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Plan de Gestion de Datos

INFORMACION SOBRE EL PROYECTO

- Titulo del Proyecto (en castellano)

“Estudio y disefio de nuevos soportes y catalizadores composite en reacciones de hidrogenacion
selectiva de interés industrial” [ 85520240100125LI |

- Titulo del Proyecto (en ingles)

THE STUDY AND DESIGN OF NEW COMPOSITE SUPPORTS AND CATALYSTS FOR THE
SELECTIVE HYDROGENATION REACTIONS OF INTEREST TO THE INDUSTRY

-Descripcion del Proyecto (en castellano) Resumen

El presente proyecto tiene como objetivo mejorar y ampliar los usos de la tecnologia de preparacion de
soportes Composite, Patentada por el grupo de investigacion. Se propone continuar con el desarrollo de
los soportes Composites y modificar la sintesis de los mismos para ampliar su campo de aplicacion
mediante: a) variacion de la naturaleza quimica de la fase inorgdnica con la que se prepara los
Composite; y b) el uso de la técnica de porosidad inducida por impresiéon molecular, para mejorar las
propiedades de los mismos en lo relativo a area superficial y porosidad. Esto permitiria desarrollar
nuevos soportes y por consiguiente se sintetizaran nuevos catalizadores Composites con propiedades
unicas y se ensayaran en reacciones de hidrogenacion selectiva con interés industrial, permitiendo
producir productos de elevado valor agregado para la industria de Especialidades, Quimica Fina,
Petroquimica, purificacion de corrientes industriales, sintesis de productos o intermediarios. Ademas, se
busca que los procesos a desarrollar sean de bajo impacto ambiental, que los catalizadores preparados
tengan buena actividad y selectividad. La fase activa sobre los soportes Composites seran las particulas
metalicas (catalisis heterogénea tradicional) o compuestos metalicos complejos anclados sobre la fase
inorganica y/o organica de los soportes Composites.Las reacciones test seran: a) hidrogenacion
exociclica de estireno (purificacion corrientes de PyGas), b) purificacion de alquenos terminales (para
fabricar polimeros), ¢) hidrogenacion estereo-selectiva de 3-hexino o 4-octino (alquinos no terminales), y
d) hidrogenacion de benceno a ciclohexeno en fase organica.Se pretende: a) optimizar el funcionamiento
de los catalizadores en cada una de las cuatro reacciones test estudiadas, b) sintetizar catalizadores
Composites con diferente naturaleza quimica de la fase inorganica, c) Desarrollar una nueva tecnologia
sintetizando catalizadores Composites con porosidad inducida por impresion molecular como variacion a
la tecnologia actualmente existente.Se persigue obtener catalizadores econdmicos, con mayor vida 1til,
elevada actividad, selectividad, estabilidad y resistencia a determinados venenos, de alta resistencia
mecéanica que puedan ser usados en sistemas industriales continuos. Para los catalizadores que resulten
mas activos se hardn estudios de reusabilidad y regeneracion una vez agotados y/o recuperacion del
metal por via quimica.

-Descripcion del Proyecto (en ingles) Resumen

The aime of this project is to advance and extent the use of the patented composite support
technology developed by the research group and create novel supports and, consequently,
innovative composite catalysts with unique properties. The focus is on further developing
composite supports and refining their synthesis to expand their applications. This will be
achieved by: a) modifying the chemical nature of the inorganic phase used in the composites;
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and b) utilizing molecular imprinting to enhance their surface area and porosity.

These catalysts will be tested in selective hydrogenation reactions of industrial importance to
produce high-value-added products for various applications such as specialty chemicals, fine
chemicals, petrochemicals, industrial stream purification, and the synthesis of products or
intermediates.

The processes will prioritize minimal environmental impact, and the catalysts should exhibit
good activity and selectivity. The active phase of the composite supports will include metallic
particles (for traditional heterogeneous catalysis) or complex metal compounds anchored to the
inorganic and/or organic phases of the composites.

Test reactions include: a) exocyclic hydrogenation of styrene (for PyGas stream purification),
b) purification of terminal alkenes (for polymer production), c) stereo-selective hydrogenation
of 3-hexyne or 4-octyne (non-terminal alkynes), and d) hydrogenation of benzene to
cyclohexene in an organic phase.

The study aims to: a) optimize catalyst performance in each test reaction, b) synthesize
composite catalysts with different chemical natures of the inorganic phase, and c) develop new
technology by creating composite catalysts with porosity induced by molecular imprinting. The
goal is to produce cost-effective catalysts with extended lifespan, high activity, selectivity,
stability, and resistance to poisons, suitable for continuous industrial systems. For the most
effective catalysts, reusability and regeneration studies will be conducted, including metal
recovery by chemical methods.

-Palabras Clave descriptivas del Proyecto (en castellano)

Hidrogenacion Selectiva,
Catalizadores Composites
Porosidad Inducida

- Palabras Clave descriptivas del Proyecto (en ingles)

Selective Hydrogenation
Composites Catalysts
Induced Porosity

2 — Datos del Director/ar del Proyecto

- Nombre y Apellido

Carlos Roman Vera

- Unidad Académica

Facultad de Ingenieria Quimica

- Teléfono oficial de contacto

0342-4511370 interno: 6102

-Teléfono movil de contacto

0342-5026480

-E-mail del Director/a del Proyecto

cvera@fig.unl.edu.ar
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-Describa la toma de muestras / datos a realizar

ACTI - Revision bibliogrdfica: La actualizacion bibliografica sobre toda informacion
referente a catalizadores y métodos para reacciones de hidrogenacién regio y estereo
selectiva serd constante. Se realizard una exhaustiva bisqueda sobre todas las posibles
aplicaciones comerciales de la tecnologia en desarrollo.

ACT2- Seleccion y adquisicion de precursores metdlicos, soportes y sustratos: Se
realizard un intensivo estudio sobre los posibles precursores metalicos de las fases
activas, y de diferentes soportes a usar para preparar los catalizadores. Por otro lado, se
seleccionaran los sustratos y solventes a utilizar en los test cataliticos. Definidos los
materiales se realizara la adquisicion de todos ellos.

ACT3- Elaboracion de Catalizadores y Soportes “Tipo A” para la preparacion de
catalizadores egg-shell en Laboratorios 9 y 10 de INCAPE: Se pretende elaborar
soporte Composites para la preparacion de catalizadores mono y bimetalicos con
estructura egg-shell. La técnica de preparacion fue desarrollada y patentada por el grupo
de trabajo. La fase inorgénica puede estar compuesta por particulas de AlO3;, CaCOs,
Si02, ZnO o TiO2 y mondémeros de funcionalidad 2 (dos) como fase organico-
polimérica. En base a la experiencia del grupo, los monémeros que se emplearan seran:
Bis-fenol-A bis(glicidil de metacrilato) [BisGMA], trietilenglicol dimetacrilato
[TEGDMA], y dimetacrilato de uretano [UDMA] para preparar diferentes soportes. En
la elaboracion de soportes para ser usados en la preparacion de catalizadores egg-shell,
lo més adecuado es utilizar un iniciador de polimerizacion por temperatura el cual por
disponibilidad de informacion técnica y posibilidad de adquirirlo, se adopt6 el perdxido
de benzoilo [BPO]. A partir de la combinacion de los distintos compuestos de la fase
organica como de la utilizacion de particulas inorgédnicas de distintas caracteristicas
quimicas se pretende obtener soportes con distinto grado de interaccion de la fase
metalica a depositar que afectara la relacion MM de esta manera se obtendran
distintos soportes y catalizadores Composites.

Con la finalidad de poder comparar resultados en simultdineo se prepararan
catalizadores usando como soportes materiales tales como Al203, CaCO3, SiO2 y
carbon activado.

Los catalizadores mono metalicos egg-shell se prepararan por impregnacion de metales
siguiendo la técnica de humedad incipiente. Durante esta etapa se tendrd en cuenta:
*solubilidad de la sal precursora del metal; *estabilidad de las soluciones; *condiciones
de impregnacion (temperatura, humedad del soporte, etc.); *posibles venenos para el
catalizador (por e¢j. SO4%) y constituyentes de sales precursoras que pueden ser
removidos por medio de procesos de lavados o calcinacion (Cl-, Na*, NO*", etc).
Precursores metalicos a emplear: PdCl,, RuCls, ZnCI2, CuCl2 ademas de complejos
sintetizados por el grupo tetraamminapaladio(II) [PA(NH3)4]*,
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tetraamminadiaquacobre(Il) [Cu(NH3)s(OH2)2]>*, tetraamminacinc(Il) [Zn(NH3)4]*,
entre otras. Una vez impregnados los soportes con las soluciones de precursores, los
catalizadores son secados durante 24 h, calcinados (cuando corresponda) y, previo a las
evaluaciones cataliticas, reducidos a la temperatura mas adecuada para cada metal y
soporte. De esta manera se obtendran diferentes catalizadores metalicos.

Los catalizadores bimetalicos egg-shell se prepararan siguiendo la técnica de humedad
incipiente por impregnaciones sucesivas de soluciones de las sales precursoras, o por
co-impregnacion de ambas soluciones, teniendo en cuenta las mismas recomendaciones
mencionadas. Luego de esto se procedera a secar el catalizador durante 24 h, calcinar
(cuando corresponda) y previo a las evaluaciones cataliticas se reduciran a la
temperatura de reduccion mas adecuada, obteniéndose asi diferentes catalizadores
bimetalicos. Se prepararan catalizadores bimetalicos por ejemplo PdZn, y RuZn.

ACT4: Elaboracion de catalizadores Tipo B Composites con Porosidad Inducida
(Impresiéon Molecular) en Laboratorios 9 y 10 de INCAPE: Para la obtencion de los
soportes Composites se parte de la preparacion de una mezcla de mondémeros con
iniciadores radicalarios de polimerizacion por y luego es puesto en contacto intimo con
un material particulado de naturaleza inorganica. Luego mediante el método mas
adecuado (extrusion, compresion, pelletizacion, etc) se le confiere la forma fisica que se
desea que posea el catalizador en su estado final, paso seguido, el material es sometido
a calentamiento donde el iniciador de polimerizacion se activa y genera mediante
mecanismos de polimerizacion radicalaria la polimerizacion de los enlaces vinilicos
C=C presentes en los mondmeros constituyéndose asi la matriz polimérica del material.
Con el método de obtencion explicado se obtienen soportes sin porosidad interior y son
ideales para la elaboracion de catalizadores egg-shell. Para la elaboracion de los
Composites con Porosidad inducida se procede a agregar durante la preparacion de la
mezcla de mondmeros, solventes o compuestos de bajo punto de ebullicion que luego
durante el procedimiento de polimerizacion activado por calor o por luz ultravioleta-
azul, la temperatura alcanzada en el material generara que los solventes se evaporen, los
cuales en su salida del material generaran oclusiones, incrementando la porosidad
interior de los Soportes y catalizadores permitiendo el ingreso de las soluciones
metalicas de impregnacion y de los reactivos en las reacciones. Como solvente de
evaporacion se emplearan: metanol, diclorometano, etanol y acetona. Para permitir la
liberacion proveniente de la evaporacion de los solventes, se puede llegar a necesitar un
sistema de polimerizacion radicalario de mayor control, es por esto que en vez de
utilizar peréxido de benzoilo se decide emplear un sistema de iniciacion radicalario
activado por lamparas de luz azul, como ser el sistema Camporquinone (CQ) y Etil 4-
(dimetilamino)benzoato (EDB) o Camporquinone (CQ) y 2-(Dimetilamino)etil
metacrilato (DEM).

En esta serie se priorizard la preparacion de catalizadores monometalicos y bimetélicos
a base de Ru debido a que resulta ser el mejor metal para la hidrogenacion selectiva de
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benceno a ciclohexeno. Para la deposicion del Ru en los soportes se empleara la técnica
de humedad incipiente a partir de soluciones de RuCls mientras que para la preparacion
de catalizadores bimetalicos se empleardn los métodos de impregnacion sucesiva y co-
impregnacion de las distintas soluciones metélicas. Luego de la impregnacion de los
metales en el soporte estos se procederan a secar durante 24 h, calcinar (cuando
corresponda) y previo a las evaluaciones cataliticas se reducirdn a la temperatura de
reduccion mas adecuada, obteniéndose asi diferentes catalizadores bimetalicos. En esta
serie se pretende elaborar principalmente catalizadores bimetalicos de RuZn. También
se realizaran este tipo de sintesis para reacciones de alquinos empleando CaCO3; como
fase inorgénica de los composites, en este caso el metal base de los catalizadores serd el
Pdy el Cu.

ACTS — Evaluacion catalitica en la estabilizacion por hidrogenacion selectiva de
enlaces vinilicos de cortes provenientes de PyGas y/o pirolisis de pldasticos en Labs 9 y
10 INCAPE:

Se tomard como reaccion prueba la hidrogenacion selectiva de estireno, una mezcla de
compuestos normalmente presentes en la corriente de PyGas (mezclas de por ej.
ciclopentano, metilpentano, n-hexano, ciclohexano, n-octano, xilenos, estireno,
diciclopentadieno) y también cortes reales de gasolina de pir6lisis, a proveer por la
empresa Pampa Energia SA o Y-TEC. En todos los casos se usard como solvente
representativo de estas naftas el tolueno. Ademas, se usara la hidrogenacion de isopreno
isoamileno como representativa de hidrogenacion de dieno conjugado. Esta reaccion
nos indica si la actividad en hidrogenacion no es demasiada y no se pasa directamente a
parafina estando sobre el sitio metdlico. La reaccion se llevard a cabo en reactores
trifasicos del tipo batch (tanque agitado con catalizador en suspensién y en canastas
reactor Berty. Se compararan los resultados obtenidos con catalizadores preparados en
laboratorio y con otros catalizadores industriales comerciales disponibles (e.g. LD265,
Engelhard). Por las caracteristicas de la reacciéon se emplearan catalizadores con
distribucion egg-shell de monometalicos y bimetéalicos de Pd (Pd/BTCa, Pd/BTCa-P],
Pd-Ni/BTCa, Pd-Ni/BTCa-PI). La reaccion en fase liquida se realizard en un reactor
marca Parr tanque agitado de acero inoxidable, cuyas paredes se hallan cubiertas por
una camisa de PTFE para evitar el posible efecto las paredes metélicas del reactor. El
reactor tiene una capacidad de 350 mL y puede funcionar en forma slurry o Berty. Se
trabajard en condiciones en que no haya problemas difusivos. Se trabajara en rangos de
10 a 50 Bar y temperaturas entre 343 K y 423 K. Para los sistemas cataliticos mas
activos y selectivos se evaluara el comportamiento frente a agentes envenenantes que
puedan estar presentes en las corrientes de alimentacion, tales como compuestos de
azufre y/o agua. En condiciones industriales el contenido de este tipo de compuestos
puede variar dependiendo de cual sea la procedencia de la materia prima. Para evaluar
la resistencia a agentes envenenantes, se hardn corridas incorporando al reactivo
pequefias cantidades similes a las encontradas en condiciones reales (concentraciones
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en 50 a 300 ppm) de compuestos sulfurados (como tiofeno, tiofano) y agua

ACT6: Purificacion de corrientes de 1-olefinas: Hidrogenacion selectiva de alquinos
terminales en Labs 9y 10 INCAPE:

6.1 Estudio de hidrogenacion de 1-olefinas en fase liquida modo batch

Los alquenos u olefinas son compuestos de gran importancia, fundamentalmente para la
sintesis de polimeros. La hidrogenacion de impurezas (alquinos) es importante para
definir la calidad de los productos finales. Como reaccion sonda se usaran mezclas de
alquinos y alquenos de composicion similar a las corrientes industriales. En un
principio se evaluard la actividad y selectividad de los catalizadores egg-shell metélicos
y bimetalicos sobre la hidrogenacion de mezclas en fase liquida de por ej: 1-pentino/1-
penteno, o 1-heptino/1-hepteno en reactores semicontinuos. Una vez optimizada la
preparacion de los catalizadores Tipo A y B, se implementarad un sistema continuo en
fase liquida para la optimizacion del proceso industrial de purificacion de la corriente
C2-Cs de 1-olefinas con el fin de hidrogenar selectivamente las impurezas de alquinos
presentes en las mismas.

A modo de ilustracion se evaluaran catalizadores metalicos de Pd y Cu y bimetalicos de
PdCu. La reaccion se llevara a cabo en fase liquida, en reactores tanques agitados de
acero inoxidable semicontinuos y cuyas paredes se hallan cubiertas por una camisa de
polytetrafluoroethylene (PTFE) para evitar el posible efecto de los iones provenientes
de las paredes del mismo. Se trabajarda a moderadas condiciones de presion y
temperatura: proximas a 1 Bar y menores a 313 K, en condiciones en que no haya
problemas difusivos. Como solventes se usara por ¢j. Tolueno, n-heptano, etanol, etc.
Reactivos y productos se analizaran por cromatografia gaseosa usando un detector FID
y una columna capilar GS-GASPRO 113-4362 (de 60 m). Se usara el catalizador
comercial de Lindlar como referencia. En esta reaccion se pretende ademas comprobar
la incidencia de la fase inorganica de los catalizadores Composites, se espera una
mejora cuando la fase inorganica sea CaCOs la cual es la base de los catalizadores
Lindlar.

Los resultados de las evaluaciones cataliticas se usaran para mejorar el disefio de los
catalizadores y optimizar las condiciones de operacion del proceso.

En esta reaccion se empleard como técnica complementaria DRIFTS-FTIR tratando de
correlacionar los resultados obtenidos en las experiencias batch con los fendémenos y
especies intermediarias de transicion durante la reaccion en la superficie de los
catalizadores.

6.2 Estudio DRIFTS-FTIR de hidrogenacion de 1-olefinas de corrientes de 1I-
olefinas: Hidrogenacion selectiva de alquinos terminales en Lab 9 de INCAPE
Adsorcion-Desorcion de 1-Pentino: DRIFT In-Situ

El andlisis de espectroscopia infrarroja con reflectancia difusa (DRIFT) in-situ se
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realizara en un equipo FTIR Shimadzu Affinity-1S, acoplado con una celda térmica
DRIFT con espejo de ZnSe. Para cada andlisis se utilizara ~ 30 mg de solido,
conformado por una mezcla catalizador/KBr (50/50). Las muestras seran reducidas in-
situ a distintas temperaturas por 30 min en flujo de H, para llevar a cabo la adsorcién
con las mismas condiciones de reaccion, posteriormente se someteran a vacio durante
30 min y se enfriara a la temperatura deseada. Previo a la adsorcién del alquino se
realizard el background de las muestras. Los experimentos de adsorcion se realizaran,
pasando 8 mL/min de Nz o Ar a través del saturador con 1-pentino puro a 303 Ky latm,
lo equivalente a una fraccion molar de 0,015 de alquino en fase gas. Se tomaran
espectros cada 2 min durante 30 min en modo transmitancia con resolucion de 4cm™ y
64 scans. Los espectros se procesaran mediante el método Kubelka-Munk. Para la
desorcion, se cierra el paso de alquino a la camara DRIFTS y se deja el flujo de gas
inerte, inicial para observar, la fortaleza de las especies adsorbidas en los catalizadores.
Se tomaran espectros cada 2 min durante 30 min en modo transmitancia con resolucion
de 4cm™ y 64 scan.

Hidrogenacion de 1-Pentino: DRIFT-In Situ-Operando

El andlisis de espectroscopia infrarroja con reflectancia difusa (DRIFT) in-situ se
realizard en un equipo FTIR Shimadzu Affinity-1S, acoplado con una celda térmica
DRIFT con espejo de ZnSe. Para cada andlisis se utilizard ~ 30 mg de solido,
conformado por una mezcla catalizador/KBr (50/50). Las muestras seran reducidas in-
situ a distintas temperaturas por 30 min en flujo de H», para llevar a cabo la adsorcién
con las mismas condiciones de reaccion, posteriormente se someteran a vacio durante
30 min y se enfriara a la temperatura deseada. Previo a la adsorcion del alquino se
realizara el background de las muestras. Los experimentos de hidrogenacion se llevaran
a cabo, pasando 6 mL/min de H2 a través del saturador con 200uL de 1-pentino puro a
303 Ky latm. Se tomaran espectros cada 2 min durante 30 min en modo transmitancia
con resoluciéon de 4cm-1 y 64 scans. Los espectros seran procesados mediante el
método Kubelka-Munk.

DRIFT de Pirdina

Se incorporara al equipo de trabajo, la técnica de determinacion de acidez superficial
mediante la adsorcion de una molécula sonda (en este caso Piridina) de los
catalizadores. Para ello se empleara la celda o camara DRIFT acoplada a FTIR con el
sistema de alto vacio. Con esta técnica es posible distinguir entre la acidez de Bronsted
y de Lewis en la superficie del solido con alguna caracteristica acida. Para llevar a cabo
esta experiencia se utilizardn 25 mg de cada muestra pura y se calentaran hasta 400 °C
en flujo de N2 o Ar por 30 min. Luego se sometera vacio durante 30 min, para eliminar
el agua residual. La celda se enfriara a una temperatura deseada y se hace registro del
background. Posteriormente se introduce la piridina en flujo de gas inerte a durante
30 min. Todas las medidas se realizaron a esta temperatura para eliminar la piridina
fisisorbida. A continuacion, la muestra se calienta durante 30 min y se somete a vacio
para eliminar restos de piridina y agua, luego se enfri6 a la temperatura fijada se toma el
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espectro final.

ACT7: Hidrogenacion Regio y Estereoselectiva de Alquinos No Terminales a (Z)-
alquenos en Labs 9y 10 INCAPE:

Un aspecto muy importante es la estereoselectividad. De hecho, la hidrogenacion
parcial de alquinos no terminales y selectiva al isomero (Z) conducida sobre
catalizadores heterogéneos es uno de los métodos mas importantes para la sintesis de
(Z2)-olefinas o de compuestos bioldgicamente activos que son utilizadas en Quimica
Fina, Industrias de Alimentos y Farmacéutica, entre otras. Se ha encontrado para
catalizadores monometélicos, bimetalicos y usando complejos de metales de transicion
anclados sobre alimina o carbon activado, que las condiciones que favorecen la
formacion del (Z)-isdmero son bajas P (<2 Bar) y T(<323 K).

Reaccion Test: Hidrogenacion selectiva 3-hexino y 4-octino usando como tolueno
(solvente), reactor tipo tanque agitado discontinuo de acero inoxidable recubierto su
interior con PTFE y equipado con agitador y acoplamiento magnético. Condiciones:
Volumen 75 mL, T=273-323 K, PH2=1.5 bar, 750 rpm, relacion molar
sustrato:Metal=1100. Reactivo y productos de reaccion fueron analizados por
cromatografia de gases utilizando un detector de lonizaciéon de Llama (FID) y una
columna capilar GS-GAS PRO (60 m long, 0.32 mm ID). Para este sustrato se
evaluaran los soportes Composite sintetizados dado que el soporte puede también
ayudar a la estereoselectividad, por ej: Pd/BTAl-Mg, Pd/BTCa, Cu/BTAI-Mg,
Cu/BTCa, Zn/BTAl-Mg, Zn/BTCa, entre los mencionados, y bimetalicos
correspondientes.

ACTS: Hidrogenacion selectiva de Benceno a Ciclohexeno en los Labs 9 y 10
INCAPE:

La reaccion se llevara a cabo en fase liquida, en reactores tanques agitados de acero
inoxidable semicontinuos y cuyas paredes se hallan cubiertas por una camisa de PTFE
para evitar el posible efecto de los iones provenientes de las paredes del mismo.

8.1. Proceso con agua: Se realizaran las experiencias empleando catalizadores de Ru
soportados sobre soportes comerciales, Composite egg-shell y Composites con
porosidad inducida, se realizaran las experiencias de hidrogenacion selectiva de
benceno a ciclohexeno utilizando las condiciones del proceso industrial Asahi las cuales
son en cuatro fases (acuosa, organica, solido-catalizador y gas) utilizando como
promotor ZnSO4.7H20 para comparar los resultados con los obtenidos en las
siguientes etapas. Las condiciones de proceso se encontraran entre 373 Ky 443 Ky
presiones de hidrogeno entre 10 a 50 bar, con relaciones H20O/C6H6 (v/v) = 1/1 a 4/1.

8.2. Proceso sin agua: Llevar a cabo la misma reaccidbn con catalizadores
monometalicos de Ru en fase orgénica, sin agregado de agua para determinar las
condiciones operacionales Optimas. En estas reacciones podra emplear como solvente
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metanol, butanol, alcohol isoamilico y heptano o en ausencia de solventes.

8.3. Proceso Empleando catalizadores bimetalicos de Ru: Realizar en las
condiciones anteriores (procesos con y sin agua) las experiencias cataliticas empleando
los catalizadores bimetalicos preparados con soportes comerciales, Composite egg-shell
y Composites con porosidad inducida. Se ensayaran -catalizadores bimetalicos
principalmente de RuZn

Los ensayos se iran complementando para entender mejor el funcionamiento del
sistema e ir sacando conclusiones y mejorando el sistema. Los catalizadores bimetalicos
pueden ser replanteados en funcion de los resultados alcanzados con los catalizadores
monometalicos. Principalmente se comparara la actividad, selectividad y rendimiento,
obtenidos en las distintas etapas. Para todas las experiencias, las conversiones y
selectividad se terminardan por Cromatografia Gaseosa usando una columna capilar GS-
GAS PRO (60 m long, 0.32 mm ID).

ACTY: Caracterizacion de los materiales: Evaluacion de las propiedades fisicas y
quimicas en CENACA, CCT Santa Fe, CCT Bahia Blanca, Labs 9y 10 INCAPE, en
Universidad de Alicante Esparia:.Se emplearan diversas técnicas de caracterizacion de
materiales, entre las cuales se pueden mencionar: RTP (reduccion a temperatura
programada) , TPO (oxidacién a temperatura programada), DeTP (descomposicion a
temperatura programada), DTP (desorcion de especies adsorbidas a temperatura
programada), XRD (difraccion de rayos X), SEM-EPMA (microscopia electronica de
barrido, microanalisis de rayos X con sonda de electrones), MO (Microscopia Optica)
XPS (espectroscopia fotoelectronica de rayos X), TGA (Termogravimetria), DSC
(Calorimetria diferencial de Barrido), FTIR-DRIFT (espectroscopia de infrarrojo con
transformada de Fourier y reflectancia difusa), RAMAN, RMN, Quimisorciéon de H2 y
CO, Piridina, adsorcion de N2 a 77K, TGA ¢ ICP, TEM, FTIR/DRIFT.

Los resultados obtenidos en esta caracterizacion permitiran determinar la estructura,
textura y propiedades fisico-quimicas de los catalizadores en funcioén de los diferentes
métodos de preparacion y de su composicion. El objetivo es obtener los datos que
permitan relacionar la actividad, selectividad y rendimiento de cada catalizador con sus
propiedades electrénicas y fisicoquimicas. A partir de los resultados obtenidos en las
etapas de caracterizacion fisico-quimica y evaluacion catalitica, se intentara explicar el
comportamiento observado para los catalizadores estudiados. Este andlisis permitira
optimizar pardmetros de disefio del catalizador y las condiciones de operacion de cada
proceso.

ACTI0: Reusabilidad y regeneracion en los Labs 9y 10 INCAPE:

El elevado costo de los metales de transicion usados en la preparacion de los distintos
catalizadores, sumado a los graves problemas de contaminacion ambiental que estos
metales provocan, para los catalizadores que resulten mas activos y selectivos, se
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estudiard la posibilidad de reusarlos, y de regenerarlos una vez agotados. Para ello es
importante diseflar materiales que sean altamente estables en las condiciones de
reaccion, y que puedan ser reutilizarlos. Una vez agotados los diversos catalizadores
metalicos y bimetalicos, con el objetivo de reducir la contaminacion ambiental y evitar
elevadas erogaciones, se pondran a punto métodos para recuperar el metal de transicion
involucrado, y de esta manera se buscard regenerar las valiosas sales de los metales de
transicion utilizados como precursores para la preparacion de los catalizadores. Esto
permitird disminuir la contaminacion ambiental que se genera por los catalizadores
agotados. El desarrollo del proyecto permitirda aportar nuevos datos sobre el
conocimiento basico relativo al estudio de la quimica coordinativa de sustancias puras y
la profundizacion en el conocimiento de sus propiedades cataliticas.

ACTII: Interpretacion de Datos, Publicacion y Difusion de Resultados y Elaboracion
final de informe

A partir de los resultados obtenidos en las etapas de caracterizacion fisico-quimica,
evaluacion catalitica, se intentara explicar el comportamiento observado para los
catalizadores estudiados en cada una de las etapas de este Plan de Trabajo. Este anélisis
permitird optimizar los parametros de disefio del catalizador y las condiciones de
operacion para cada uno de los procesos estudiados. Se escribira y defendera la Tesis
para la obtencion del grado de Doctora en Ing. Qca. Sofia Delconte y Ing. Qca. Isabel
Agudelo, ademas el Dr. Misael Cordoba completard su formacién y continuaran con sus
especializaciones. Se pretende escribir manuscritos para su posterior publicacién en
Revistas internacionales con referato, como asi también se presentardn trabajos en
Congresos Nacionales e Internacionales. Se elaborard un informe final a la entidad
otorgante del subsidio. Si los resultados son promisorios, se iniciaran tramites de
proteccion de la propiedad intelectual.

otorgante del subsidio. Si los resultados son promisorios, se iniciaran tramites de
proteccion de la propiedad intelectual.

— Datos: ;Existe alguna razon por la cual los datos declarados no deban ser
puestos a disposicion de la comunidad / ser de acceso publico? (marque X)

SI

SI. Elija una de las opciones:

No se inicio el proceso de evaluacion de patentabilidad, pero podria ser
protegible.
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— Periodo de Confidencialidad: Es el periodo durante el cual los datos no
deberian ser publicados, contado a partir del momento de la toma de los mismos.
El periodo maximo para la no publicacion es de 5 (CINCO) afios posteriores a su
obtencion. Luego de este periodo, los datos estaran disponibles para la
comunidad / seran de acceso publico.

Si Ud. considera que este tiempo es insuficiente, y necesita prorrogar el periodo
de confidencialidad, indique sus motivos y la cantidad de afios adicionales que
considera necesarios. Marque su opcion con “X”.

1 (UN) afio

2 (DOS) anos

X 3 (TRES) aiios

4 (CUATRO) aiio

5 (CINCO) aiios

Otro.

Motivos:
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INSTRUCTIVO PARA LLENADO DEL PLAN DE GESTION DE DATOS

El PGD no es un documento definitivo, sino que se desarrollara a lo largo del

ciclo de vida del proyecto.

INFORMACION SOBRE EL PROYECTO

1- Titulo del Proyecto (en castellano): Deberd ingresar el titulo completo del proyecto
(en castellano), indicando ademas el codigo asignado por la SCAyT.

Titulo del Proyecto (en inglés): Debera ingresar el titulo completo del proyecto
en ingles.

Descripcion del Proyecto (en castellano): Debera ingresar la descripcion del
Proyecto en castellano.

Descripcion del Proyecto (en inglés): Debera ingresar la descripcion del
Proyecto en inglés.

Palabras Clave descriptivas del Proyecto (en castellano): Debera ingresar tres
palabras clave descriptivas del Proyecto, en castellano.

Palabras Clave descriptivas del Proyecto (en inglés): Debera ingresar tres
palabras clave descriptivas del Proyecto, en inglés.

2- Datos del Director/a del Proyecto

Nombre y Apellido del Titular del Proyecto: Nombre completo y apellido del
Titular del Proyecto.

Unidad Académica: Nombre de la UA a la que pertenece el /la directora/a del
Proyecto.

Teléfono oficial de contacto: Numero de teléfono de la oficina / laboratorio /
Institucion del Director/a del Proyecto, donde pueda ser contactado, incluyendo
nimero de drea / pais (ej: Para la Santa Fe: + 54 9 342 4999-9999).

Teléfono movil de contacto: Numero de t
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e E-mail del Director/a del Proyecto: Correo electronico de contacto del Director/a
del Proyecto.

DATOS RESULTANTES DE LA EJECUCION DEL PROYECTO

- Describa la toma de muestras / datos a realizar: Informacion descriptiva sobre la
toma de muestras que resultaran en datos / conjuntos de datos. La descripcion debera
incluir informacion de contexto (lugar de toman los datos; instrumentos etc).

Datos: (Existe alguna razon por la cual los datos declarados no deban ser puestos a
disposicion de la comunidad / ser de acceso publico? Deberd marcar con una “X” la
opcidn correcta. En caso de responder afirmativamente, debera justificar debidamente,
comprendiendo que solo en casos de extrema excepcionalidad esta restriccion de
acceso a los datos resulta practicable / aceptable.

-Periodo de Confidencialidad: Es el periodo durante el cual los datos no deberian ser
publicados, contado a partir del momento de la toma de los mismos. El periodo
maximo para la no publicacién es de 5 (CINCO) anos posteriores a su obtencion.
Luego de este periodo, los datos estaran disponibles para la comunidad / seran de
acceso publico. Si Ud. considera que este tiempo es insuficiente, y necesita prorrogar
el periodo de confidencialidad, indique sus motivos y la cantidad de afios adicionales
que considera necesarios.
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