodesoxigenacion, hidrodesaromatizacién y reacciones de ruptura
catalitica. La creciente contaminacion de los NOx ha llevado a las naciones tecnoldgicas e
industrialmente mas avanzadas a limitar sus emisiones. Entre los distintos métodos de
tratamiento de los gases de combustion, la tecnologia de catalisis ha demostrado ser un arma
de gran utilidad en la eliminacion de los NOx. Asi, el proceso de la Reduccion Catalitica
Selectiva (SCR), que utiliza amoniaco como agente reductor, es hoy en dia la tecnologia mas
utilizada industrialmente. Desde entonces multiples sistemas han aparecido como potenciales
catalizadores para tal reaccién, los materiales estudiados hasta la actualidad son: cationes
metalicos no reducibles pero que generaban una fuerte acidez, como por ej. Ga, cationes
parcialmente reducibles (Fe, Mn, Cr) y cationes facilmente reducibles (Cu). Los catalizadores
basados en metales nobles soportados son activos a menores temperaturas. Catalizadores
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en base a zeolitas intercambiadas, ZSM5, ZSM11, BEA, Ky L resultaron activos para la SCR
de NOx, siendo su forma proténica menos activa. Diferentes hidrocarburos parafinicos

livianos, han sido empleados como gases reductores.

2. JUSTIFICACION

La extraordinaria importancia de la catalisis en el control medioambiental se pone de
manifiesto en su intervencion para paliar tres amenazas mundiales para la conservacién de
nuestro planeta: la lluvia acida, el efecto invernadero y el crecimiento imparable de los
vehiculos de transporte. Asimismo, es una herramienta importante en las sintesis de
productos en quimica fina y farmacéutica, coadyuvante en el disefio de procesos “verdes”
mas respetuosos con el medio ambiente.

Por otra parte, una asignatura multidisciplinar como la catalisis ambiental, puede servir como
elemento de cohesién en un programa conjunto de posgrado de iniciacion a la investigacion,
ya que los tépicos incluidos en ella se tratan integrando conocimientos de Termodinamica,
Cinética Quimica, Diseno de Reactores, Mecanica de Fluidos, Transmisiéon de Calor, Analisis
Instrumental y otros.

A lo largo del curso se estudiaran una serie de procesos quimicos punteros en el campo de la
catdlisis ambiental, analizados con las técnicas mas modernas de analisis y observados
desde la doble vertiente del punto de vista microscopico o fisicoquimico y macroscépico o
ingenieril, permitiendo asi una integracién completa de todos los campos cientificos

abordados en el temario.

3. OBJETIVOS
Objetivo general:

Adquirir conocimientos sobre importantes procesos cataliticos orientados a la solucién de la
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problematica de la contaminacién atmosférica.

Objetivos especificos:

Concientizar acerca de la optimizacién de los procesos responsables de ciertas
reacciones fundamentales a nivel mundial que puedan contribuir apreciablemente a la
conservacion del medio ambiente natural.

Adquirir conocimientos esenciales sobre la formulacion cientifica de un catalizador,
realizada sobre las bases del conocimiento fisicoquimico de los mecanismos moleculares
implicados.

Conocer los parametros técnicos esenciales que caracterizan a un catalizador
heterogéneo y las técnicas instrumentales que posibilitan dicha caracterizacion.

Adquirir la capacidad de verificar un caso practico de disefio, formulacion, fabricacion y
caracterizacion de un catalizador destinado a usos de control medioambiental.

Conocer los procesos quimicos actuales en los que la catalisis ambiental puede contribuir
al desarrollo sostenible.

Adquirir una vision global de las técnicas de analisis precisas y de las metodologias de

estudio de los procesos citados en el epigrafe anterior.

4. CONTENIDOS

Diserfio _de catalizadores: Preparacion de catalizadores por: i) intercambio iénico en fase

liquida o solido-solido; ii) técnica inversa de micelas, y postratamiento térmico o por extraccion

por solventes del vehiculo empleado para tal fin; iii) encapsulando de los iones del metal por

impregnacion incipiente y sobre impregnacién no-estequiométrica. Caracterizacion de

catalizadores: XRD, BET, FTIR de piridina adsorbida, TEM, SEM-EDX, XPS y NMR-MAS.

Medida de actividad. Optimizacién de catalizadores y redisefio en busca de sitios cataliticos

requeridos en cada proceso.
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Contaminacion atmosférica: Agentes contaminantes. Transformacion catalitica de mondxido

de carbono en anhidrido carbodnico. Lluvia acida. Utilizacion de anhidrido carbénico como co-
reactante en la activacion de metano. Métodos para la eliminacion de los contaminantes:
Métodos cataliticos. Tecnologias cataliticas para la depuracion de gases. Métodos cataliticos
de descontaminacion atmosférica. Catalizadores y adsorbentes para la proteccion del medio
ambiente. Combustibles fésiles. Depuracion de gases emitidos por vehiculos automoviles
Diesel. Reduccion de las emisiones de compuestos organicos volatiles (COVs). Incineracion
de residuos soélidos urbanos. Hidrégeno: un vector energético no contaminante para
automocion.

Fuentes estacionarias: Procesos DeNOx: Fabricas de acido nitrico. Centrales térmicas.

Procesos de desulfurizacion. Eliminacién de compuestos organicos volatiles. Eliminacion de
NOx emitidos por fuentes fijas. Recientes avances en la transformacion catalitica de éxidos de
nitrogeno. Reduccién. Catalitica Selectiva de NOx utilizando: amoniaco, compuesto
oxigenados como acetona, etanol y diferentes hidrocarburos (CH4, C5H12, C2H4, C3H3, etc.)
como agentes reductores. Dilucidacion del mecanismo de las reacciones ambientalmente
factibles: a -NOx +02 + HC (Metano, Propano, Isobutano). b- NOx +O2 + Oxigenados
(metanol, etanol, acetona). Caracterizacion de los catalizadores modelo por medio de la
evaluacion de la actividad catalitica. Utilizacion de catalizadores metalicos: metales nobles,
cationes no reducibles (Ga), cationes parcialmente reducibles (Fe, Mn, Cr) y cationes
facilmente reducibles (Cu). Catalizadores en base a zeolitas intercambiadas, ZSM-5, ZSM-11,
BEA, K y L y catalizadores mesoporosos del tipo H-SBA-15; H-MCM-41 y carbones
mesoporosos tipo CMK. Refinamiento de fracciones de petréleo: Eliminacion de azufre,
nitrogeno y aromaticos mediante Hidrotratamiento Catalitico (HDT) de compuestos
poliaromaticos. Eliminacion de azufre mediante el proceso de Desulfurizacion oxidativa
(ODS). Reacciones de oxidaciéon de compuestos que contienen azufre como DBTs, tiofeno,
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benzotiofenos. Tipos de agentes oxidantes, de solventes de extraccion y catalizadores de
oxidacién. Reactores Batch.

Fuentes moviles: Automdviles con motor a gasolina. Motores Diesel. Tecnologias en

desarrollo y nuevas tecnologias.

Tecnologias cataliticas para la depuracion de aquas: Las zeolitas como intercambiadores

ionicos. Zeolitas para la remocion de metales pesados en aguas contaminadas. Utilizacion de
carbones para el tratamiento de aguas. Oxidacion catalitica de contaminantes organicos en
aguas. Fotocatalisis. Detoxificacion por adsorcion selectiva: degradacion de contaminantes
persistentes en agua mediante intercambio ionico. Retencion de fluoruros. Empleo de
nanocomposites (hidroxiapatita/MCM-SBA) como agentes selectores para la retencion

selectiva de fluoruros en aguas contaminadas.

5. DURACION

El curso tendra una carga horaria de CIEN (100) horas.

6. METODOLOGIA
El régimen de cursado previsto es presencial. El cursado prevé la combinacion de clases

tedricas - expositivas y actividades practicas.

7. EVALUACION
Para la aprobacion del curso se requerira, ademas del 80% de asistencia, la ejecucion de los

trabajos practicos grupales y la aprobacién de un examen final individual.
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Ill. CINETICA QUIMICA AVANZADA APLICADA A PROCESOS CATALITICOS
HETEROGENEOS
1. FUNDAMENTACION
Las reacciones quimicas pueden ocurrir rapida o lentamente. Las explosiones del
trinitrotolueno (TNT) ocurren en milisegundos mientras que el oxidar el hierro ocurre en dias o
afios dependiendo de las condiciones. El indice de cualquier reaccién quimica puede ser
rapido o lento dependiendo de las condiciones bajo las cuales esa reaccion ocurre. Las
determinaciones cuantitativas del indice de una reaccién quimica son necesarias para permitir
la exploracién cuantitativa del efecto de las condiciones de reaccion.
Aunque algunos de los términos usados en cinética quimica son de uso comun, otros no. En
catalisis heterogénea, todas las sustancias que entran en los pasos del mecanismo de una
reaccion quimica pueden afectar los indices de esos pasos del mecanismo, pero se
regeneran en otros pasos posteriores, pero afectando el indice de la reaccion, se llaman
catalizadores. El proceso por el cual un catalizador acelera el indice de una reaccién, o
cataliza una reaccion, se llama catalisis. Cualquier sustancia que prevenga o inhibe el efecto

de aceleracion normal de un catalizador se llama un inhibidor del catalizador.

2. JUSTIFICACION

El objeto de la cinética quimica avanzada aplicada a la catélisis heterogénea es entender la
sucesion de los pasos de reaccidén que hacen que entendamos el mecanismo de una reaccion
quimica en el nivel molecular. En el estudio de las reacciones en fase gas o liquida sobre
solidos activos (catalizadores), la informacion esta generalmente disponible solamente en
términos de observaciones respecto a cantidades molares macroscoépicas. El comportamiento

quimico en el nivel molecular se debe deducir de comportamiento quimico en el nivel molar.
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3. OBJETIVOS

Objetivo general:

Brindar una base teérica y un conjunto de conceptos para comprender los fundamentos de las

diferentes teorias de la velocidad de una reaccidon quimica, aprendiendo sobre la dinamica

molecular de las reacciones quimicas conociendo las reacciones complejas que se pueden

experimentar.

Objetivos especificos:

Distinguir las diferencias principales y los lazos entre la cinética quimica en fase
homogénea y heterogénea.

Entender el concepto de orden de la reaccidon heterogénea y analizar datos experimentales
de la reaccion para obtener parametros cinéticos y las expresiones de velocidad.

Obtener disefios preliminares de reactores ideales dinamicos y en batch para las
reacciones simples y sistemas complejos de reaccion.

Derivar los modelos de velocidad a un centro y a varios centros activos para catalizadores
pOrosos.

Analizar los cambios que se pueden esperar para las condiciones transitorias en funcion
de la naturaleza de la superficie activa expuesta y cuando las condiciones de flujo no son
ideales.

Entender la influencia de los conceptos de la catalisis y del transporte de masa en fase
gas o liquido sobre superficies con heterogeneidad de sitios y recorridos libres medios
para sistemas heterogéneos, como asi también las reacciones en medios porosos.

Utilizar los principios de base de la cinética quimica avanzada en relacion a sistemas de
reaccion complejos, con énfasis en reacciones cataliticas y catalizadores heterogéneos.
Desarrollan habilidades para solucionar problemas; pensamiento critico, e incursion en la
dinamica de grupos.
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4. CONTENIDOS

- Correlaciones empiricas. Modelos cinéticos formales.

- Energia aparente de activacién. Energia de la reaccioén superficial. Calor de quimisorcion.

- Modelos cinéticos en dos pasos. Mezclas reactantes. Usos y limitaciones. Compensacion
y falsa compensacion. Modelo de Boudart. Analisis de curvas Vulcano.

- Modelos cinéticos para catalizadores acidos. Empleo de la herramienta denominada
aTest.

- Modelos cinéticos para catalizadores redox. Velocidad de oxidacion. Velocidades de re-
oxidacion. Modelos de Mac Veen y Bremer.

- Modelo de regionalizacion de velocidades de formacion de productos (en funcion de tipo y
naturaleza de sitios activos) para reacciones unimoleculares (ERRA-1) y bimoleculares
concertadas (ERRA-2). Interpretacion de las implicancias de las teorias de la mecanica
cuantica sobre ambos métodos (por ejemplo: teoria de Fukui, supra-supra; antara-antara;
supra-antara) y relacién con las reacciones permitidas y prohibidas por temperatura o
energia. Aplicacibn a reacciones de polimerizacion intra-poros de materiales
nanoestructurados.

- Modelos Cinéticos aplicados a catalisis heterogénea. Procesos Industriales:
Hidrotratamiento catalitico. Determinacién de la Cinética de la hidrogenacion de
hidrocarburos poliaromaticos. Hidrogenacion de fenantreno, naftaleno, tetraleno utilizando
un catalizador comercial NiMo/alumina. Comparacion con otros catalizadores de
hidrogenacion que utilizan metales nobles: Pt, Pd, Ir, Ru. Mecanismo de Langmuir-
Hinshelwood. Determinacion de las constantes cinéticas y de adsorcion. Estudio del
efecto de competencia e inhibicién entre reactantes y productos.

- Modelos Cinéticos aplicados a catalisis heterogénea. Procesos Industriales:
Hidrotratamiento catalitico: Hidrodesulfurizacién (HDS) e Hidrodenitrogenacién (HDN) de
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gas oil. Determinacion de las constantes cinéticas de la hidrodenitrogenacion de quinolina,
tetrahidroquinolina, indol, indolina, amoniaco, etc. Hidrodesulfurizacion de dibenzotiofeno
y 4,6-dimetildibenzotiofeno utilizando catalizadores comerciales. Comparacion con nuevos
catalizadores para HDN y HDS. Aplicacion del modelo de Langmuir-Hinshelwood,
comparacion con otros modelos cinéticos. Determinacion de las constantes cinéticas y de
adsorcion. Estudio del efecto de competencia e inhibicion.

- Modelos Cinéticos aplicados a catalisis heterogénea. Procesos Industriales:
Desulfurizacién oxidativa (ODS). Determinacion de las constantes cinéticas de la ODS de
dibenzotiofeno y 4,6-dimetildibenzotiofeno utilizando catalizadores comerciales.
Comparacién con nuevos catalizadores para ODS desarrollados en el NANOTEC.
Aplicacion de distintos modelos cinéticos. Determinacion de las constantes cinéticas y de
la energia de activacion.

- Modelado cinético de la sintesis de 2-metil, 1-4 naftoquinona (vitamina K3) y del diacetilo.
Pasos elementales. Reaccion Global. Determinacion de las constantes de velocidad.
Aplicacion de modelos de optimizacion por Aplicacién de Respuesta de Superficie.
Confrontacion con los resultados cinéticos.

- Evaluacion de las constantes de velocidad en funcién del Turn Over Number y del Turn
Over Frecuency. ldentificacion de sitios activos. Aplicacién a reacciones a un sitio y a
reacciones concertadas a dos sitios espacialmente cercanos. Ventajas comparativas.
Redisefio de los sitios activos en base a sus valores. Compromiso entre Rendimiento y
selectividad. Criterio de Space-Time-Yield.

- Reactores cataliticos: Reacciones simples y multiples en reactores continuos y batch.
Selectividad y produccion. Reacciones en serie. Reacciones paralelas. Redes complejas de
la reaccién. Densidad constante y variable. Reactores No-isotérmicos. Efectos de la energia
y de la temperatura sobre el funcionamiento y el disefio de los reactores cataliticos para las
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reacciones simples y multiples. Reacciones cataliticas. Catalizadores porosos. Transporte y
reaccion totales. Difusion del poro. Factor de la eficacia. Disefio de reactores heterogéneos.
Reactores de lecho fijo. Reactores No-ideales. Distribucion del Tiempo de Residencia.

Dispersion axial en PFTR. SCTcRs en series. Reactores cromatograficos.

5. DURACION

El curso tendra una carga horaria de CIEN (100) horas.

6. METODOLOGIA
El régimen de cursado previsto es presencial. El cursado prevé la combinacion de clases

tedricas - expositivas y actividades practicas.

7. EVALUACION
Para la aprobacion del curso se requerira, ademas del 80% de asistencia, la ejecucion de los

trabajos practicos y la aprobacion de un examen final individual.

IV. FISICO QUIMICA DE NUEVOS MATERIALES NANOESTRUCTURADOS,
NANOMATERIALES Y NANOTECNOLOGIA

1. FUNDAMENTACION

Los nanomateriales entre ellos las zeolitas (las mas pequenas plantas quimicas conocidas)
son materiales cristalinos que presentan cavidades del orden de nanémetros que pueden ser
usadas como verdaderos reactores quimicos, al permitir un exacto control sobre los
productos, creando sustancias que son imposibles de obtener por otros métodos. Pueden
considerarse formadas por nanotubos, todos de la misma forma y tamafo. Las principales

aplicaciones son: como sensores quimicos, los que ya estan bajo desarrollo. Ellas pueden
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detectar la presencia de minusculas cantidades de toxinas o contaminantes y discriminarlos
respondiendo a una molécula particular y no a otra. Otra aplicacion mas tentadora, pero al
mismo tiempo mas complicada es la utilizacion para dispositivos 6pticos y eléctricos, tales
como “alambres moleculares” (polimeros conductores) que servirian como pequefos
conductores a los chips de computadoras y semiconductores de escala nanométrica para su
uso en transistores Opticos. La capacidad para controlar la reaccion hace que los
nanomateriales sean Unicos para la manufactura de tales procesos de miniatura.
La incursion en la nanotecnologia a través de los nanomateriales es una estrategia factible y
de rigurosa actualidad, formando parte ambas alternativas de la denominada Ill revolucién
Industrial a partir del discurso de Clinton en junio de 2000. Un area del conocimiento de tal
influencia sobre varias disciplinas ha tenido un enorme crecimiento en los ultimos 4 afos.
Como consecuencia de esto, existe una gran deficiencia de profesionales e investigadores
preparados en esta area, fundamentalmente en nuestro pais y en Latinoamérica. Por este
motivo, la preparacion de recursos humanos capaces de trabajar en estas areas, con técnicas
y metodologias de actualidad es de enorme importancia en la mayor parte de las areas de la
quimica: ingenieria quimica, quimica inorganica, quimica organica, y en la fisicoquimica de los
materiales.
Recientemente se han realizado estudios orientados al desarrollo de materiales mesoporosos
nanoestructurados en base a Carbono, con elevada actividad conductora, susceptibles de ser
controlados, por modificacién de tamafo de poros, espesor de pared, longitud de cristales,

etc., generando una nueva familia de Materiales en Base a Carbono denominada CMK.

2. JUSTIFICACION
Se pretende generar nuevos recursos humanos formados en conocimientos y desarrollos en

la fisicoquimica de nuevos materiales nanoestructurados y nanotecnologias desde la
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perspectiva del campo en donde se realizan las investigaciones (escala Laboratorio) y hacia
qué campo se pueden generar sus aplicaciones (con potencial transferencia de resultados) es
decir desde la Nanociencia a la Nanotecnologia, considerando la naturaleza de procesos

prioritarios de aplicacion.

3. OBJETIVOS

El objetivo del presente curso es la formacién de recursos humanos en la preparacion,
caracterizacion, sintesis, propiedades electronicas, magnéticas, Opticas y aplicacién en
catalisis, recubrimiento, almacenamiento de informacién, sensores bioldgicos, sensores
ambientales, reservorios de H2, semiconductores organicos y separacion de contaminantes

ambientales empleando materiales nanoestruturados.

4. CONTENIDOS

Introduccion: Impacto de la nanotecnologia. Materiales microporosos y mesoporosos. Su
manufactura. Nanoelectronica y tecnologia de computadoras. Medicina y salud. Exploracion
espacial. Energia y ambiente. Biotecnologia y agricultura

Microestructuras porosas nanoestructuradas: Avances en la optimizacion de materiales

microporosos: factores que determinan el tipo de material sintetizado: composicion del gel;
fuente de la silicio y de aluminio u otro heteroatomo (Ti, Fe, V, Ga, B); efecto de otros
reactantes presentes (por ejemplo concentracion de OH- , cationes inorganicos y organicos o
templates, tiempo; temperatura y velocidad de calentamiento; presion; condiciones de la
sintesis (como el orden de agregado de los reactantes, del envejecimiento del gel, y de la
agitacion) y métodos de modificacion post-sintesis. Fisicoquimica de la generacion de los
nucleos y cristales. Caracterizacion fisicoquimica del material optimizado. Aplicaciones.

Mesoestructuras porosas nanoestructuradas: Caracteristicas generales, diferencias entre

“60° Aniversario de la Primera Colacion de Grado de la Universidad Tecnologica Nacional”

18



“2020 - Afio del General Manuel Belgrano”

REGISTRADDO

PABLO A. HUEL
JEFE DE DEPARTAMENTO - APOYO AL CONSEJO SUPERIOR

Ministerio de Educacion

Universidad Tecnologica Nacional
Rectorado
materiales micro y meso porosos. Diferenciacion fisicoquimica. Fisicoquimica de la
generacion de orientadores espaciales de estructuras. Mecanismos de reaccion solido-solido
y liquido-sdlido

Inclusién quimica: inclusion quimica, hospedaje-huésped, enumeracién general de los

distintos tipos de inclusion en materiales mesoporosos (principalmente MCM, SBA, CMK),
caracteristicas y aplicaciones.

Sintesis de materiales de la familia M41S, SBA y CMK: Caracteristicas de los miembros mas

conocidos de la familia de las MCM (MCM-41 y MCM-48), de las SBA (SBA-1, SBA-3, SBA-
15, SBA-16) y de la CMK (CMK-1, CMK-2, CMK-3, CMK-15). Descripcion de distintos
métodos de sintesis: Hidrotérmico, sol-gel, temperatura programada, y a presion atmosférica
por el agregado de aceleradores de gelificacion. Influencia de la naturaleza de la fuente de Si
y del heteroatomo (Al, Ti, V) para el caso de la MCM y SBA. Influencia de la naturaleza del
agente plantilla. Dilucidacion de posibles mecanismos de sintesis. Tipos y caracteristicas de
los materiales de carbono poroso CMK. Preparacion mediante la técnica del moldeo.
Fabricacion de carbono macroporoso (>50 nm). Materiales usados como moldes:
Empaquetamientos de esferas de poliestireno o de silice (Diametro < 1 micra). Modos de
introduccion del precursor de carbono dentro de la matriz de silice (Técnica del moldeo).
Mediante impregnacién con un polimero o prepolimero en fase liquida. Mediante introduccién
de un prepolimero en fase vapor. VDP (Vapor Deposition Polimerisation). CVD (Chemical
Vapor Deposition). Materiales mesoporosos altamente ordenados. CMK- 3; CMK-1; CMK-15.

Caracterizacion fisicoquimica de los materiales de la familia M41S, SBA y CMK: Difraccion de

rayos X: Empleo de los patrones de difraccion de rayos X de las muestras para identificar las
distintas fases; determinacion de grado de regularidad estructural, distancia entre centro de
poros y diametro de poro. Microscopia de barrido electronico (SEM). Estudios de area
superficial BET. Determinacién de volumen de poro, tamafio y distribucion de tamafio de poro.
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Andlisis Infrarrojo con Transformada de Fourier: Preparacion de pastillas de muestra
autoconsistentes y diluida en KBr; identificacion de bandas caracteristicas; Correlacion FTIR-
XRD para determinacion de regularidad estructural. Analisis de resonancia magnética nuclear
de estado sélido (MAS-NMR) (para nucleos de 27Al, 29Si, 13C). Interpretacion de espectros
XAFS (absorcion de rayos X en estructura fina). Estudios de barrido calorimétrico diferencial,
analisis térmicos diferenciales, y termodesorcion programada

Evaluacion de actividad catalitica y separacion de contaminantes ambientales: Introduccion

de distintos sitios activos en los materiales. Funciones acidas, basicas, redox y con capacidad
de adsorcion de contaminantes en aire y agua: Evaluacion de reacciones sondas de sustratos
voluminosos catalizadas por acidos. Funciones de oxidacion: Evaluacion de reacciones de
sintesis de 2metil 1-4 naftoquinona (vitamina K3) y diacetilo (2-3 butanodiona).

Fisicoquimica de composites MCM y SBA-huéspedes poliméricos: Fundamentos para la

preparacion de los compuestos. Avances tecnoldgicos. Concepto hospedaje-huésped
aplicado a dichos materiales compuestos. Enumeracién de los distintos monémeros y método
de introduccién del mismo. Polimerizacion in situ. Evaluacién de agentes iniciadores de
cadena. Evaluacion de propiedades fisicoquimicas de los materiales mixtos: Estabilidad
quimica, determinacion de temperatura de transicion vitrea, determinacion de conductividad,
c.c. Desarrollo de nanoconductores de polianilina (PANI) o poliindol (PIND) y nuevos
materiales compuestos (nanocomposites) de PANI-hospedaje o PIND-hospedaje. Sintesis de
PANI y PIND dentro de los canales de los hospedajes de la familia de MCM y SBA.
Caracterizacion de PANI y PIND contenida en aluminosilicatos mesoporosos. Naturaleza de la
Interaccién PANI-Reservorio PIND-hospedaje. Determinacion de los sitios de anclaje. CMK:
Propiedades estructurales de los xerogeles de silice y de las replicas de carbono.
Propiedades estructurales de los carbonos mesoporosos obtenidos a partir de los xerogeles
de silice. Caracteristicas idoneas de los electrodos de carbono. Elevada area interfacial (Alta
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capacidad de almacenamiento de energia). Accesibilidad a la superficie (poros grandes). Facil
disponibilidad de la energia almacenada = Alta potencia. Conductividad eléctrica. Importancia
del control de las caracteristicas texturales. Adaptar las caracteristicas del material a los
requerimientos de la aplicacion. Minimizar las restricciones difusionales.

Fisicoquimica de composites MCM y SBA decorados con metales y huéspedes poliméricos:

Desarrollo, sintesis y caracterizacion de composites nanoestructurados de polimeros
conductores incluidos en silicatos o aluminosilicados modificados (decorados) con metales
(tales como Ga, Ti, V). Modificaciones en la polimerizacion in-situ en la sintesis del polimero
conductor por el agregado del metal. Variaciones de la conductividad eléctrica de estos
materiales “hecha a medida” por el cambio en los sustituyentes de la cadena polimérica y
sitios de anclaje posibles, como asi también en la variacidon en los mecanismos de la

polimerizacion in situ.

5. DURACION

El curso tendra una carga horaria de CIEN (100) horas.

6. METODOLOGIA
El régimen de cursado previsto es presencial. El cursado prevé la combinacion de clases

tedricas - expositivas y actividades practicas.

7. EVALUACION
Para la aprobacion del curso se requerira, ademas del 80% de asistencia, la ejecucion de los

trabajos practicos y la aprobacion de un examen final individual.
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ORDENANZA N° 1788

ANEXO Il

CURSOS DE ACTUALIZACION DE POSGRADO
DOCTORADO EN INGENIERIA, MENCION QUIMICA

FACULTAD REGIONAL CORDOBA

Cuerpo Docente

. AVANCES EN EL DISENO DE EXPERIMENTOS Y OPTIMIZACION DE PROCESOS
- Dr. Oscar ANUNZIATA (DNI 11.838.044) Responsable
- Dra. Jorgelina CUSSA (DNI 24.311.565)

- Dr. Marcos GOMEZ COSTA (DNI 25.919.845

Il. CATALISIS AMBIENTAL

Dr. Oscar ANUNZIATA (DNI 11.838.044) Responsable

Dra. Andrea BELTRAMONE (DNI 20.076.071)

Dra. Veronica VALLES (DNI 30.900.381)

- Dra. Lorena RIVOIRA (DNI 28.959.679)

Illl. CINETICA QUIMICA AVANZADA APLICADA A PROCESOS CATALITICOS
HETEROGENEOS

Dr. Oscar ANUNZIATA (DNI 11.838.044) Responsable

- Dra. Andrea BELTRAMONE (DNI 20.076.071)
- Dra. Brenda LEDESMA (DNI 29.355.487)

Dra. Veronica VALLES (DNI 30.900.381)
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IV. FISICO QUIMICA DE NUEVOS MATERIALES NANOESTRUCTURADOS,
NANOMATERIALES Y NANOTECNOLOGIA
- Dr. Oscar ANUNZIATA (DNI 11.838.044) Responsable
- Dr. Marcos GOMEZ COSTA (DNI 25.919.845)
- Dra. Juliana JUAREZ (DNI 28.425.605)

- Dra. Maria Laura MARTINEZ (DNI 24.857.299)
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