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Plan de Gestion de Datos

INFORMACION SOBRE EL PROYECTO

1. — Datos del Proyecto
- Titulo del Proyecto (en castellano)
Sintesis de nanomateriales multifuncionales: Redes metal-organicas (MOFs) y Nano-6xidos
para aplicaciones cataliticas, de adsorcion y microbiologicas
- Titulo del Proyecto (en inglés)

Synthesis of multifunctional nanomaterials: Metal-organic frameworks (MOFs) and nano-oxides for
catalytic, adsorption and microbiological applications

- Descripcion del Proyecto (en castellano) Resumen

En este Proyecto se efectuaran investigaciones en torno a la sintesis de nuevos
nanomateriales con propiedades multifuncionales, conformados como cristales y
peliculas nano-estructuradas tanto inorganicas como hibridas organicas-inorganicas,
conteniendo sitios activos de metales no nobles. Los estudios, de caracter
interdisciplinario, implicaran la evaluacion de los materiales en diversas aplicaciones,
en particular cataliticas, electrocataliticas, de adsorcién y microbiolégicas. En nuestro
grupo desde hace unos anos llevamos adelante lineas de estudio sobre redes metal-
organicas (MOFs) y peliculas de nano-6xidos, con fines aplicados. Los MOFs son
sélidos con una diversidad de propiedades fisicoquimicas y posibilidades de
funcionalizacion, que los han posicionado como uno de los materiales
multifuncionales actuales mas promisorios. Algo similar ocurre con peliculas de
oxidos con cristales en el dominio nanométrico, dado que tanto la forma como el
tamano de estos 6xidos tienen un gran efecto en varias propiedades, como las
cataliticas o de actividad microbiolégica, entre otras. La generaciéon de nuevas
tecnologias que permitan procesos mas limpios y sustentables es una demanda
actual de la sociedad y uno de los caminos es la optimizacién de las existentes y el
desarrollo de nuevos materiales que conduzcan a procesos mas eficientes y menos
contaminantes. Esto ultimo, implica una problematica de investigacion desde la
sintesis de los materiales, su modificacion y, ensayo hasta la vinculaciéon de sus
propiedades con el desemperio.

- Descripcion del Proyecto (en inglés) Resumen

In this project, research will be carried out around the synthesis of new nanomaterials
with multifunctional properties, shaped as crystals and nano-structured films, both
inorganic and organic-inorganic hybrids, containing active sites of non-noble metals.
The interdisciplinary studies will involve evaluating the materials in various
applications, in particular catalytic, electrocatalytic, adsorption and microbiological. In
our group we have performed studies on metal-organic networks (MOFs) and nano-
oxide films, with applied purposes. MOFs are solid with a diversity of physicochemical
properties and functionalization possibilities, which have positioned them as one of
the most promising current multifunctional materials. Something similar occurs with
oxide films with crystals in the nanometric domain, since both the shape and size of
these oxides have a great effect on various properties, such as catalytic or
microbiological activity, among others. The generation of new technologies that allow
cleaner and more sustainable processes is a current demand of society and one of
the ways is the optimization of existing ones and the development of new materials
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that lead to more efficient and less polluting processes. The latter implies a research
problem from the material synthesis, their modification and testing, up to the linkage of
their properties with performance.

- Palabras Claves descriptivas del Proyecto (en castellano)

Redes metal-organicas Nano-6xidos Materiales multifuncionales
- Palabras Claves descriptivas del Proyecto (en inglés)
Metal-organic frameworks Nano-oxides Multifunctional materials

2 — Datos del Director/a del Proyecto

- Nombre y Apellido: Juan Manuel Zamaro

- Unidad Académica: Facultad de Ingenieria Quimica

- Teléfono oficial de contacto: +54 342 4536861

-Teléfono movil de contacto: 155034800

-E-mail del Director/a del Proyecto: zamaro@fig.unl.edu.ar

DATOS RESULTANTES DE LA EJECUCION DEL PROYECTO

-Describa la toma de muestras / datos a realizar

El desarrollo de las actividades del proyecto, seguira el siguiente disefio del plan de
investigacion:

- Sintesis de MOFs

- Sintesis de peliculas de 6xidos nano-estructurados

- Modificacién post-sintética de los MOFs y nano-6xidos

- Caracterizaciones fisicoquimicas

- Ensayos aplicados de los materiales

El desarrollo de la metodologia consignada en el inciso anterior, se llevara a cabo segun las
siguientes técnicas:

- Sintesis de MOFs: se efectuara la sintesis de MOFs de interés Cu-MOF, Zn-MOF, Zr-MOF y
Fe-MOF por sintesis solvotérmica, modificando ligandos y precursores metalicos acorde a
cada MOF y se regulara la temperatura de sintesis, relaciones molares de reactivos/solvente y
adicion de moduladores (como acetato de sodio, acido férmico o surfactantes). También se
efectuara la sintesis asistida por calentamiento con microondas, con un equipo con sensores
infrarrojo y fibra 6ptica para el control de la temperatura y agitador magnético automatico que
permite ejecutar multiples reacciones sintéticas en paralelo. Este tipo de sintesis brinda un
calentamiento mas rapido y homogéneo de la fase liquida, brindando una aceleracion de la
cristalizacion. -
Sintesis de peliculas de 6xidos nano-estructurados: se efectuara con métodos basados en
oxidaciones controladas de los sustratos por tratamientos con vapores oxidantes (VO) y
tratamientos térmicos en atmoésfera de aire (TA), respectivamente. En el grupo logramos
aplicar ambos métodos para obtener crecimientos nanoestructurados de CuOx en sustratos de
cobre y ahora se extendera hacia otras aleaciones metdlicas y configuraciones (micromallas).
En un caso, el sustrato, se expondra a vapores de mezclas NH4OH y H202 y se analizara la
proporcién relativa de cada reactivo, los tiempos de contacto y las temperaturas.

- Modificacién post-sintética de MOFs y nano-éxidos:

Post-tratamientos redox electroquimicos: En las peliculas de MOFs se realizaran tratamientos
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redox para segregar especies de 6xidos extra-framework altamente dispersas a partir de los
elementos que forman parte de la red de estos materiales. Para ello se someteran peliculas de
M-MOF (M: Cu, Fe) sintetizadas a tratamientos de voltametria ciclica y variantes de la misma,
utilizando procedimientos clasicos.

Post-tratamientos mediante radiacion UV: Los MOFs seran modificados mediante un
tratamiento de exposicién radiacion ultravioleta. Recientemente, demostramos que esta
metodologia es capaz de generar desconexiones controladas en la estructura de MOFs,
alterando sutilmente su quimica superficial y generando grupos superficiales sin alterar
sustancialmente su arquitectura porosa ni cristalinidad. Se expondran por diferentes tiempos
(1-6 h) a radiacién UV (lampara TUV 15 W T8, 254,3 nm) manteniendo constante la potencia.
Introduccién de nanoparticulas de promotores: en las peliculas de nano-éxidos esto se
efectuara por un lado, mediante la deposicién de Nps preformadas a través de la técnica de
dipcoating y por otro lado mediante sputtering. En MOFs se utilizara la impregnacion-
intercambio para la introduccion de especies metdlicas. Se buscara regular la uniformidad de
deposicidn sobre estos materiales, tratando de controlar la dispersion o interfaces de contacto
entre las especies de éxidos activos y promotores.

Evaluacion de las propiedades cataliticas en la oxidacién de CO (COTox y COProx): Los
materiales se evaluaran en un sistema de reaccién con reactor tubular para sélidos en polvo y
en un modulo micro-reactor para el caso de las peliculas. A estos reactores se acopla un
sistema de flujo con entrada y salida de gases, termocuplas y sistemas de control de
temperatura. EI médulo micro-reactor cuenta con calefaccién mediante cartuchos e insercién
de termocuplas directamente bajo las unidades cataliticas, permitiendo un control muy preciso
de la temperatura. Los gases reactivos utilizados (CO, H2, O2, He) seran dosificados mediante
controladores de flujo masico, mientras que la cuantificacion de la conversion se realizara
mediante un cromatografo gaseoso colocado en linea.

Evaluacién de las propiedades electrocataliticas: Se estudiara la actividad electrocatalitica
frente ala rro y la reh de los MOFs y basados en Cu y Fe. Para garantizar el estudiode larroy
de la reh en condiciones de transporte de masa bien definidas se utilizaran métodos que
definen estado estacionario ya sea mediante conveccion forzada (electrodo de disco rotante),
o difusion esférica (microelectrodos). De este modo, electrodos de disco rotante (EDR) de
carbon vitreo seran utilizados como soportes inertes para la deposicion de los MOFs. La rro y
la reh seran evaluadas sobre los electrodos de carbon (EDRs y MEs) con las peliculas activas
mediante curvas de polarizacion estacionarias densidad de corriente (j) vs. sobrepotencial (n),
luego de efectuar la caracterizaciéon de los mismos por voltametria ciclica.

Evaluaciones de actividad antifingica: Los ensayos se realizaran suspendiendo 100 mg del
material en 100 ml CEM (Caldo extracto de malta). Las suspensiones de medio de cultivo con
el material a ensayar se distribuiran en tubos conteniendo la siembra de inéculos fungicos (con
una concentracién ajustada en 105-106 propégulos fungicos/mL). Luego, los tubos se taparan
con tapa a rosca para asegurar condiciones de baja tension de oxigeno y se incubaran a 28 °C
por diferentes tiempos (0-48 h). Luego, para efectuar el recuento de las unidades formadoras
de colonias (UFC), se empleara el método de diluciones seriadas con siembra en profundidad
en Agar extracto de malta (AEM), en placas que se incubaran por 5 dias. Finalmente, se hara
el recuento de las UFC por triplicado.

Ensayo de los materiales en la captura de CO2: se adquiriran isotermas de adsorcién a bajas
presiones y temperatura ambiente en un equipo de adsorcion de equilibrio estatico, en el que
se admitiran dosis creciente de didxido de carbono, luego de una evacuacién previa a 200 °C
por 2h en vacio dinamico. Por otra parte, también se efectuaran experimentos de captura
dinamica en un equipo de analisis termogravimétrico (TGA), aplicando ciclos de flujo de didxido
de carbono (25 °C, 50 cm3 min-1, 60 min) utilizando una mezcla de CO2:He (50:50 v/v), que
serd intercalada con etapas de desorcion mediante barrido en N2, calentando la muestra de 25
a 200 °C a (10°C min-1, flujo de N2 a 50 mL min-1). Estos ensayos permitirdn analizar la
capacidad de interaccién con CO2 a temperatura ambiente y presiones bajas como también
presiones atmosféricas de MOFs con distintas variantes estructurales y tratamientos post-
sintéticos.

Por dltimo, en la caracterizacién de los materiales se utilizaran las siguientes técnicas
instrumentales de caracterizacion:
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- Difractémetro de rayos X (XRD)

- Equipo multitécnicas de superficies: espectroscopia Auger, espectroscopia fotoelectronica de
rayos X (XPS)

- Espectrometro de infrarrojo (FTIR) con camara de reflectancia difusa (DRIFT)

- Equipo de andlisis textural por adsorcién de N2

- Espectrometro Laser-Raman con cdmara de reaccién hasta 1000 °C

- Equipo de vacio y adsorcién de moléculas sonda (CO)

- Estereomicroscopio con adquisicion de imagenes

- Microscopio de fuerza atomica (AFM)

- Microscopio electroquimico de barrido

- Microscopio electrénico de barrido (SEM) con analisis elemental por rayos X (EPMA)
- Potenciostato de alta potencia

- Potenciostato de alta sensibilidad para operacion con UMEs

- Equipo micro-reactor con sistema de flujo de gases y cromatografo

- Equipo de andlisis térmico TGA-SDTA y DSC

- Equipo de sintesis por microondas

- Microscopio electrénico de transmisién (TEM) con analisis por EDS

- Equipo de Espectroscopia de Absorcién Atomica (AAS)

— Datos: ¢Existe alguna razén por la cual los datos declarados no deban
ser puestos a disposicion de la comunidad/ser de acceso publico?

(marque X)
X NO
Sl. Elija una de las opciones:
a) Se encuentra en evaluacion de proteccién por medio de patentes
b) No se inici6 el proceso de evaluacién de patentabilidad, pero podria ser
protegible
C) Existe un contrato con un tercero que impide la divulgacién
d) Otro. Justifique.

— 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) ainos
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 afos
adicionales que considera necesarios. Marque su opcién con “X”.

1 (UN) ano

2 (DOS) anos

3 (TRES) ainos

4 (CUATRO) ano

5 (CINCO) ainos

Otro.

Motivos:
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