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Conferencias plenarias

CRECIMIENTO DE NANOESTRUCTURAS DE OXIDOS METALICOS
MEDIANTE OXIDACION TERMICA POR CALENTAMIENTO JOULE

Javier Piqueras
Universidad Complutense de Madrid. Departamento de Fisica de Materiales, Madrid, Espana.

E-mail: piqueras.javier@ucm.es

RESUMEN:

Varios métodos térmicos como la oxidacion de metales por calentamiento en aire o los métodos
basados en la evaporacion térmica, como vapor-sélido (V-S) o vapor-liquido-sélido (V-L-S) se utilizan
con frecuencia para crecer nanohilos y otras nanoestructuras de 6xidos metalicos. En estos métodos
suelen ser necesarios tratamientos a varios cientos de grados durante tiempos que pueden ser de
varias horas. Un método térmico distinto, y mas reciente, para el crecimiento de nanoestructuras de
oxidos es el basado en el calentamiento Joule y oxidacion del metal, producido por una intensa corriente
eléctrica que circula por un hilo metélico Este tratamiento puede dar lugar al crecimiento sobre la
superficie del hilo, de nanohilos, nanoplacas y otras nanoestructuras de 6xidos metalicos en tiempos
tan breves como unos cuantos segundos o minutos. En esta presentacion se muestran resultados del
crecimiento de nanohilos y otras nanoestructuras de oxidos, principalmente de ZnO, obtenidos
mediante calentamiento Joule en aire y también se demuestra la posibilidad de sintetizar
nanoestructuras dopadas. Este crecimiento rapido de nanoestructuras de 6xidos implica un proceso de
difusidon de iones hacia la superficie del hilo al que puede contribuir el gradiente térmico a lo largo del
didmetro, asi como el mecanismo de electromigracién asistida térmicamente. Este ultimo mecanismo
es especialmente importante cuando el calentamiento Joule tiene lugar mediante densidades de

corriente muy elevadas lo que contribuye a que el tiempo de crecimiento sea corto.

Palabras clave: Oxidos metalicos, Nanoestructuras, ZnO, Calentamiento Joule.
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DEVELOPING INNOVATIVE NEREA® TECHNOLOGY FOR THE INDUSTRIAL
PRODUCTION OF NEW ZEOLITIC SUBSTRATES, FERTILIZERS AND
PESTICIDES FOR SUSTAINABLE AGRICULTURE BASED ON NATURAL
ZEOLITE ENGINEERING

Gerardo Rodriguez-Fuentes'?, Inocente Rodriguez-lznaga'?, Lorenzo A. Rivero Gonzalez'?,
Ernesto L. Rivero Robaina’?, Julio Cesar Molina-Amat'?, Armando Caisés Avalos'?3, E. Yamilé
de la Nuez-Pantoja'?, Beatriz Concepcién-Rosabal’?, Carlos A. Lariot-Sanchez'?

' Laboratorio de Ingenieria de Zeolitas Naturales (NatZEng®), Instituto de Ciencia y Tecnologia de
Materiales (IMRE), Universidad de La Habana, La Habana, Cuba. 2 Fundacién Universitaria de
Innovacion y Desarrollo, Universidad de La Habana, La Habana, Cuba.® UEB Geominera Holguin,
Holguin, Cuba.

Email: gerardo@imre.uh.cu, gerardorodriguezfuentes2@gmail.com

ABSTRACT:

In the last five years, NatZEng® specialists have intensified innovation on NEREA® technology
supported by fundamental studies, creating new technological procedures and micronized products for
agriculture with high added value patented (CU20210017A7 / CA3138031 A1), generating new zeolitic
sulphur products obtained by mechanochemistry for plant treatment (patent application CU 2024-0005).
These contributions to a sustainable agriculture have been validated, registered, scale up to industrial
production of the NEREA® products by technology transference and licence contracts with Cuban
enterprises. NEREA® products advertising campaign allowed their sold in Cuba. Cuban government
organizes and leads the national production of NEREA® products since 2023. The work discusses these
results, which has been recognized with awards in Cuba, Canada and also by the scientific community:

1. Gold Medal Product Quality Award. XVI Trade Fair of Holguin EXPO 2023, Cuba.

2. Distinguish Speakers Awards for plenary conference “NEREA Technology: A new paradigm for
Agriculture”. Brazil-India-Cuba-China-United Kingdom (BIC2UK) Conference on Nanomaterials
& Machine Learning, 2023.

3. Province of Ontario Honours IZC as Recipient of NEREA Fertilizer Accelerating Solutions and
Technological Challenge, 2023.

4. Government of Canada-Fundedi.d.e.a. Fund™ awarded NEREA green products and technology
to reduce climate change, 2023.

5. CITMA 2022 Provincial Award for Technological Innovation, Havana, Cuba “NEREA: Innovative
products and technologies for sustainable agriculture”.

6. CITMA 2023 Special Award for Highest Economic Impact, and National Award for Technological
Innovation, Cuba: “NEREA: Innovative products and technologies for Cuban agriculture” GOC-
2024-569-097.

7. Rector of University of Havana Awards, 2024. for Technological Innovation of Highest Economic
Impact, and Highest Impact in the Food Production.

Keywords: NEREA® technology, Zeolitic material, Sustainable agriculture, Innovation.
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PEROVSKITE OXIDES FOR PHOTOCHEMISTRY AND
ELECTROCHEMISTRY

Manuel Antuch

Université de Lille, CNRS, Centrale Lille, Université d'Artois, UMR 8181—Unité de Catalyse et Chimie
du Solide (UCCS), 59000 Lille, France.

E-mail: manuel.antuch@centralelille.fr

ABSTRACT:

Perovskite oxides are a class of materials defined by their unique crystal structure. Such family of
compounds follows a general formula ABOs, where A is a rather large cation (like Sr or La) while B is a
smaller transition metal cation, such as those of the first row of the periodic table. Nowadays, perovskite
oxides play a critical role in advancing technology and scientific research due to their remarkable
versatility and tunable properties. In particular, the main thread of this presentation is associated to
perovskite oxides, aiming at providing a broad overview on a general preparation method of multiple
perovskite oxides, allowing to highlight specific examples in the domains of electrocatalysis,
photoelectrocatalysis and photochemistry. Typical examples to be covered are (i) the use of Rh:SrTiOs;
for the visible-light-driven production of hydrogen, (ii) the activity of Lag.ssFeo.9Cuo.05Pdo.0s03 for methanol
electrooxidation and (iii) the self-assembly of Lag ssMno.9Cuo 103 within complex polymeric networks, thus
permitting to emulate certain higher-order behaviors observed in living systems, taking advantage of the
photocatalytic activity of the perovskite. In conclusion, this work will convey a general vision on the
emerging field associated to perovskite oxides, and how they are having a huge impact in the
contemporaneous research tied to perovskite oxides, highlighting the significant influence such
materials exert on contemporary research.

PEROVSKITE OXIDES
PHOTOCHEMISTRY

Rh:SITiO, ©* p A BLECTROCHEMISTRY

U.CB

......

-------

CH;0H oxidation e
Self-assembly

Keywords: Perovskite oxide, Photocatalysis, Electrocatalysis, Supramolecular self-assembly.
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Comision: Nanociencia y ciencias de materiales
Conferencias invitadas
PHYSICS AND CHEMISTRY ON THE NANOSCALE
Karina Morgenstern

Ruhr-Universitdt Bochum (RUB), Bochum, Germany.

E-mail: karina.morgenstern@ruhr-uni-bochum.de

ABSTRACT:

In the novel “The Wrench” from 1978, a chemist explains how he and his colleagues dream of building
molecules, how they fantasize about tweezers with which they pick up individual parts of a molecule,
hold them, and place them exactly where they are needed in a molecule. If such tweezers existed, we
would be able to produce wonderful things such as only God was able to produce until now, the chemist
ends his description. With the invention of the scanning tunneling microscope (STM) in the 1980s, such
'tweezers', which allow individual atoms and molecules to be observed and changed, were actually
realized. Such physical and chemical systems are the subject of current basic research, on the one
hand, and, on the other hand, they form the basis for future technologies in information technology. We
employ this technique in order to understand the properties of nanostructures and chemistry on the
nanoscale. Here, | will present the fascination of experimenting with individual atoms and molecules on
three examples. First, the formation of nano-snowflakes is monitored from single water molecules to
fractal islands. Then, the advantage of a laser-induced over a thermally induced on-surface reaction is
demonstrated. Finally, an individual molecule is manipulated that might serve as a molecular switch in

future nano-electronics.

Keywords: Nanostructures, Scanning Tunneling Microscope (STM), Molecular Manipulation, Fractal

islands, Nano-electronics, Solvation, Quantum Confinement.
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INNOVACIONES DEL CENTRO DE BIOMATERIALES EN EL CAMPO DE LOS
PRODUCTOS DE USO ESTOMATOLOGICO / BIOMATERIALS CENTER
INNOVATIONS IN THE FIELD OF DENTAL PRODUCTS

Yaymarilis Veranes Pantoja’, Oridayma Tarano Artigas’, Selena Diaz Rodriguez', Rosa Mayelin

Guerra Bretafa', Rubén Alvarez Brito?

' Centro de Biomateriales, Universidad de La Habana, La Habana, Cuba. ? Facultad de Quimica,

Universidad de La Habana, La Habana, Cuba.

E-mail: yayma.biomat@gmail.com, yayma@biomat.uh.cu

RESUMEN:

En el Centro de Biomateriales fueron desarrollados algunos productos de uso estomatolégico como:
RETENDEN®, esferas retentivas para fabricar puentes bucales, ALGIDENT, para impresiones
dentales, CUBRIDEM®, sellante dental de fosas y fisuras para prevenir la caries dental y OBTUDENT®,
obturante dental, los que no se llegaron al mercado debido a la falta de financiamiento para el
completamiento de los estudios, produccion y comercializacion de los mismos. Otros como el
TISUACRYL®, adhesivo tisular, APAFILL-G® y BIOGRAFT-G®, fosfatos de calcio para regeneracién
Osea, lograron ser registrados y comercializados. En la estomatologia restaurativa se emplean un
sinnimero de materiales, siendo la amalgama el material que mas ha sobrevivido en el tiempo, por sus
bondades curativas y su facilidad de uso. Si bien las amalgamas han demostrado su eficacia clinica,
preocupaciones ambientales y la busqueda de una mejor estética en las restauraciones han limitado y
prohibido en algunos paises su uso, lo ha potenciado el desarrollo de otros materiales. El objetivo del
trabajo es mostrar los resultados mas recientes en el desarrollo de composites dentales en el Centro
de Biomateriales, y como persisten las limitaciones para pasar de la investigacion a la produccion. Se
estudiaron diferentes composiciones de los obturantes dentales, donde se evaluaron diferentes tipos y
tamanos de rellenos, matrices poliméricas y sistemas de iniciacién, se obtuvieron formulaciones que
cumplen con los requerimientos de absorcion y solubilidad en agua, profundidad de curado, grado de
conversion y propiedades mecanicas, segun las normativas vigentes, con las que se pudieran

comenzar los ensayos preclinicos correspondientes.

Palabras clave: Composite dental, Grado de conversién, Biomateriales dentales.
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MAESTRIA EN CIENCIA Y TECNOLOGIA DE LOS MATERIALES: UNA
OPORTUNIDAD PARA LA FORMACION DE POSGRADO EN MATERIALES

Olimpia Arias de Fuentes, Yodalgis Mosqueda Laffita, Edwin Pedrero Gonzalez

Instituto de Ciencia y Tecnologia de Materiales (IMRE), Universidad de La Habana, La Habana, Cuba.
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RESUMEN:

Los materiales han jugado un papel primordial desde los inicios de la existencia del hombre. Asi, los
diferentes periodos de desarrollo de la humanidad han sido denominados acorde al material cuyo
empleo predominaba en ellos. Si bien el estudio de los materiales es de gran importancia, resulta mas
trascendente la preparacion de profesionales competentes en esta disciplina. La creacién de un
Programa de Maestria en Ciencia y Tecnologia de los Materiales se justifica por el nivel mundial logrado
en el desarrollo de nuevos materiales, el alto grado alcanzado en la sustitucion de los materiales
tradicionales y el caracter multidisciplinario de la Ciencia y Tecnologia de Materiales. A ello se suman
las nuevas posibilidades cientificas y tecnoldgicas de diseno y fabricacién de materiales que brinda el
salto de la escala micrométrica a la nanométrica. El programa se establecio por primera vez en el 2000,
perfeccionandose en cada edicion hasta lograr, desde 2010, la categoria de Excelencia, condicion que
mantiene actualmente. Entre sus principales objetivos se encuentra la formacién de profesionales de
alto nivel, mediante la realizacién de investigaciones y el desarrollo de aplicaciones en el campo de la
Ciencia de los Materiales. El programa incluye la necesaria formacion teérica con diversos cursos, asi
como la realizaciéon de investigaciones dirigidas al campo de los materiales y su aplicacién en la
biomedicina, la nanotecnologia, el medio ambiente, la energia, la construccién y la industria médico-
farmacéutica, entre otras, por lo que ofrece una muy buena oportunidad para la formacién de posgrado

en este campo.

Palabras clave: Ciencia de materiales, Maestria, Formacion de profesionales.
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THE STRUCTURE-GIVING ROLE OF Rb* IONS FOR WATER-ICE
NANOISLANDS SUPPORTED ON Cu(111)
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ABSTRACT:
We characterize the effect of rubidium ions on water—ice nanoislands in terms of area, fractal
dimension, and apparent height by low-temperature scanning tunneling microscopy. Water
nanoislands on the pristine Cu(111) surface are compared to those at similar coverage on a Rb* pre-

covered Cu(111) surface to reveal the structure-giving effect of Rb™. The presence of Rb* induces
changes in the island shape, and hence, the water network, without affecting the nanoisland volume.

The broad area distribution shifts to larger values while the height decreases from three bilayers to

one or two bilayers. The nanoislands on the Rb* pre-covered surface are also more compact,

reflected in a shift in the fractal dimension distribution. We relate the changes to a weakening of the

hydrogen-bond network by Rb™.

Keywords: Solvation, Scanning tunneling microscopy, Rubidium.
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BENTONITE/VITAMIN C AND BENTONITE/METFORMIN
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ABSTRACT:

Clays are highly effective in cosmetology and dermatology. Bentonite (Bent) laminar clay, in
particular, is widely used for their adsorbent properties, effectively reducing and controlling oil on the
skin and scalp. They also offer protection against ultraviolet radiation. The development of hybrid
materials based on a natural Cuban Bent, along with drugs as the L-ascorbic acid (LAA) and metformin
hydrochloride (MET), offers a promising approach for creating new active ingredients in skin care
formulations. Bent/LAA and Bent/MET hybrids obtained were characterized using X-ray diffraction
(XRD), infrared (IR) spectroscopy, thermogravimetric analysis (TG) and zeta potential measurements
The presence of both drugs (LAA and MET) in the clay was confirmed, along with the photoprotective
effect of Bent on the LAA molecule. Structural characterization suggests that MET may be adsorbed on
the Bent surface and/or intercalated into the interlayer space, oriented according to its thickness.
Hydrogen bonds and van der Waals forces are likely the primary drivers of clay/MET interactions. On
the other hand, LAA incorporation primarily occurs within the interlayer space via electrostatic
interactions. Moreover, the antioxidant capacity of the drug was preserve in the Bent/LAA nanohybrid

material.

Keywords: Clay, Bentonite, L-ascorbic acid, Metformin, Hybrid materials.
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NATURAL CLAY/POLYMER FILMS BY THE CASTING METHOD
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ABSTRACT:

Cuban natural bentonite (Bent) clay's distinctive properties -including its exfoliation into nanolayers
in aqueous dispersions, high chemical stability, cation exchange capacity and swelling capacity- make
it a promising reinforcing agent for polymer-based food packaging. In this work the incorporation of Bent
into various biodegradable polymer matrices is evaluated in order to prepare hybrid nanocomposites
with enhanced properties for food packaging. The casting method was used to prepare these
nanocomposites by dispersing Bent into carboxymethylcellulose (CMC), hydroxypropylmethylcellulose
(HPMC), polyvinyl alcohol (PVA), polyvinylpyrrolidone (PVP), and their binary blends (PVA/CMC and
PVA/PVP). The resulting films were characterized using scanning electron microscopy (SEM),
ultraviolet-visible spectroscopy (UV-Vis), X-ray diffraction (XRD), and Fourier-transform infrared
spectroscopy (FT-IR). Evaluation of physical properties, such as thickness, opacity, and water
resistance, revealed significant improvements with the addition of Bent. SEM images showed a
homogeneous dispersion of the clay within the polymer matrices. Ultraviolet-visible spectroscopy (UV-
Vis) confirmed increased opacity, particularly in Bent/HPMC films, suggesting their suitability for
packaging light-sensitive foods. Bent/HPMC and Bent/PVA/CMC films exhibited notable water stability,
remaining intact for up to 20 days in water immersion, while Bent/PVA/PVP films dissolved after 24
hours. Bent/CMC films required calcium chloride pre-treatment to enhance water resistance. The results
highlight the potential of natural bentonite-based nanocomposites for developing sustainable and high-

performance food packaging solutions.

Keywords: Bentonite, Films, Biodegradable polymers, Nanocomposites, Food packaging.
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RESUMEN:

Los farmacos antiinflamatorios no esteroideos son de facil acceso y de amplio consumo. Los
compuestos activos de estos medicamentos son excretados al medio ambiente por medio de la orina 'y
las heces, por lo que constituyen una fuente importante de contaminantes emergentes El ibuprofeno
puede encontrarse tanto en cuerpos de agua como en sélidos, causando dafos en los ecosistemas.
Una de las propuestas actuales a la descontaminacién de medios acuosos es el empleo de
nanoparticulas magnéticas, siendo una de ellas, los 6xidos de hierro. Se han empleado diferentes
recubrimientos de estas nanoparticulas, entre ellos la B-ciclodextrina, un oligosacarido ciclico que
presenta una superficie hidrofilica y posee una cavidad interna hidrofébica, ideal para albergar en ella
moléculas poco solubles como el ibuprofeno. Dado que el ibuprofeno forma complejos de inclusién con
la B-ciclodextrina, se estudié la capacidad de adsorcion del ibuprofeno en las nanoparticulas de éxido
de hierro recubiertas con 3-ciclodextrina. Las mismas se obtuvieron por el método de coprecipitacion
in situ. Las IONPs@p-CD fueron caracterizadas mediante FT-IR, TGA, TEM, DLS y VSM, presentando
una morfologia cuasi-esférica de diametro de 15 £ 3 nm. En la curva de sedimentacion a 400 nm se
observa que sedimenta después de 2.5 horas alrededor del 85 % de las nanoparticulas, lo que sugiere
que el sistema presenta baja estabilidad en agua. Se estudio la cinética de adsorcion e isoterma del
ibuprofeno en las nanoparticulas sintetizadas, siendo su capacidad de adsorcion de 80 + 3 mg/g a los
60 min.

Palabras clave: Nanoparticulas de 6xidos de hierro, Coprecipitacion, Capacidad de adsorcion, Cinética

e isoterma de adsorcion, 3-CD.
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RESUMEN:

La polieteretercetona (PEEK) es un polimero termoplastico semicristalino utilizado como alternativa
a los implantes metalicos en aplicaciones biomédicas no sometidas a altas solicitaciones mecanicas
debido a su excelente biocompatibilidad, alta resistencia mecanica y buena resistencia a la fatiga y la
abrasién. Sin embargo, su hidrofobicidad e inercia quimica dificultan la interaccion celular dificultando
el proceso de osteointegracion que junto a las infecciones postoperatorias por formacién de biofilmes,
producen la falla del implante a largo plazo. El siguiente trabajo propone la modificacion superficial de
PEEK destinado a la fabricacién de andamios para ingenieria de tejidos o implantes 6seos mediante
manufactura aditiva. Dichas modificaciones proponen el uso de diferentes agentes quimicos y
posterior deposicién de recubrimientos bioactivos de hidroxiapatita (HA) y HA dopada con Zn,
empleando disoluciones sobresaturadas en calcio (SCS) como alternativa al método biomimético
tradicional. Las caracterizaciones fisico-quimicas y morfolégicas fueron realizadas mediante
Difraccion de Rayos X (DRX) y Microscopia Electronica de Barrido (MEB) respectivamente utilizando
el software Image J® para el procesamiento de imagenes. Los resultados mostraron que el pre-
tratamiento del PEEK mediante la sulfonacion y posterior ataque con solucion Pirafia (60s) produce
una superficie rugosa con alta porosidad y tamafos de poro aproximados (14 um) que permiten la
posterior adhesién de la capa de HA, la cual se obtiene mediante doble inmersién en SCS por un
periodo total de 8h. El procedimiento propuesto permite obtener una capa homogénea de HA, que

varia en cristalinidad y tamafio de particula con la introduccion de los iones Zn?*.

Palabras clave: PEEK, Hidroxiapatita, Propiedades antimicrobianas, Disoluciones sobresaturadas en

calcio.
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RESUMEN:

El titanio (Ti) es considerado uno de los materiales de substitucion 6sea por excelencia, debido a su
excelente biocompatibilidad, resistencia a la corrosién y bajo médulo elastico (en comparacién con otros
metales). Sin embargo, posee una baja tasa de osteintegracion por lo cual suele someterse a diferentes
tratamientos superficiales que aumenten la tase de éxito de los implantes. El presente trabajo propone
la obtencién y caracterizacién de recubrimientos de hidroxiapatita (HA) e hidroxiapatita dopada con
estroncio (Sr-HA) sobre Ti previamente activado mediante implantacién de iones calcio empleando
soluciones sobresaturadas en calcio (SCS) como alternativa al método biomimético tradicional. Una
vez obtenidos los recubrimientos, estos seran tratados 1h a 800°C con el objetivo de aumentar la
adherencia de los mismos al sustrato. Las muestras obtenidas fueron caracterizadas mediante
microscopia electronica de barrido, difraccién de rayos-X y espectrometria por dispersion de rayos-X.
Los resultados mostraron que el uso de SCS, combinado con la activacion mediante pre-calcificacion,
permite obtener recubrimientos de HA e Sr-HA en tiempos inferiores a los reportados en la literatura.
Inicialmente se obtuvo un recubrimiento bifasico compuesto por HA y dihidrégeno fosfato de calcio
debido al no control del pH durante la sintesis; sin embargo, la composicién final luego del tratamiento
térmico mostrd solamente la presencia de HA. Debe apuntarse que, los recubrimientos obtenidos no
fueron homogéneos y presentaron un espesor de capa no adecuado, por lo que se realizé una segunda
modificacion a la metodologia propuesta, obteniendo recubrimientos mas homogéneos y con

caracteristicas morfolégicas adecuadas para la aplicacion deseada.

Palabras clave: Titanio, Hidroxiapatita, Precalcificaciéon, Deposicion biomimética, Soluciones

supersaturadas en calcio.
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RESUMEN:

Los Electrodos Selectivos a lones constituyen una herramienta electroquimica de gran versatilidad
para la determinacion de diversos analitos, ya que su selectividad y/o sensibilidad pueden ser
modificadas segun el iondforo o receptor presente en la membrana sensora. Los Polimeros de
Impresion Molecular han sido utilizados como ionéforos en la determinacion de diferentes analitos. En
este trabajo se construyeron electrodos de estado sdlido tipo convencional sensibles a iones glutamato,
con el empleo de un Polimero de Impresién Molecular tipo acrilico, con grupos funcionales amidino,
como ionoforo. Se estudiaron seis disolventes mediadores o plastificantes comerciales diferentes:
tributilfosfato, bis-2-etilhexilsebacato, bis-(2-etilhexil)ftalato, dibutiloftalato, 3-nitro-ortoxileno y tris-(2-
etilhexil)fosfato. La mejor respuesta se obtuvo para el electrodo que emplea tributilfosfato como
disolvente mediador, mostrando una sensibilidad de -50 mVdec™" a los cambios de concentracion del
ion glutamato, y un limite practico de deteccion de 107 molL™. La caracterizacion analitica del electrodo
mostré un tiempo de respuesta de 15 segundos, una vida util de aproximadamente 30 dias, y un
intervalo de pH de trabajo entre 4 y 5. Constituyeron interferentes: el acido aspartico, el acido N-Fmoc-
L-glutamico, el acido ascoérbico y el acido acético. Los resultados destacan el potencial de este Polimero

de Impresion Molecular para el desarrollo de electrodos sensibles al ion glutamato.

Palabras clave: Electrodo selectivo a iones, Polimero de impresion molecular, glutamato y

tributilfosfato.
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RESUMEN:

El ron es un producto de exportacion de gran importancia para la economia cubana. Preservar y
aumentar su calidad es de interés nacional. La tipicidad del ron esta estrechamente relacionada con su
composicion de compuestos organicos volatiles (COVs). Sin embargo, existen pocos reportes sobre
este aspecto en rones cubanos. Este estudio tuvo como objetivo explorar la relacion entre: a) las
concentraciones de diez COVs, b) seis parametros organolépticos y c) el tipo de ron. Se seleccionaron
142 muestras de 19 tipos de ron producidos en la misma fabrica en 2023 y se analizaron: a) por
Cromatografia de Gases al menos cuatro veces en dos meses diferentes segun la Norma Cubana NC
508:2011 y b) se evaluaron seis parametros organolépticos en panel de expertos. Los programas Origin
Lab 2022 y JMP Pro 17 se emplearon para el analisis estadistico y quimiométrico. El analisis de
componentes principales (ACP) explico el 92 % de la variabilidad total con solo dos de las diez variables
originales, clasificando los rones en cuatro grupos segun su afejamiento. Ademas, se determiné el
grado de influencia de cada COV sobre el afiejamiento y se explord la relacion entre la evaluacién
sensorial, los COVs y el afiejamiento. El analisis discriminante lineal (ADL) corroboré la clasificacion,
confirmando los tipos de ron en cada grupo. El analisis mediante bosques aleatorios (BA) confirmé el
93% de la clasificacion dada por ACP y ADL, evaluando la influencia de cada COV sobre el

afiejamiento. Se estudiaron vias para la optimizacion del modelo BA.

Palabras clave: Ron cubano, Compuestos organicos volatiles, Analisis multivariado, Calidad,

Afiejamiento
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ABSTRACT:

ZnO nanoparticles were obtained by three aqueous synthesis methods. As reference a named
standard method with mechanical stirring was used. In a second method polyvinyl alcohol (PVA) was
added to the precursor dissolution. The third method was as that standard but using strong stirring. As
results it was found that the method with PVA gave the smallest grain size and reduces the strain. That
was associated to the surfactant effect of PVA during the grain formation. The strong-stirring method
gave the lowest strain, but the biggest grain sizes (see Fig.). That finding was associated to an Ostwald
ripening effect and the energy that the strong stirring transmits during the grain formation. This work
allows selecting and studying various synthesis methods to obtain and modify ZnO nanoparticles

according to the characteristics required for some of its multiple applications.
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Figure: Grain and crystallite size and SEM images of the ZnO nanoparticles obtained with each

synthesis method.

Keywords: ZnO, Aqueous synthesis, Co-precipitation, Nanoparticles, Crystallite size, Strain.
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RESUMEN:

El TiO, es uno de los semiconductores mas utilizados industrialmente en pinturas, cosméticos,
catalizadores, sensores 6pticos, etc. Como catalizador presenta limitaciones debido a que sélo absorbe
en el UV y pierde eficiencia por la recombinacion de los pares electron-hueco. Una forma de salvarlas
es incorporandole metales de transicion como la Ag. El objetivo de este trabajo es demostrar que
materiales sintetizados en la Facultad de Quimica, UH, como el nano-polvo de TiO; y el nano-composite
TiO2-Ag son capaces de inhibir el crecimiento bacteriano. El nano-polvo de TiO; se sintetizé utilizando
el método electrolitico segun CU-24436, 2019. y los composites TiO.-Ag, por reaccion fotoquimica del
nano-polvo TiO, con AgNOs por via humeda. La inhibicion bacteriana se realizd, en placa Petri con
Agar nutriente y en caldo nutritivo. Los resultados demuestran que el TiO. sintetizado tiene un tamafo
menor que 100 nm, y presenta una gran cantidad de OH superficiales, aumentando su actividad. El
composite TiO2-Ag presenta mayor tamano y al aumentar el tiempo de sintesis, tiene mayor cantidad
de plata. Ademas, el tamafio de particula aumenta considerablemente con el tiempo, pero nunca mayor
a 200 nm. También, los composites presentan mayor efecto bactericida que el TiO,, el cual es mayor
con el aumento del contenido de plata. El efecto inhibidor es mayor para las bacterias Gram positivas
(Bacillus subtilis y Micrococcus luteus), que para las Gram negativas (Escherichia coli y Pseudomonas
sp). Estos resultados confirman que en nuestro laboratorio es posible la produccion de estos materiales

como agentes bactericidas para el tratamiento de aguas.

Palabras clave: Nano, TiO,, Bactericida, Tratamiento de agua.
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ABSTRACT:

Zeolites modified with cations and nanospecies of zinc and copper are of interest for the development
of new materials with important properties such as biocide, catalytic and others. Their application fields
are broad, including the catalytic reduction of noxious-gases like NO,emitted from mobile and stationary
stations with hurtful incidences due to acid-rain and smog formation, which affect the environment.
Commonly, modification methods include ion exchange as one of their steps. Furthermore, materials
are usually prepared with a single type of metal. However, the use of multimetallic systems can lead to
improvements in both the properties of the resulting materials and the methods used for its preparation.
This work is aimed to study the ion-exchange of bimetallic Cu?*-Zn?* system in natural clinoptilolite (CLI).
In addition, the catalytic potential of mono- and bi-metallic materials in NO-reduction with CO/C3;Hs was
also evaluated. The bimetallic materials were prepared by successive ion-exchanges; its
characterization was carried out by X-ray diffraction, UV-Vis Diffuse Reflectance Spectroscopy and
other techniques. The obtained results showed a higher selectivity of CLI toward Cu?* cations with
respect to Zn?*. The species with the highest catalytic activity correspond to copper. The presence of
zinc enhanced this activity in the bimetallic systems compared to the copper monometallic system. It
was associated with an effect of zinc on the copper active species to promote electrons transfer for NO
reduction.

Keywords: Clinoptilolite zeolite, lon-exchange, Copper-Zinc, NO-reduction, Bimetal system.
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ABSTRACT:

This study presents the use of Twist Substrate-Assisted Glancing Angle Deposition (TSA-GLAD) for
the fabrication of nanocolumnar aluminum-doped zinc oxide (AZO) thin films on borosilicate glass
substrates. The TSA-GLAD technique combined radio-frequency sputtering with controlled precession
substrate rotations at several speeds and a twist frequency of 0.5 Hz over a 40-minute deposition period.
A remarkable reduction in solar weighted reflectance (SWR) from 20 % in single-layer films to as low as
13 % in multilayer configurations, indicated superior anti-reflective capabilities. The films maintain over
80 % transparency in the visible spectrum. Additionally, the average porosity of the films was quantified
between 12 and 14.5 % for samples with different rotational directions, which highlights the influence of
substrate rotation on structural properties of the AZO thin films. The findings reveal the TSA-GLAD
technique is capable of enhancing the optical properties of AZO thin films. Future challenges include
refining morphology control, exploring different substrates, and assessing durability under varying

environmental conditions for practical applications in solar cells and smart windows.

Keywords: AZO thin films, Nanostructures, rf-sputtering, Morphological properties, Optical properties.
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RESUMEN:

Los materiales compuestos a base de 6xidos metalicos nanoestructurados y particularmente los que
contienen oxidos de cobre resultan atractivos en diferentes aplicaciones cataliticas dadas sus
caracteristicas electrénicas y superficiales, su factibilidad econémica y su caracter ecoldgico. La
accesibilidad de estados de oxidacion del cobre, tanto en sistemas moleculares como en sdlidos
cristalinos, favorece diferentes tipos de interacciones metal-ligando utiles en catalisis homogénea y
heterogénea mediada por especies radicalicas o idnicas. En este trabajo se prepararon nanoparticulas
de Cu20 soportados en nanoparticulas de 6xidos de hierro modificadas con silice mediante pasos
sucesivos de precipitacion y deposicion. Los catalizadores obtenidos se caracterizaron mediante
difraccion de Rayos X, florescencia de Rayos X y espectroscopia infrarroja, y se confirmd la presencia
de la fase de 6xido de hierro correspondiente a magnetita/maghemita, de la modificacién con silice y
de la deposicion de una fase de Cu;O. Mediante microscopia electrénica de transmisién se
determinaron tamafios de particulas de valores medios entre 12-15 nm, asociados a morfologias
pseudoesféricas. Al ser empleadas para catalizar la reaccién de Hantzsch para la sintesis de -2,6-
dimetil-3,5-dicarbetoxi-1,4-dihidropiridinas, se logré una disminucién apreciable del tiempo de reaccion
y una mejora considerable del rendimiento. Ademas, el electrodo modificado con el material mostro
buen comportamiento electrocatalitico para la electroxidacién de H>O, con un mecanismo cinético
controlado por la difusion o la adsorcion segun la velocidad de barrido de la medicion
voltamperométrica. Su potencialidad como sensor de H.O, quedd demostrada por la dependencia lineal
entre la respuesta rapida estable de corriente y la concentracién del analito en un intervalo dinamico de
4 a 20 mmol L' y valores de sensibilidad y limite de deteccion de 314.6 yA mmol' L cm?y 2.1 mmol L-

' respectivamente.

Palabras clave: Nanoestructuras de 6xidos metalicos, Sintesis de Hantzsch, Sensor de H>0..
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RESUMEN:

Actualmente las formulaciones basadas en nanoparticulas combinadas con principios activos de
interés agricola estan captando mucha atencion. Ventajas como baja cantidad de aplicacion, estabilidad
y bajo impacto ambiental de las nanoparticulas las hacen favorables al desarrollo de formulaciones que
potencien el control de plagas o estimulacion de los cultivos. Entre otras, las nanoparticulas de 6xido
de cobre(ll) y las de éxido de zinc presentan actividad antifungica y antibacterial demostrada. Este es
un esfuerzo encaminado al desarrollo de potenciales productos para control de plagas de almacén que
actue sobre la calidad de las semillas. En ese sentido se sintetizaron nanoparticulas de éxido de
cobre(ll) y 6xido de zinc mediante métodos de precipitacion, las nanoparticulas fueron funcionalizadas
con grupos anhidro maleico mediante un recubrimiento post sintesis. Las nanoparticulas se
caracterizaron mediante difraccion de rayos X, espectroscopia de infrarrojo, microscopia electronica de
transmision, termogravimetria, y dispersion dinamica de luz. Las nanoparticulas obtenidas presentaron
patrones correspondientes a las fases wurzita y monoclinica para ZnO y CuO respectivamente. La
morfologia presentada por las ZnONPs fue de trapezoides con un diametro aproximado de 38 nm,
mientras que las CuONPs presentaron forma de laminas delgadas con grosor y tamafo variado. Se
realiza analisis por Dispersion Dinamica de la Luz y potencial zeta para conocer el diametro
hidrodinamico y estabilidad en medio acuoso de las NPs funcionalizadas. Mediante una reaccion de
esterificacion se inmovilizé la diosgenina en la superficie de las nanoparticulas, corroborando la

inmovilizacion mediante espectroscopia de infrarrojo.

Palabras clave: Nanoparticulas de oxido de zinc, Nanoparticulas de oxido de cobre (ll), Diosgenina,

Esterificacion.
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RESUMEN:

La carga de las arcillas desempefia un rol importante en la movilidad de los cationes de
compensacion y en los procesos de hinchamiento. En este trabajo hemos desarrollado un método para
generar modelos de la arcilla Litio Fluorhectorita (Li-Fh) con carga igual a -1,2e y una distribucion de
carga no homogénea. Esta carga se aproxima mas al valor reportado experimentalmente. Utilizando
simulaciones de dinamica molecular (DM) hemos estudiado la interacciéon de la Li-Fh con agua. Las
simulaciones de DM mostraron que el coeficiente de difusion del Li* aumenta en dos érdenes de
magnitud con la disminucién de la carga de la arcilla. Los analisis de poblacién y la coordinacién del Li*
indican una mayor interaccion del cation con las moléculas de agua al disminuir la carga de la arcilla,
lo que conduce a una deformacion en el apilamiento de las laminas en el modelo 010. Estos resultados
ponen de relieve la importante influencia de la carga de la arcilla en la dindmica de los cationes y el
comportamiento estructural, proporcionando una vision de los mecanismos de delaminacion e

hinchamiento.

Palabras clave: Dinamica Molecular, Difusion en sdlidos, Modelacién y simulacién computacional.
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RESUMEN:

Elinterés por las nanocebollas comenzé con los trabajos de Ugarte en 1992 y 1993 donde se estudia
la curvatura y el cerrado de redes de grafito, asi como el incremento en la esfericidad en materiales de
carbono cuando se irradiaban con haces de electrones. En 1995 Xu y Tanaka reportaron la
transformacién de carbono amorfo en nanocebollas gigantes por irradiacién con haz de electrones. Por
la contribucién realizada con los trabajos anteriores es conocido actualmente que la irradiacion con
electrones conduce a la produccion de defectos puntuales modificando las propiedades estructurales y
electrénicas. En nuestro trabajo se estudid la variacion en las propiedades electronicas de
nanoestructuras de carbono ante la produccion de defectos puntuales. Se optimizaron las geometrias
de los fullerenos C60, C240, C540 y las nanocebollas C60@C240, C240@C540, C60@C240@C540
utilizando el método de la Teoria del Funcional de Densidad con aproximacion de Enlace Fuerte
(DFTB). Igualmente fueron calculados los valores energéticos de formacion para cada defecto
producido. Se obtuvieron las densidades de estados por energia lo que permitié analizar su variacion
al producirse defectos en la estructura. Se obtuvo la diferencia total de la carga, comparandose los
resultados para las geometrias con y sin defectos. Se obtuvieron el maximo nivel electrénico ocupado
(HOMO) y el minimo nivel desocupado (LUMO) para cada una de las estructuras. Finalmente se estudio
la difusion electronica utilizando el método de banda elastica guiada (NEB), “nudged elastic band”, para

determinar el Camino de Minima Energia (MEP).

Palabras clave: Nanocebollas, Defectos puntuales, Propiedades electronicas.
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RESUMEN:

La extraccion en fase sélida (EFS) constituye una alternativa viable y eficiente para el tratamiento
de aguas contaminadas con residuos de citostaticos del Platino(ll). Uno de los aspectos fundamentales
a tener en cuenta para llevar a cabo la EFS es la seleccién del material adsorbente. Las zeolitas son
conocidas por sus propiedades como intercambiadores idnicos y han sido poco empleadas en la sorcién
de compuestos del platino. El objetivo del presente trabajo es evaluar las potencialidades de la zeolita
natural cubana del yacimiento de San Andrés en la remocién del Pt(ll) en modo dindmico y su posible
aplicaciéon en el tratamiento de aguas residuales de citostaticos del platino. Los experimentos se
llevaron a cabo con una disolucion de Pt(Il) de 10 mg L™ a pH 6. Se estudiaron los siguientes parametros
experimentales: dos tamanos de particula entre 0.5-1 mm y 0.4-0.5 mm; altura del lecho 1.7, 2.8 y 4.5
cm, que se corresponden con masas de zeolita de 0.3, 0.5 y 0.8 g respectivamente; velocidad de
muestreo: 0.5, 1, y 2 mL-min’"; tipo de eluyente; velocidad de elucién; y volumen de ruptura. En todos
los ensayos fueron seleccionados los parametros que se corresponden con los mejores porcentajes de
retencion, por ejemplo, fue seleccionado como tamano de particula 6ptimo 0.4-0.5 mm y caudal de 2
mL-min'. La cuantificacion del Pt(ll) en los ensayos se realizO mediante la determinacion
espectrofotométrica con OPDA por espectroscopia UV-Vis. Las caracteristicas de la zeolita natural
cubana del yacimiento de San Andrés como sorbente de compuestos de Pt(Il) confirman su potencial

utilizacion en la remediacion de aguas contaminadas.

Palabras clave: [PtCl,J?, Zeolita cubana (San Andrés), Extraccion en fase sélida, EAM UV-Vis.
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RESUMEN:

En este trabajo se describe una ruta de sintesis one-pot de puntos cuanticos (QD) de teluro de
cadmio (CdTe) con L-cisteina como agente estabilizante, usando calentamiento por microondas y a
temperatura ambiente. Se investigaron los parametros de concentracion de L-cisteina, el pH, el efecto
del tiempo de reaccion y la aplicacion de tratamiento térmico, para entender el mecanismo de
crecimiento, la estabilidad temporal y las variaciones en las propiedades 6pticas de los QDs-CdTe. Las
muestras se caracterizaron por espectroscopia ultravioleta-visible, espectroscopia de fluorescencia,
difraccién de rayos X y microscopia electrénica de barrido. Los resultados muestran una clara

dependencia del pH y la concentracion de la L-cisteina en la luminiscencia de los puntos cuanticos.

Palabras clave: Puntos cuanticos, Teluro de cadmio, Cisteina, Fluorescencia.
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RESUMEN:

Los puntos cuanticos (QDs, por sus siglas en inglés Quantum Dots) se presentan como uno de los
avances mas prometedores en el campo de la nanotecnologia. Estos nanocristales semiconductores
exhiben una combinacion de propiedades optoelectronicas uUnicas y ajustables que los hacen aptos
para su empleo en una amplia gama de aplicaciones. En el presente trabajo, se sintetizaron QDs de
CdSe fluorescentes mediante el método de sintesis asistida por microondas, empleando acido
tioglicélico como precursor de grupos tiol y carboxilo. Este procedimiento resalta por su simplicidad
experimental, siempre que se disponga del equipamiento adecuado. Los QDs obtenidos presentaron
emisiones de color amarillo brillante bajo luz ultravioleta a 365 nm. Sus propiedades Opticas de
absorcion y luminiscencia se determinaron mediante espectroscopia de absorcion ultravioleta-visible y
espectrofluorimetria. Ademas, se caracterizaron mediante espectroscopia infrarroja con transformada
de Fourier, observandose grupos funcionales como, OH", C-N, C-O y C=0, dando una perspectiva de
la composicion en su superficie. Se realizaron estudios de interaccion de los puntos cuanticos con la
proteina albumina de suero bovino (BSA) mediante dicroismo circular y se evalué su fluorescencia
frente a diferentes lineas celulares y muestras de tejido de pulmén empleando un microscopio confocal
de barrido laser. Por otra parte, se evalué el caracter citotoxico de estas nanoparticulas en la linea
celular de adenocarcinoma de pulmén (A549) demostrando que los QDs no presentan efectos toxicos
asociados a su tratamiento en las dosis estudiadas (1 - 200 ug/mL). Los resultados obtenidos destacan

el potencial de los QDs de CdSe para aplicaciones biomédicas.

Palabras clave: Puntos cuanticos, Microondas, Nanoparticulas, Fluorescencia, Aplicaciones

biologicas.
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RESUMEN:

En este trabajo se aborda el estudio del desarrollo y la evaluacién de puntos cuanticos de CdTe/ZnS
con el fin de investigar su potencial en aplicaciones biolégicas. Los puntos cuanticos, son conocidos
por sus propiedades Opticas Unicas y su alta estabilidad fotoquimica, se han considerado como posibles
herramientas innovadoras en bioimagenologia, biodeteccion, entre otros. En la biocimagenologia,
pueden ser utilizados como agentes de contraste para mejorar la visualizacion de estructuras celulares
y tejidos especificos. En la biodeteccion, pueden ser empleados como sensores biolégicos para
detectar la presencia de biomoléculas o patdégenos con alta sensibilidad y especificidad. Ademas, los
puntos cuanticos de CdTe/ZnS tienen el potencial de ser aplicados en terapias fotodinamicas, donde
su capacidad de generar especies reactivas de oxigeno bajo la irradiacién de luz puede ser
aprovechada para destruir células cancerosas, entre otros muchos ejemplos. Comunmente se
sintetizan mediante un método de solucién coloidal, se caracterizan por sus propiedades épticas y
estructurales, utilizando técnicas como la espectroscopia UV-Vis, la fotoluminiscencia y la microscopia
electrénica de transmisién (TEM, de sus siglas en inglés Transmission Electron Microscopy). Ademas,
se realizan ensayos de citotoxicidad para evaluar su biocompatibilidad. Los puntos cuanticos de
CdTe/ZnS presentan una fuerte emisién de fotoluminiscencia y una excelente estabilidad en medios
biolégicos, segun revisiones bibliograficas. Este estudio proporciona una base sdlida para futuras
investigaciones sobre el uso de puntos cuanticos de CdTe/ZnS en la bioimagenologia y biodeteccion,

destacando su potencial como herramientas avanzadas en la medicina y biologia.

Palabras clave: Puntos Cuanticos, Biocompatibilidad, Funcionalizacion, Fotoluminiscencia,

Biodeteccion.
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RESUMEN:

El ZnO es un 6xido metalico semiconductor del grupo 1I-VI, con una banda prohibida directa de 3.37
eV en su forma masiva, que posee numerosas propiedades tanto fisicas como quimicas que lo hacen
importante para diversas aplicaciones. La energia de la banda prohibida tiene un gran valor para
explicar y predecir las propiedades de los semiconductores, por ello resulta importante el estudio de su
variacion cuando dopamos con diferentes metales. El presente trabajo reporta la influencia de
diferentes niveles de dopaje con Cr* en el valor de la energia de la banda prohibida de nanoparticulas
de ZnO obtenidas por sintesis acuosa. Se estudiaron valores de dopaje de Cr¥*, determinados por
espectroscopia de absorcién atémica, entre 0.0088 y 2.0064 at%. Para la obtencién del valor de la
energia de la banda prohibida se realizaron mediciones de reflectancia difusa y el calculo se efectud
mediante el empleo de la transformacion de Kubelka-Munk combinado con el método de Tauc. Los
resultados mostraron que, hasta el nivel de dopaje empleado, con el incremento de la concentracion
de Cr®, las nanoparticulas sintetizadas exhibieron un decrecimiento del valor de la energia de la banda
prohibida. Esto estaria ocasionado por la formacién de la solucion sélida Zn1xCrxO donde el Cr3* tendria
la coordinacién tetrahédrica del ZnO en lugar de la coordinacién octahédrica de su 6xido. Con ello es

posible ajustar las propiedades épticas del material acorde a las aplicaciones deseadas.

Palabras clave: Nanoparticulas ZnO, Dopaje con Cr, Banda prohibida.
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RESUMEN:

La espectroscopia de fotovoltaje superficial (SPS) se empled para caracterizar las transiciones
energéticas en nanohilos (NWs) de ZnO puros y dopados con azufre (S), crecidos sobre silicio mediante
depdsito quimico en fase vapor (CVD). Los espectros de fotovoltaje (SPV) mostraron tres transiciones
energéticas principales, identificadas mediante analisis con el método de la derivada y graficos de Tauc,
correspondientes al band gap y a niveles de defecto. Aunque el dopaje con S no indujo cambios
notables en las sefiales de SPV o fotoluminiscencia (PL), la comparacién entre ambas técnicas reveld
una relacién inversa: mayores sefales SPV se correlacionan con menores intensidades de PL,
indicativo de una reduccién en la recombinacion radiativa y una mejora en la separacion/recoleccién de
fotoportadores. Este estudio subraya la capacidad de la SPS para investigar sin contacto la estructura
electrénica y los procesos de recombinacién en NWs de ZnO, informacién crucial para el desarrollo y

optimizacion de sus aplicaciones en sensado, conversion fotovoltaica y optoelectrénica.

Palabras clave: Espectroscopia de fotovoltaje superficial, Nanohilos de ZnO, Método de Tauc.
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RESUMEN:

La complejidad de ciertas enfermedades y la toxicidad asociada con algunos tratamientos exigen
formulaciones de avanzada para la administracién de medicamentos. La albumina se ha estudiado
ampliamente para la obtencion de nanoparticulas portadoras de farmacos, con énfasis en la terapia
contra el cancer. Sin embargo, los métodos de obtencion no han sido suficientemente estudiados, por
lo que es necesario analizar alternativas para la preparacion de estos materiales. En este trabajo se
obtuvieron nanoparticulas de albumina de suero humana utilizando el método de desolvatacion con
etanol y analizando la variacién de algunos pardametros del proceso, con el fin de preparar
nanoparticulas con tamafios alrededor de 200 nm. La dispersion de la albumina se llevé a cabo con el
empleo de un homogeneizador ultrasénico, un homogeneizador UltraTurrax y agitacién magnética. Se
estudio la influencia de la concentracion de la disolucion inicial de albumina, de la relacién volumétrica
agua:etanol, de la velocidad de adicion de etanol, de la presencia de sales, asi como también de la
temperatura del proceso de obtencidon. Las nanoparticulas preparadas se entrecruzaron con
glutaraldehido. La caracterizacién de las nanoparticulas se realiz6 mediante microscopia electrénica
de barrido, dispersién dindmica de la luz, espectroscopia infrarroja y analisis termogravimétrico. Con
las condiciones mas adecuadas se obtuvieron nanoparticulas con tamafos entre 188 y 240 nm
aproximadamente, con distribucién de tamanos relativamente homogénea. Ademas, las nanoparticulas
presentaron carga superficial negativa en todas las condiciones de obtencion. Las nanoparticulas
obtenidas presentan potencialidades para su empleo como portadoras de farmacos en la quimioterapia

del cancer.

Palabras clave: Nanoparticulas, Albumina, Desolvatacion, Nanotecnologia, Biomedicina.
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RESUMEN:

La busqueda de sistemas poliméricos eficaces para llevar a cabo el transporte a través de la barrera
hematoencefalica y la liberacidon controlada de principios activos; continda siendo un area de gran
investigacion para la ciencia y nanotecnologia. Hoy dia, se investiga en los métodos de encapsulacion
como una alternativa menos invasiva. Sin embargo, es necesario el control riguroso del tamafio de
particulas, inferior a 200 nm. Por esta razon, se disefiaron vehiculos para la liberacién controlada de
principios activos, donde se encapsulé el marcador fluorescente DAPI (4',6-diamidino-2-fenilindol)
utilizando el polimero poli-e-caprolactona mediante el método de emulsion bajo diferentes condiciones
de agitacion: ultraturrax y punta ultrasénica, con el objetivo de optimizar el tamario de las capsulas. La
caracterizacion por dispersion dinamica de la luz (DLS, de sus siglas en inglés Dynamic Light
Scattering), mostré una distribucion homogénea del tamafo de las capsulas para ambos sistemas de
agitacion, obteniéndose dimensiones de capsulas menores de 200 nm con la punta ultrasénica.
Mediante la microscopia de fuerza atdomica (AFM, de sus siglas en inglés Atomic Force Microscope),
se observaron capsulas con forma esférica. El analisis por espectroscopia infrarroja con transformada
de Fourier (FTIR, de sus siglas en inglés Fourier transform infrared spectroscopy), evidencio la
presencia de los grupos funcionales caracteristicos de la Poli-e-caprolactona (PCL). Mediante la

microscopia confocal de barrido laser, se comprobé la encapsulacion del fluoréforo.

Palabras clave: Liberacion controlada, Farmaco, Vehiculo, Fluoréforo, Encapsulacion.
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ABSTRACT:

Nanoclays are categorized into 2D and 1D forms based on their structure. These include layered
silicates such as montmorillonite, which has layers around 1 nm thick, and palygorskite, which
possesses a nanoporous structure. Based on their unique structure and properties, widespread
availability, low cost, and low environmental impact, they are used in a variety of applications. They
have been employed as starting materials, adjuvants, active ingredients, and vehicle materials in various
fields, including biomedical applications, wastewater treatment, and polymer composites for food
preservation. Bentonite (Bent) and palygorskite (Pal) are among the most commonly used natural clays
for the applications mentioned above. The primary objective of this work is to provide a comprehensive
overview of the main results achieved by our experimental research group. A range of natural and
modified materials—Pal, Bent, Bent/metformin and Bent/Vitamin C—have been successfully
incorporated into pharmaceutical formulations for topical applications. The results confirm the
antimicrobial efficacy of chemically modified bentonites. The remineralizing and exfoliating properties of
creams and gels formulated with natural Bent and Pal, as active ingredients, is also verified. The efficient
use of Pal clay without any modification is evidenced in the capture of emergent contaminants such as
sulfamethoxazole, and persistent pollutants like Congo red and methylene blue dyes. Finally,
clay/polymer nanocomposites with potential applications in food preservation were successfully
obtained from naturally abundant and sustainable materials. The addition of Bent improved the water-

resistant properties of the films, which also demonstrated suitable flexibility and transparency.

Keywords: Natural clays, Drugs, Films, Pharmaceutical formulations, Contaminants.
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ABSTRACT:

Understanding hydration and dehydration in clays is vital for industrial and environmental
applications, as these processes govern swelling, strength, and permeability—key properties in
geotechnical engineering, construction, and waste containment. Advanced techniques like
thermogravimetric analysis, XRD, and spectroscopy reveal structural and energetic changes during
dehydration, while factors such as temperature, pressure, and interlayer cations dictate water-loss
kinetics. Multiscale approaches combining experiments with computational modeling enable atomic-
scale insights into free energy barriers and diffusion pathways, aiding material design for energy
storage, catalysis, and barrier technologies. This study employs molecular dynamics (MD) simulations
to investigate dehydration in lithium fluorhectorite clay using the DLPOLY code and CLAYFF force field
(10 ns, NPT ensemble). Building on prior work exploring hydration reversibility, we analyze clay-water
and cation-water interactions, focusing on their kinetic roles. Preliminary results highlight how shifts in
Li* coordination influence dehydration dynamics, offering insights into the material’s response to cyclic
hydration. By linking atomistic mechanisms to macroscopic behavior, this work advances predictive
models for water retention and swelling in clay-rich soils. The findings enhance fundamental knowledge
of soil behavior under variable hydration, with potential applications in optimizing engineered barriers
(e.g., nuclear waste disposal) and soil stabilization. Bridging simulations with experimental data, this
approach underscores the synergy between local cation dynamics and bulk clay properties, paving the

way for tailored material solutions.

Keywords: Clay, Molecular Dynamics simulations, Deshidratation Process.
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ABSTRACT:

Clays are materials of great importance in various scientific and technological fields due to their
lamellar structure, high specific surface area, and cation exchange capacity (CEC). These properties
make them useful in applications such as catalysis, environmental remediation, energy storage, and
materials science. In particular, synthetic clays, such as lithium hectorite, allow precise control of their
composition and structure, facilitating detailed studies of their physicochemical properties. This work
focuses on lithium hectorite, a synthetic clay with a negative charge of -1.2e per unit cell, a clay model
used in previous studies to investigate the movement of lithium cations and their interaction with the
clay structure. In this research, we focus on studying the cation exchange process of this clay, comparing
the exchange efficiency of two cations: sodium (Na*) and cesium (Cs*). For this purpose, Molecular
Dynamics simulations were performed using a model of lithium hectorite in which the periodicity was
broken in the 010 and 001 directions. A simulation box containing two solutions of interest was added:
one of sodium chloride (NaCl) and another of cesium nitrate (CsNO3), each at two different
concentrations (0.1 M and 1 M). These conditions allowed us to know the interactions involved in the
first steps of the cation exchange process and to evaluate how the cation exchange capacity varies as

a function of the concentration of ions in solution.

Keywords: Clay, Molecular Dynamics simulations, Cation Exchange Process.
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RESUMEN:

Las arcillas estan llamadas a ser los materiales del siglo XXI por su abundancia, bajo costo y
compatibilidad con el medio ambiente. Se usan en la industria farmacéutica como excipientes o
ingredientes farmacéuticos activos. En los ultimos afios se destaca el uso de esmectitas como material
soporte de medicamentos en sistemas de liberacién controlada de farmacos. Sin embargo, las técnicas
experimentales de caracterizacién presentan limitaciones para comprender detalles relacionados con
la incorporacion y adsorcidon de especies organicas. En este escenario, el uso de técnicas
computacionales es una alternativa muy atil para cumplir con este propdésito. En el presente trabajo se
realiza un estudio del sistema compuesto Li-fluorhectorita-trimetoprim (LiFH-TMP) mediante el método
de Dinamica Molecular usando el codigo DLPOLY. Como modelos se consideran: 1) la LiFH; 2) el
sistema LiFH-TMP sin la presencia de moléculas de agua en el espacio interlaminar de la arcilla; 3) el
sistema LiIFH-TMP con moléculas de agua y 4) el sistema LiIFH-2TMP sin moléculas de agua. En las
simulaciones de Dinamica Molecular se emplean los siguientes campos de fuerza: 1) AMBER para el
TMP; 2) el modelo TIP3P para las moléculas de agua y 3) el CLAYFF para la LiFH. Los resultados

obtenidos tienen una buena correspondencia con los obtenidos experimentalmente.

Palabras clave: Arcilla, Li-fluorhectorita, Trimetoprim, Dinamica molecular.
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ABSTRACT:

Thiourea derivatives have been reported as receptors or ionophores for heavy metal cations. Having
hard and soft donor sites in their structure facilitates its versatility. In this work, density functional theory
(DFT) method has been used to investigate the electronic and structural properties of two 1-(2-
furoyl)thiourea derivatives: 3-ciclopropyl (FCP) and 3,3-diethyl (FDE) substituted. Furthermore, we have
considered the molecular recognition of the cis - trans conformations with Pb?* cation. The calculations
were done at B3LYP/6-31+G(d,p) level with the Gaussian-16 program. A LANL2DZ pseudopotential
was used for lead. The optimized structure, total energy, energy gap, highest occupied molecular orbital
(HOMO), lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) energy, ionization potential, electron affinity,
chemical potential, global hardness, softness, and electrophilicity index have been calculated for both
compounds. The 3-monosubstituted FCP ligand has an intramolecular hydrogen bond between NzH
and carbonyl oxygen atom, displaying smaller energy gap and larger values for both softness and
electrophilicity index as compared with FDE. These results point to a larger reactivity of FCP. In
particular, the remarkable difference for electrophilicity index values indicate FCP could not be suitable
as ionophore towards an electrophile, e.g. Pb?* ions. The results support the bad sensibility value (16
mV/dec vs 29,57 mV/dec for a divalent cation, according to Nerst) obtained for constructed Pb?*

selective electrodes based on FCP as receptor.

Keywords: 1-(2-Furoyl)thioureas, lon Selective Electrodes, DFT, Frontier Molecular Orbitals, Global

Reactivity Parameters.
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RESUMEN:

Se estudid el impacto de la contaminacién con carbono, oxigeno y su efecto conjunto sobre la
emision electrénica de campo en catodos de tungsteno utilizados en inyectores de particulas neutras
para reactores de fusion nuclear. Mediante calculos basados en la Teoria del Funcional de la Densidad
(DFT) utilizando el software SIESTA, se modelé una superficie de tungsteno (W) de tres capas atdomicas
con un vacio de 20 A, sobre la cual se adsorbieron atomos individuales de carbono y oxigeno en los
sitios T (top), B (bridge) y H (hollow). Se evalud el trabajo de extraccion y la configuracion mas estable
para contaminaciones de hasta 1 monocapa (1ML). Los resultados indican que la presencia de carbono
reduce la emisién electrénica en todos los sitios de adsorcion, mientras que el oxigeno produce efectos
similares salvo en el sitio H, donde favorece la emisién. En el caso de contaminacidon conjunta, la
configuracién en la que el carbono esta unido a la superficie muestra el mayor aumento en el trabajo
de extraccion, resultando ser la mas estable, mientras que la configuracién inversa reduce este trabajo
y favorece la emision electrénica. Estos hallazgos son relevantes para optimizar la eficiencia de los
catodos en entornos de fusion nuclear, resaltando la influencia critica de la contaminacion superficial

en el desempefio del material.

Palabras clave: Emision electronica, SIESTA, Superficie W, Contaminaciéon C, Contaminacion O.
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RESUMEN:

Este estudio presenta la deposicion selectiva de un compuesto Mo;044,/MoQO; sobre una pelicula de
MoOQ, previamente crecida mediante CD-ICSVT. La caracterizacion se llevd a cabo mediante difraccion
de rayos X, espectroscopia Raman y microscopia electrénica de transmision. La técnica implementada
consistid en someter la pelicula de MoO, a vapores de MoO; en condiciones de bajo vacio. Los
resultados revelaron un crecimiento selectivo significativo, con la formacién del compuesto
Mos0,4/Mo0O; ocurriendo exclusivamente en la superficie de MoO,, mientras que el MoO; puro se
depositd directamente sobre la parte expuesta del sustrato empleado, SiO,/Si. La formacién del
compuesto se reveld mediante difraccion de rayos X y espectroscopia Raman. La deposicion selectiva
del compuesto se atribuye a una reaccién en estado solido entre el MoO; y el MoO, en su interfaz,
facilitada por la estructura porosa de la pelicula de MoO,, como se evidencié mediante microscopia
electronica de barrido. Consideraciones termodinamicas respaldan este mecanismo de reaccion y

predicen el rango de temperatura en el cual puede ocurrir la reaccion.

Palabras clave: Oxidos de molibdeno, Deposicién de vapor, Difraccién de rayos X, Espectroscopia

Raman, Microscopia electronica de transmisién, Fonones.
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ABSTRACT:

The 2-phenyl-benzimidazoles are heterocyclic compounds that have been extensively studied for
their applications in chemistry, biology, and materials science. Understanding the crystalline structure
and structural characteristics of these compounds may provide insights into predicting their biological
properties in features study. This work details the crystallographic characterization of 2-(3’-nitrophenyl)-
benzimidazole, a compound not previously reported. The 2-(3’-nitrophenyl)-benzimidazole was
synthesized through the conventional method, involving the reaction between benzaldehyde and o-
phenylenediamine in an acetonitrile solvent. The compound was characterized by NMR. Single crystals
suitable for X-ray diffraction analysis were obtained by slow evaporation from an acetonitrile solution,
with dimensions of 0.26x0.16x0.08 mm3. Data collection was performed at a steady temperature of
199.99(10) K. The structure was solved using the intrinsic phasing solution method and the model was
refined by least squares minimisation. The compound crystallizes in the triclinic system, space group
P1 (No. 2), with four molecules per unit cell. The molecules pack within the unit cell along the ‘a’ axis.
The lattice parameters are a = 7.71690(10) A, b = 7.72790(10) A, ¢ = 22.1425(4) A, . = 83.171(2)°, B =
85.664(2)°, y = 65.266(2)°, with a cell volume of 1190.34(4) A%. The crystal structure reveals water
molecules packed within, forming intermolecular hydrogen bond of N-H-O with distances N-O of
2.849(3) A and 2.776(5) A; and O-H-N with distances O-N of 2.857(4) A, 2.995(3) A, 2.923(5) A, 2.903(4)
A, 2.674(7) A, respectively.

Keywords: 2-(3-nitrophenyl)-benzimidazole, Crystal structure, Triclinic system, Intermolecular

hydrogen bond.
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RESUMEN:

Se ha investigado el impacto de la contaminacién no homogénea y la posible formacién de
nanopicos de carbono sobre una superficie de tungsteno W(100), en la emision electronica en
catodos, componentes criticos en los inyectores de particulas neutras para futuros reactores de fusion
nuclear. Empleando la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT), herramientas computacionales
(SIESTA) y el uso de (PYTHON) para la visualizacion y ajuste de los datos, se modelaron superficies

de tungsteno contaminadas con configuraciones no homogéneas de carbono.

Palabras clave: Emision electronica, Superficies catodicas, Contaminacibn no homogénea,

Tungsteno.
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RESUMEN:

Los puntos de carbono (CDs) son nanoparticulas cuasi-esféricas con dimensiones inferiores a 10
nm. Muestran un efecto de confinamiento cuantico, que implica, para este tipo de materiales, una
absorcion en el UV-visible y una fuerte emisién ajustable en todo el rango visible. Esta propiedad,
sumada a su alta fotoestabilidad y baja toxicidad, han permitido la aplicacién de los CDs en
bioimagenologia, fotocatalisis, fotodegradacion y fotodeteccion. Como parte de la presente
investigacion, se ha evaluado el efecto de la radiacién gamma sobre la intensidad y longitud de onda
de emisién de CDs dopados con nitrégeno en disolucién acuosa. Las nanopatrticulas fueron sintetizadas
a partir de acido citrico y urea mediante microondas. Para la irradiacion se emple6 una fuente de ®Co,
aplicandose dosis entre de 1 y 10 kGy. Estos CDs presentan dos bandas de emisién. En la medida que
aumento la dosis de radiacién, la primera banda mostré desplazamientos batécromicos y la segunda,
desplazamientos hipsocrémicos, hasta llegar a solaparse; de forma tal que la resolucion del equipo solo
permitié identificar una banda de emision. Este efecto se observo entre 2 y 4 kGy. En este rango se
logré un incremento de la intensidad de fluorescencia debido al solapamiento de las bandas. En la
medida que la dosis de radiacion continu6 aumentando, las respectivas bandas comenzaron a
separarse nuevamente. Los resultados obtenidos demuestran la posibilidad de variar la longitud de
onda de emision de los CDs dopados con nitrégeno, asi como incrementar su intensidad de

fluorescencia, lo cual favorece sus disimiles aplicaciones.

Palabras clave: Puntos de carbono, Radiacion gamma, Intensidad de fluorescencia, Longitud de

onda de emision.
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ABSTRACT:

Due to the environmental issues caused by plastic waste, there is a growing demand in the
development of biodegradable and antimicrobial nanocomposite materials. Traditional food preservation
films are highly susceptible to contamination by harmful microbes. Active packaging serves as an
effective alternative, reducing the need for chemical preservatives in food while maintaining quality and
extending shelf life. Most research is focused on replacing conventional plastic packaging with
biodegradable materials that have similar properties and are low in cost. In this regard, natural clay and
polymer-based films emerge as sustainable alternatives. Layered nanoclays are widely utilized as
reinforcing agents in polymer nanocomposites. In particular, natural or modified bentonite clay is highly
regarded for its practicality and effectiveness. As a layered silicate, it significantly enhances the
mechanical, barrier, and thermal properties of nanocomposites compared to conventional polymers.
However, the preparation of films can be a complex process, as it depends on the chemical compatibility
between the polymer matrix and the clay, as well as the homogeneous dispersion of the clay within the
polymer. Several synthesis strategies and preparation methods are discussed in the literature. The main
goal of this contribution is to provide an overview of clay-polymer nanocomposites, along with their
synthesis methods and applications.

Keywords: Clay, Polymer, Films, Sustainable nanacomposite, Food packaging.
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ABSTRACT:

The most widespread practice of using natural zeolites in agriculture is their application
directly to the soil, and in mixture with NPK chemical fertilizers, due to their easy industrial
processing and low operating costs. However, the results of their use in crops are not observed
in short time, while the reproducibility of the results is not entirely positive. The effect on crop
yields depends of several variables that are beyond the control of the product. A NPK fertilizer
requires water to be solubilized and make the nutrients available for plants. If zeolite particles
are present, then only a part of these nutrients can be retained by them. NEREA® technology
allows the production of nanostructured zeolitic materials. Its foundation is the fact that zeolites
are naturally part of the soils, so their incorporation into these does not represent ecological
damage. The distinction is to introduce steadily into the zeolite particles all the nutrients. Each
NEREA® particle contains homogeneously and optimally the nutrients that only plants take up
modifying the architecture and morphology of their roots, or directly by the stomata and leave
cells. If the mechanical mixing of zeolite mineral particles with chemical fertilizers has
represented an important contribution to agriculture, NEREA® products solve its shortcomings,
and represent an innovation for agriculture and zeolite science. This work aims to demonstrate
this hypothesis comparing the results of several authors who mixed Cuban natural zeolites with
NPK to fertilize beans, rice, potatoes, tomatoes, and sugar cane crops, with the results obtained
using NEREA® products.

Keywords: Natural zeolite, Nanostructured material, Nutrients, Plants.
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RESUMEN:

La difurfurilidentriurea (DFTU) es un fertilizante de liberacion lenta, formado por la condensacién de
dos moléculas de furfural con tres de urea. En condiciones favorables se hidroliza y como consecuencia
se libera al medio la urea y el furfural, por lo que al emplearse en la agricultura se logra un doble efecto,
la incorporacion de nitrogeno al suelo y la posible accion del furfural como nematicida y fungicida. La
DFTU se puede producir por diferentes métodos de sintesis y siempre se obtiene el mismo producto,
independientemente de la relacién molar inicial de los reactivos, sin embargo, la cristalinidad y la
morfologia pueden variar. En este trabajo se empled el método de sintesis en fase homogénea (método
de extraccion y evaporacion del disolvente). Los reactivos utilizados fueron la urea fertilizante, el furfural
sin previa purificacion y el agua como disolvente. Los resultados obtenidos por difraccion de rayos X
mostraron una ligera diferencia en la cristalinidad del producto dependiendo de la relacién molar de los
reactivos de partida. La morfologia se estudié por microscopia electrénica de barrido observandose una
elevada superficie irregular de granulos semiesféricos y formacion de agregados. Los resultados del
estudio en campo en cultivos de tomate, mostraron resultados similares en comparacién con los
fertilizantes tradicionales, a pesar de que la DFTU sélo se aplica una vez al inicio de la siembra y
presenta un menor contenido de nitrégeno.
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Figura: Difractogramas de rayos X de los productos DFTU

Palabras clave: Fertilizante de liberaciéon lenta, DFTU, Urea, Furfural.
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RESUMEN:

La reduccion del uso de fertilizantes y pesticidas quimicos para lograr una agricultura sostenible se
ha convertido en una prioridad en tiempos recientes. Una de las soluciones exploradas es el empleo
de biofertilizantes de liberacion lenta que utilizan productos de origen natural como principio activo para
desarrollar una agricultura a bajo costo, respetando la naturaleza y el desarrollo sostenible. En esta
investigacion, se desarrollaron biofertilizantes de liberacion lenta utilizando el método de
microencapsulacion por extraccion y evaporacion del solvente. La microalga de origen natural Spirulina
plantensis fue encapsulada en una matriz de urea-formaldehido, mediante dos técnicas de agitacioén,
agitaciéon mecanica (AM) y Ultra Turrax, lo que resulté en dos biofertilizantes, (UFM+SpAM) y
(UFM+SpUT). Estos se caracterizaron mediante FTIR, DRX y SEM. Fueron realizados estudios de
liberacion de nutrientes in vitro. Ademas, se realizaron evaluaciones agrondmicas en casa de cultivo
protegido sobre tomates. Se corroboroé la nula interaccidn entre el principio activo y la matriz polimérica.
Se reveld la estructura amorfa de los materiales. Los perfiles de liberacién resultaron ser tipicos de
fertilizantes de liberacion lenta, lo que sugiere un suministro prolongado de estos nutrientes a las
plantas. Se observé una diferencia en la morfologia de los productos donde el UFM+SpUT presentd
una superficie heterogénea e irregular en contraste con la superficie lisa y uniforme del UFM+SpAM.
Los estudios in vivo mostraron que se necesitd solo una aplicacién de los biofertilizantes durante el
ciclo vegetativo para obtener efectos comparables y en algunos casos superiores a los de un fertilizante

convencional.
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RESUMEN:

Los residuos de la produccion de arroz y café constituyen un importante contribuyente a la
contaminacién ambiental. Entre los residuos generados mas importantes se encuentran el pergamino
de café y la cascara de arroz, que destacan por su elevado contenido de lignina y silice lo cual permite
la obtencidén de compdsitos con una estructura porosa, lo que unido a las propiedades fisicoquimicas
de la lignina permitiria su posible aplicacién como adsorbente de metales pesados. Con este fin se
realizé la sintesis de nanocompdsitos mediante un método sol-gel in situ, partiendo de los materiales
lignocelulésicos. Los nanocompdsitos obtenidos fueron caracterizados mediante FT-IR, microscopia
electrénica y analisis termogravimétrico. Se estudio la capacidad de adsorcién de las nanoparticulas
obtenidas mediante un experimento de adsorcién en lotes frente a disoluciones de Cu(ll) y Ni(ll). Se
encontré6 mediante espectroscopia electronica que las nanoparticulas presentan una forma
quasiesférica y tamanos alrededor de 60 nm. El analisis espectroscdpico mediante FT-IR mostro la
presencia tanto de lignina como de silice en los nanocompésitos, lo cual fue corroborado mediante el
anadlisis termogravimétrico y la EAA-ICP. Ademas, se evalud la capacidad de sorciéon del
nanocompdsito frente al Cu(ll) y el Ni(ll), encontrandose que los nanocompdsitos adsorben los iones
con rapidez y presentan capacidades de sorcion alrededor de 10 mg/g en todos los casos. De aqui se
puede concluir que a partir de cascara de arroz y pergamino de café se pueden obtener nanomateriales

como potenciales sorbentes renovables alternativos para la eliminacién de contaminantes ambientales.

Palabras clave: Nanocompdsitos silice-lignina, Sintesis sol-gel, Residuos agricolas, Adsorcion,

Metales pesados.
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RESUMEN:

El café es una de las bebidas mas consumidas a nivel mundial. En su agroindustria, se generan
grandes cantidades de residuos que pueden representar mas del 70% de la produccion total. Estos
residuos contribuyen a la contaminacion y a problemas ambientales, ya sea por su quema o por su alto
contenido de compuestos perjudiciales. Recientemente, muchas investigaciones se han centrado en la
transformacién quimica de estos residuos agricolas en productos de alto valor agregado, aplicando un
modelo de economia circular. Por lo tanto, es fundamental conocer su composicion quimica para futuras
aplicaciones. En esta investigacion, se caracterizaron fisica, quimica y fisicoquimicamente tres tipos de
residuos de la produccion de café arabico cubano: cascara, pergamino y borra. Se emplearon diversas
técnicas para corroborar la presencia de celulosa, hemicelulosa, lignina y silicio en los residuos,
utilizando métodos como TGA, IR y el método de Chesson-Datta. A través de EDX, se observé que las
biomasas estan compuestas principalmente de carbono y oxigeno, ademas de contener minerales. Los
resultados obtenidos de la determinacion de pH, densidad y contenido de cenizas de los residuos
estudiados difieren en muchos casos de los reportados en la literatura. Finalmente, se determiné el
contenido extractivo y se realizé un tamizaje fitoquimico para identificar los principales grupos de
metabolitos secundarios presentes en estos residuos de café. Estos hallazgos demuestran la variada
composicion quimica de los residuos de café y su dependencia del clima, las condiciones del suelo y

el uso de fertilizantes o insecticidas.
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RESUMEN:

El café constituye la segunda materia prima mas comercializada del planeta, de la cual solo se
emplea el 9.5% en peso del fruto seco en la elaboraciéon de la bebida. Entre las caracteristicas
fundamentales de estos residuos se encuentra el elevado contenido de material lignocelulésico, que
permite su revalorizacion en varias aplicaciones: como material de partida en biorrefinerias y para la
sintesis de carbon activado, también aplicados, tanto directamente como modificados, como
adsorbentes de contaminantes en el agua. Actualmente los materiales lignocelulésicos son objeto de
estudio de numerosas investigaciones. Por lo que, el objetivo de este estudio es comparar
estructuralmente las ligninas extraidas de los diferentes residuos del café (borra, pergamino y cascara).
Se realizé un estudio previo a las diferentes materias primas a través del método Chesson-Datta, el
cual se basa en la diferencia entre las propiedades quimicas y la solubilidad de los principales
componentes del material: lignina, celulosa y hemicelulosa, permitiendo la disolucién selectiva de cada
uno de estos componentes. La extraccion se llevo a cabo mediante un método soda, este método se
empled previamente en la sintesis de nanoparticulas de lignina utilizando como material de partida
otros residuos agricolas como la cascara de arroz y de trigo. El resultado del estudio realizado a los
materiales empleados esta en relacion con los resultados en los rendimientos de extraccion de las
ligninas. Se obtuvo un mayor rendimiento en la extraccion realizada al pergamino, luego le sigue la
borra y por ultimo la cascara de café. La caracterizacion de la lignina sédica de los tres materiales se
realizé mediante FTIR, TGA, SEM-EDS y RMN'H. Donde se observaron cambios en la morfologia y la
resistencia térmica de las diferentes ligninas obtenidas. Los resultados obtenidos luego de la

caracterizacion verifican como varia la estructura de la lignina cuando se varia el material de partida.
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RESUMEN:

La piel es el tejido humano mas estudiado por métodos 6pticos en la practica médica, debido a su
facil acceso y a que muchas de sus condiciones patolégicas aparecen “a flor de piel” y se aprecian “a
simple vista”. Durante el desarrollo de las patologias y lesiones dermatolédgicas, las alteraciones son
apreciables y diferenciables, tanto en sus propiedades opticas directas como en su respuesta de
fluorescencia a estimulos luminosos especificos. Este hecho no facilita el diagnéstico ni evita errores
en su evaluacion. La espectroscopia de fluorescencia es una herramienta de diagndstico de alta
sensibilidad aplicable en la deteccién, diagndstico y seguimiento de algunos tipos de lesiones en la
piel. Su aplicacion depende de factores médicos y biolégicos, como la pigmentacién, la morfologia, la
localizacién, la edad, y la etapa de crecimiento de las lesiones. También depende de factores
relacionados con la tecnologia y de los parametros fisicos de la excitacion y de la autofluorescencia
inducida por ella, como longitud de onda e intensidad. En este trabajo revisamos aspectos médicos y
tecnoldgicos fundamentales para establecer criterios técnicos, operacionales y de disefio, que permiten
desarrollar un dispositivo biomédico orientado a la deteccion y diagndstico del cancer de piel no
melanoma (NMSC, por sus siglas en inglés). Posee un emisor LED de luz ultravioleta para inducir la
autofluorescencia de los croméforos presentes en la lesion, y un sensor de imagen capaz de registrarla
y cuantificarla. Esta combinacién permite realizar un diagndstico primario no invasivo mediante
espectroscopia de autofluorescencia, con un concepto novedoso desde el punto de vista de la

deteccion.
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RESUMEN:

El diagnéstico temprano de enfermedades de la piel mediante métodos poco invasivos es uno de
los principales desafios en dermatologia. La técnica de dermatoscopia se destaca por su eficacia en
este ambito, empleando dermatoscopios con fuentes de luz que facilitan el diagndstico y seguimiento
de enfermedades cutaneas. Este trabajo presenta un dispositivo innovador que integra tres conjuntos
de diodos emisores de luz LEDs (blanco, ambar y ultravioleta) disefiados para activar fluoréforos
especificos en la piel, permitiendo una mejor identificacion y analisis de lesiones. El objetivo principal
es proporcionar una solucion accesible y eficiente para el diagndstico dermatolégico. La combinacién
de luz blanca, ambar y ultravioleta permite explorar las caracteristicas de las lesiones cutaneas de
manera mas completa, mejorando la precision del diagnostico y monitoreo de enfermedades como
dermatitis, psoriasis y cancer de piel. Para controlar la intensidad y frecuencia de los LEDs, se
selecciond un microcontrolador Arduino y se desarrollé un programa personalizado. Esta tecnologia
representa una innovacién significativa en el uso de bajo costo para mejorar la salud dermatoldgica,
con potencial impacto en la deteccion temprana y tratamiento de afecciones cutaneas, promoviendo

mayor accesibilidad y eficiencia en el ambito médico.
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RESUMEN:

Se evalua el “Convertidor de Luz en Color a Digital” (“Color Light to Digital Converter”) TCS340007,
para su uso en la deteccién de autofluorescencia en lesiones dermatoldgicas asociadas al cancer tipo
NMSC. Este dispositivo de bajo costo permite la deteccién de luz ambiental, incluida la deteccién de
luz roja, verde, azul, clara e infrarroja. Entre sus aplicaciones se encuentra la determinacién de la
temperatura de color y el control de procesos industriales, de forma general. En los resultados de
nuestras investigaciones no encontramos, hasta este momento, reportes de su aplicacién en el
diagndstico dermatoldgico. Sin embargo, su capacidad para medir con precision el color y la informacién
espectral, puede contribuir a registrar, cuantificar y evaluar los cambios en la intensidad de la
autofluorescencia de zonas danadas de la piel, al ser iluminada por luz UV durante el seguimiento
médico. En este trabajo analizamos las caracteristicas y parametros optoelectronicos fundamentales
de este dispositivo, asi como la posibilidad de integrarlo a un sistema biomédico para el registro,
cuantificacion y clasificacién de lesiones dermatolégicas. Establecemos una comparacién con técnicas
fundamentales para el diagnéstico dermatoldgico, como la espectroscopia de fluorescencia, asi como
de la composicién instrumental de las mismas, para llegar a conclusiones preliminares sobre el uso de

este dispositivo en el desarrollo de una tecnologia de nuevo tipo para el diagnéstico dermatologico.
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RESUMEN:

En las ultimas décadas la biomedicina basada en la luz ha tenido un gran impacto en la atencién
médica moderna debido a su precision en la biodeteccion y el tratamiento, la aplicacién minimamente
invasiva y los efectos secundarios relativamente bajos. Las fuentes de luz como los diodos emisores
de luz (LED) y laseres han sido ampliamente utilizadas por su alta precision y selectividad del
tratamiento. En particular, la fotomedicina basada en LED ofrece ventajas distintivas, incluyendo la
capacidad de irradiar zonas mayores que los laseres y una mayor seguridad por su baja intensidad. Sin
embargo, la seleccion y aplicacion de los LED en la fotomedicina, depende de sus principales
caracteristicas: su espectro de irradiancia e irradiancia total en un area. Este proyecto cuenta de varias
etapas. La presente etapa se enfoca en la estimacion de la irradiancia de los LED. Para lograr este
objetivo se disefd un sistema de caracterizacién de LED. Se elaboré un soporte de LED y un cilindro
que permitiera ajustar las distancias de iluminacién. Las mediciones fueron hechas con un
monocromador MDR-2, un fotodiodo calibrado y un multimetro Agilent 45. Para probar la validacién del
sistema se seleccionaron dos lamparas comerciales de fotopolimerizacion Y y N. Con el sistema se
estimo que las lamparas Y y N tienen un maximo de irradiancia en 458 y 452 nm, y una irradiancia de
900 mW/cm? y 710 mW/cm? a 1 cm de distancia, respectivamente. Los métodos de estimacion

empleados cumplieron con el objetivo propuesto.
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RESUMEN:

El desarrollo de biopolimeros representa una alternativa sostenible frente a los polimeros sintéticos
convencionales, contribuyendo asi a la mitigacion del impacto ambiental asociado con el uso de
plasticos derivados del petréleo. En este estudio, se sintetizaron biopeliculas a partir de alginato de
sodio, un polisacarido abundante en las paredes celulares del alga parda Sargassum spp., mediante
un proceso de polimerizacion. Se prepararon soluciones de alginato de sodio al 2% (m/v) y cloruro de
calcio al 2.5 % (m/v), en moldes especificos, seguido de un secado a temperatura ambiente en un
desecador, obteniéndose la biopelicula. Se evaluaron las propiedades fisico-mecanicas de las
biopeliculas obtenidas, como la caracterizacion de estas mediante espectroscopia infrarroja por
transformada de Fourier (FTIR), que indicd que la estructura de las biopeliculas presenta similitudes
con la del celofan, polimero derivado de la celulosa. Se determind que la densidad es de 1.17 g/mL y
un pH de 9.20, parametros que pueden influir en la biodegradabilidad y estabilidad del material. Las
pruebas de combustion demostraron rapida ignicién, emision de humo blanco y una deformacién
permanente del material. Las propiedades mecanicas se evaluaron a partir de los ensayos de traccion,
segun la norma ASTM D882. En términos de propiedades mecanicas, las biopeliculas exhibieron una
resistencia a la traccion maxima de 0.16 MPa, desplazamientos de 72.53 mm, y deformacion de 0.73
mm/mm, lo que sugiere caracteristicas comparables al polietileno espumante (foam). Los resultados
obtenidos permitieron recomendar la optimizacion de la formulacion para ampliar la viabilidad comercial

de la biopelicula y sostenibilidad ambiental.
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RESUMEN:

La contaminacion hidrica, agravada por el vertido del 80 % de aguas residuales sin tratar, plantea
un desafio critico. Los procesos de oxidacion avanzada, como Fenton y foto-Fenton, son eficaces para
eliminar contaminantes y microorganismos patogenos. El uso de catalizadores heterogéneos amplia
el rango de pH operativo y reduce la generacion de lodos. En este trabajo se disefaron catalizadores
zeoliticos basados en clinoptilolita natural (NZ) y se evalu6 su actividad fotocatalitica en la inactivacion
de la bacteria modelo E. coli. Los catalizadores se obtuvieron por intercambio idnico con Fe?* y Cu?*
(NZ-Fe-Cu) y por deposicion de nanoparticulas de oxidos de hierro sintetizadas por impregnacion y
precipitacion (NZ@FeO-imp y NZ@FeO-prec), se caracterizaron por DRX, FTIR, SEM/EDS y UV-Vis
de reflectancia difusa. En los ensayos foto-Fenton se empled una concentracion inicial de bacteria de
10 UFC/mL, 100 ppm de H;0,, 1g/L de catalizador y radiacion visible de 9 W. Los resultados
confirmaron la estabilidad estructural de las zeolitas y la incorporacion efectiva de metales y
nanoparticulas. Todos los catalizadores lograron la inactivacion total de E. coli sin recrecimiento
bacteriano, alcanzando reducciones logaritmicas de 4.34-log, 4.47-log y 4.24-log para NZ-Fe-Cu,
NZ@FeO-imp y NZ@FeO-prec, respectivamente. El catalizador NZ-Fe-Cu resalté por su desempefio
superior logrando inactivar la bacteria en 60 minutos. Los catalizadores con nanoparticulas
depositadas lograron inactivaciones de 75 minutos (NZ@FeO-imp) y 120 minutos (NZ@FeO-prec).
Estas diferencias se atribuyen a la morfologia de las nanoparticulas, comprobandose que las esféricas
obtenidas por impregnacion son mas activas que las nanoagujas obtenidas por el método de

precipitacion.
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RESUMEN:

El niquel es un elemento que se encuentra de forma natural en los suelos cubanos, y puede llegar
facilmente al agua de consumo humano. Su control y monitoreo es de vital importancia por las
afecciones que causa a la salud, incluso a muy bajas concentraciones. Técnicas accesibles en los
laboratorios de analisis como, espectroscopia ultravioleta-visible (UV-vis) y espectrometria de
absorcion atdmica (EAA) con llama, no poseen limites de deteccion suficientes para detectar la
concentracion maxima admisible de Ni establecida en la Norma Cubana 827 (NC-827) para agua
potable. Por ello es necesario preconcentrar el analito antes de la determinacién final. Una zeolita
natural tipo clinoptilolita-mordenita del yacimiento San Andrés, se empleé como sorbente en este
trabajo, previo a la determinacién instrumental del analito. Para el analisis de capacidad de sorcion, se
evaluaron los siguientes parametros: pH, caudal y volumen de ruptura. Los ensayos de sorcion se
realizaron en flujo, y la determinacién final del analito se realizdé por UV-Vis, mediante el método de la
Dimetilglioxima. Las condiciones optimas fueron pH 5, caudal 2 mL-min-' y volumen de ruptura 110 mL.
También se realizaron ensayos de desorcion con disoluciones de EDTA (0.1 mol-L™") y NH4CI (2 mol-L
"); para este ultimo se obtuvo una recuperacion cuantitativa, mayor al 90 por ciento. Posteriormente se
evaluaron los ciclos sorcién-desorcion y se hizo un ensayo de preconcentracién al valor de
concentracion limite establecido en NC-827. Un estudio del proceso de intercambio entre los iones Ni?*
y los cationes de compensacion de la zeolita fue llevado acabo para evaluar los sitios preferenciales

del analito en el mineral.
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RESUMEN:

Los contaminantes farmacéuticos persistentes, como los citostaticos de Pt(Il), de uso comuin en la
terapia del cancer, han sido detectados en cuerpos de agua, a bajas concentraciones. Los tratamientos
electroquimicos, fotoquimicos y biolégicos para la remocion o degradacion de estos contaminantes son
costosos y a veces ineficientes. La extraccion en fase solida es una alternativa viable. El objetivo del
presente estudio fue obtener y caracterizar la biomasa inactiva de Aspergillus niger O-5 inmovilizada
en una zeolita natural tipo clinoptilolita-mordenita del yacimiento San Andrés, como sorbente para la
remocion de Pt(ll) de aguas. El material sorbente (Bio-NZ) se prepard a partir de dos metodologias:
biomodificacion e inmovilizacion. La disolucion modelo de Pt(ll) se preparé a partir de la sal de potasio
del tetracloruroplatinato(ll). EI complejo se cuantific6 mediante la espectrometria de absorcion
molecular ultravioleta-visible (UV-vis). El material sorbente se caracterizO mediante: microscopia
electrénica de barrido, espectroscopia infrarroja (IR), difraccién de rayos X, y pH del punto de carga
cero. Las micrografias obtenidas, indican el crecimiento de la biomasa de Aspergillus niger O-5 en la
superficie de la zeolita. Por otra parte, la espectroscopia IR, mostré los principales patrones de vibracién
caracteristicos de ambos materiales. Se estudio la influencia del pH [2-9] en el porcentaje de retencion
de los materiales preparados con ambos métodos bajo las siguientes condiciones experimentales:
masa de Bio-NZ: 10 mg, V[PtCls]*: 10 mL, concentracion: 10 mg-L'y tiempo: 30 min con velocidad de
agitacion de 105 rpm. Para el método de biomodificacién, la retencion oscila entre 60 y 52% en el

intervalo de pH estudiado.
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RESUMEN:

La arcilla cubana bentonita (Bent) estd compuesta fundamentalmente por montmorrillonita como
fase mineral principal. Propiedades como el hinchamiento, la adsorciéon e intercalacion de especies
quimicas, junto a su capacidad de intercambio catiénico (IC), constituyen la base de su empleo como
soporte de farmacos, fase reforzante en nanocompuestos y en la eliminaciéon de contaminantes. La
incorporacion de propiedades antimicrobianas, permite su uso como aditivo especial, ampliando su
alcance en aplicaciones cosméticas y biomédicas. El presente trabajo estudio los procesos de IC en la
Bent natural y modificada, mediante el empleo de la fluorescencia de rayos X (FRX), y su influencia en
la actividad antibacteriana de las muestras. Los materiales homoidnicos Cu-Bent se obtuvieron a partir
de la Bent natural sin modificar y sometida a tratamientos quimicos acidos (HCI 0.1 y 1 mol/L) y con
NaCl 0.2 mol/L. La caracterizacién de los sdlidos se realiz6 mediante difraccién de rayos X (DRX) y
FRX, mientras que los liquidos sobrenadantes se analizaron por FRX y espectroscopia ultravioleta-
visible (UV-Vis) a 810 nm. La actividad antibacteriana se evalué por el método de conteo de colonias
empleando Staphyloccocus aureus y Echerichia coli. Los espectros de FRX corroboraron la efectividad
del IC en las muestras tratadas con cobre. En los patrones de DRX no se visualizaron variaciones
significativas en el plano de reflexion basal 001. Sin embargo, se observaron nuevas sefiales asociadas
a la presencia de cobre. Los ensayos microbiolégicos revelaron que las muestras tratadas con acido, y

modificadas con cobre, presentan actividad frente a ambos tipos de bacterias.
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RESUMEN:

El colesterol es un lipido esencial presente en las membranas celulares de los animales. Su elevada
acumulacion en sangre provoca enfermedades cardiovasculares. En el presente trabajo se planteo el
estudio de las potencialidades de electrodos impresos (SPE, de sus siglas en inglés Screen-printed
electrodes) en la cuantificacién de esta biomolécula. Los electrodos se modificaron con nanoestructuras
de ZnO y la enzima colesterol oxidasa se utilizé como elemento de biorreconocimiento. Las ZnONPs
se sintetizaron mediante precipitacion quimica y posterior calcinaciéon controlada. La caracterizacion
estructural y morfologica de las NPs se realizé mediante UV-Vis, FTIR, DRX y TEM. Se observé un
maximo de absorcién bien definido en los espectros UV-Vis para suspensiones de las ZnONPs
alrededor de 370 nm; mientras que los FTIR mostraron la vibracion de valencia Zn-O con una frecuencia
cercana a 500 cm™. Los difractogramas confirmaron la cristalinidad de los materiales sintetizados,
siendo la Wurtzita la fase predominante. Por TEM se confirmé la formacién de nanoesferas de tamafios
de alrededor de 60 nm, las que se agruparon formando estructuras interconectadas. Las ZnONPs y la
enzima colesterol oxidasa se depositaron sobre la superficie de los SPE mediante un procedimiento
capa a capa, Yy se siguié cada paso de modificacion por AFM. Los SPE modificados mostraron una
respuesta electroquimica rapida y reproducible hacia la presencia de colesterol. Ademas, la respuesta
se evaluo en presencia y ausencia de mediador electroactivo ([Fe(CN)s]***). Los parametros de
desempeno (LOD, sensibilidad, intervalo lineal) demuestran la competitividad de los nuevos sensores
en comparacion a los previamente informados. Finalmente, los bioelectrodos mostraron una adecuada
tolerancia a la presencia de potenciales interferentes (acido urico, paracetamol, glucosa y acido
ascorbico) presentes en disolucién.
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RESUMEN:

Se exponen antecedentes, el estado actual y perspectivas del empleo y desarrollo de métodos
analiticos con aceleradores de iones, para el estudio de materiales funcionales y naturales en la
Universidad de La Habana (UH). Los principales materiales analizados han sido semiconductores
nanoestructurados, ceramicos, zeoliticos y muestras ambientales. Los métodos utilizados han sido: 1)
desde 1996, Analisis con Haz de lones (IBA) en aceleradores de cinco universidades [Nacional
Autonoma de México (UNAM), de Sao Paulo (USP), Catdlica de Rio de Janeiro (PUC-RJ), Federal de
Rio Grande del Sur (UFRGS), Auténoma de Madrid (UAM)] y desde 2021 en el Instituto Unificado de
Investigaciones Nucleares (JINR) de Dubna, Rusia; 2) desde 2003, Analisis por Activacion Gamma
(GAA) con un acelerador de electrones en el JINR; 3) desde 2011, Espectrometria de Masa con
Aceleradores (AMS) en la Universidad Federal Fluminense de Rio de Janeiro (UFF-RJ) y desde 2021
en la UNAM. Los principales resultados obtenidos estan recogidos en mas de 30 articulos publicados
desde el ano 2000; la mayoria de ellos con apoyo de mas de una decena de proyectos Cuba-Brasil
(CLAF, CAPES y CNPq), que garantizaron movilidad y tributaron a tesis de licenciatura, maestria y
doctorado de jovenes cubanos. En 2021 comenzd una intensa colaboraciéon UH-JINR en IBA con el
Sector de Materiales Fisico-Nucleares y Nanotecnologia con Implantacion Iénica del JINR. Se han
firmado acuerdos especificos de cooperacion UH-JINR. En 2024 se identificaron intereses de
colaboracion UH-JINR-UNAM con el Laboratorio de Espectrometria de Masa con Aceleradores (LEMA)
de la UNAM.
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quimico, Anélisis nuclear.

58


mailto:edwin.pedrero@imre.uh.cu

CLASIFICACION DE MUESTRAS DE TABACO MEDIANTE ANALISIS DE
COMPONENTES PRINCIPALES, ANALISIS DISCRIMINANTE LINEAL Y
FLUORESCENCIA DE RAYOS X

Melissa de la C. Sardifias Castillo’, Juan Jiménez Chacén?, Vanessa Martin Abreu?, Isabel

Marquez Leiva®, Regina De la Haye?, Mirella Pefia Icart?

"Instituto Superior de Tecnologias y Ciencias Aplicadas (INSTEC), Universidad de La Habana, La
Habana, Cuba. ? Instituto de Ciencia y Tecnologia de Materiales (IMRE), Universidad de La Habana,
La Habana, Cuba. 3 Instituto de Investigaciones del Tabaco, San Antonio de los Bafos, Artemisa,
Cuba.

E-mail: melissasardinacastillo@gmail.com

RESUMEN:

El tabaco cubano es reconocido por su calidad a nivel internacional teniendo un alto prestigio. En la
actualidad es el cuarto renglon de exportacion de Cuba, de ahi que se hace necesario un estudio que
permita conocer su concentracion quimica y asi evitar falsificaciones. En este trabajo se preparan 21
muestras que serviran como patrones para desarrollar un procedimiento para la cuantificacion de
metales (Mg, Ca, Cu, Zn, Mn, Fe, Sr, Al, B, Ba, Na, K, Liy Ti) por fluorescencia de rayos X. Con este
objetivo se realizo la determinacion por Espectrometria de Emisién con Plasma Acoplado por Induccion.
Se establecieron los principales parametros de desempefo, los cuales resultan adecuados para su
propésito. Para estimar la concentracion final se tuvo en cuenta el factor de humedad que estuvo entre
1.085y 1.221 %. Se aplicd Analisis de Componentes Principales en las muestras. Como resultado, se
observo una clara definicion de las muestras clasificadas por su fortaleza. También, se proyectaron
sobre el grafico de puntuaciones obtenido por la matriz de intensidades, tres muestras de producto
terminado internacionales y una de consumo nacional, separando las de origen cubano de las mismas
de manera eficiente. Se realizé un Andlisis Discriminante Lineal el cual confirmd la informacién de las
muestras, asi como los resultados obtenidos por el ACP. Se demostré la alta potencialidad para
clasificar las muestras de segun su fortaleza y de acuerdo con el tipo de muestra estudiada dandole un

valor agregado al mismo para su comercializacion en el mercado internacional.
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RESUMEN:

Mantener e incrementar la calidad del ron cubano es un objetivo estratégico de importancia
econdmica. La composicién elemental puede influir en las propiedades organolépticas, representar
riesgo para la salud y/o contribuir a su certificacion de origen. Concentraciones del orden de p L™
constituyen un reto para su determinacion confiable. El objetivo de este trabajo fue desarrollar un
procedimiento de preconcentracion de muestra para posterior analisis elemental mediante la
Espectroscopia Optica de Emisién con Plasma Inductivamente Acoplado (ICPOES) y la Absorcién
Atdmica con Llama (FAAS). Se seleccionaron muestras en diferentes botellas del mismo tipo de ron y
lote; y soluciones hidroalcohdlicas al 40% de dos tipos de alcohol. Se empleé el Espectrometro ICPOES
Horiba Scientific Ultima 2 y el Espectrometro de Absorcion Atémica modelo PU 9100. Se estudio la
combinacién de la evaporacion y posterior digestion con HNOs y HO.. y diferentes factores de
concentracion. En las soluciones hidroalcoholicas se determiné: a) por EAALI: Pb (0,22 mg L"), Fe
(0.76 mg L")y Zn (0.036 mg L") con precisién entre 7 y mas del 20%; Cd y Cu menor al limite de
deteccion b) por ICPOES: Zn, Fe, Mg, Ca, Cu, Na y K. La concentracion oscilé entre 0,023 mg L'y
10,9 mg L' para Zn y Na; Pb, Niy Cr se encuentran por debajo del limite de deteccion. Se evalué la
veracidad por ICPOES para Cu, Fe y Zn en solucién hidroalcohdlica, comparando con concentraciones
reportadas por otro laboratorio. Se estudian otras opciones de preconcentracién para incrementar

limites de deteccion.
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RESUMEN:

Se sintetizaron materiales zeoliticos con sistemas mono- y bi-metalicos de Co?" y Ni** mediante la
modificacion de zeolita natural con disoluciones de cloruros de estos metales, usando dos métodos de
preparacion: intercambio iénico tradicional (IE) e impregnacién (Imp). Los materiales fueron estudiados
por difraccion de rayos X (DRX) in situ en atmosfera de hidrégeno y en funcion de la temperatura y
complementados con otras técnicas de caracterizaciéon. Se particularizé en la evaluacién de la
estabilidad estructural de estos sistemas soportados en las fases zeoliticas (una mezcla de clinoptilolita-
heulandita y mordenita) y la influencia mutua de las especies de ambos metales Los materiales
preparados por Imp poseen mayores contenidos de niquel y cobalto; sin embargo, también contienen
cantidades significativas de cloruro. En contraste, los materiales preparados por IE mostraron un
contenido insignificante de cloruro y mayores areas superficiales especificas. Los experimentos de
difraccién de rayos X in situ no revelaron deterioro de las estructuras zeoliticas, aun a altas
temperaturas. Se observaron cambios significativos en la intensidad de ciertos maximos de difraccién,
atribuidos a la naturaleza, cantidad y posicién de los cationes extra-enrejado zeolitico, asi como a las
especies reducidas de estos metales. Estos sistemas son de interés catalitico en la hidrogenacion
selectiva de citral para alcoholes insaturados usados en la produccion de productos quimicos valiosos,
fragancias, etc, donde tradicionalmente se emplean catalizadores costosos de metales nobles. Entre
todos estos materiales de bajo costo aqui preparados, el bimetalico NiCo sintetizado por IE resulté ser

el catalizador mas prometedor.
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RESUMEN:

El agua es fundamental para la vida, pero la industrializaciéon y el crecimiento poblacional han
intensificado la explotacién de los recursos hidricos y su contaminacion. Entre los contaminantes
organicos los colorantes son especialmente preocupantes debido a su impacto en los ecosistemas. Los
procesos de oxidacion avanzada, como los foto-Fenton, destacan por su eficacia en la mineralizacion
de contaminantes recalcitrantes, particularmente al emplear catalizadores heterogéneos. Las zeolitas
son buenas candidatas como catalizadores foto-Fenton por sus propiedades de intercambio idnico y
adsorcion. Ademas, presentan una alta estabilidad y se pueden reutilizar, reduciendo costos y
minimizando residuos. En este trabajo se desarrollaron zeolitas modificadas con hierro (NZ-Fe) y cobre
(NZ-Cu), y una muestra bimetalica (NZ-Fe-Cu), y se evaluaron como catalizadores foto-Fenton. Los
materiales se caracterizaron mediante DRX, FTIR, SEM/EDS y UV-vis. Los ensayos foto-Fenton se
realizaron a temperatura ambiente, utilizando rodamina-B como colorante modelo (10 ppm), H202 (100
ppm), diferentes relaciones catalizador/disolucién (25, 50, 75 y 100 mg/100 mL) y luz visible de 6W.
Todos los materiales lograron degradar el colorante, mostrando su eficacia como catalizadores foto-
Fenton. La muestra bimetélica destacé con un 86% de degradacién en tres horas y una cinética inicial
mas rapida que las monometalicas, evidenciando un efecto sinérgico por la combinacion de ambos
metales. La mejor relacion catalizador/disolucién fue de 50 mg/100 mL; cantidades mayores
disminuyeron el porcentaje de degradacién debido al apantallamiento y dispersion de la luz por las
particulas suspendidas. Estos resultados destacan el potencial de los catalizadores desarrollados en el

tratamiento de aguas coloreadas.

Palabras clave: Clinoptilolita natural, Catalizadores heterogéneos, Procesos foto-Fenton,

Contaminacion de aguas, Colorantes.
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RESUMEN:

Las arcillas son adsorbentes de bajo costo con gran potencial gracias a su alta superficie especifica
y capacidad de intercambio iénico. La halloysita es una arcilla del grupo del caolin con una capa de una
sola lamina tetraédrica y una sola lamina octaédrica. En el presente trabajo se obtiene una zeolita por
el método hidrotermal, empleando la metahalloysita como fuente de silicio y aluminio, esta ultima
obtenida por deshidratacién de la halloysita. Los materiales se evaluaron segun su capacidad de
separacion de la mezcla propano/propileno y de captura de CO,. Se emplearon las técnicas de
caracterizacion: DRX, FTIR, XPS, MEB y adsorcién de CO, a 273 K. La halloysita y la zeolita exhibieron
buena resolucion de los picos en el cromatograma obtenido, asi como tiempos de elucién cortos (5
min). Las interacciones huésped-hospedero traducidas en los valores calculados de Qq, mostraron ser
mayores en el material zeolitico debido a la presencia de microporos y una mayor area superficial. Los
valores del factor de separacién (a) mostraron la capacidad de ambos materiales para resolver los
componentes de la mezcla. La muestra de metahalloysita no fue capaz de separar la mezcla evaluada
debido al colapso de la estructura como resultado del tratamiento térmico. La zeolita mostrd la mejor
capacidad de adsorcién de COy, lo que concuerda con las propiedades texturales obtenidas. A partir
del patrén XRD registrado y los espectros XPS, se obtuvo una buena cristalinidad en la muestra de

zeolita y relaciones Si/Al > 1 en todas las muestras respectivamente.

Palabras clave: Halloysita, Zeolita, Separacién propano/propileno, Captura de CO,, Cromatografia
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RESUMEN:

La escasez de agua es uno de los mayores problemas a los que se enfrenta la humanidad. Los
cambios climaticos y el deterioro de los cuerpos de agua se encuentran entre las principales causas de
esta problematica. Entre los contaminantes del agua se encuentran los metales pesados, que provienen
de diversas actividades antropogénicas, principalmente de tipo industrial. Las cenizas de cascara de
arroz (CCA) son un residuo agricola de gran volumen y su inadecuada deposiciéon puede contaminar el
medioambiente. Estas cenizas tienen un alto contenido de silicio y pueden ser empleadas en la sintesis
de zeolitas, lo que conlleva a su valorizacién. Las zeolitas son materiales microporosos con una
estructura tridimensional que les confiere propiedades como adsorbentes, intercambiadores iénicos y
catalizadores, por lo que se han empleado en diferentes aplicaciones medioambientales. En este
trabajo se sintetizaron zeolitas a partir de dos CCA industriales (tecnologias de gasificaciéon y horno
dual) y una CCA obtenida en el laboratorio. Los resultados obtenidos por DRX y FTIR ratifican que es
posible sintetizar zeolitas tipo LTA a temperaturas moderadas, tiempos cortos de cristalizacién y buena
pureza a partir de las CCA en lugar de reactivos quimicos. A partir de las CCA de laboratorio y de
gasificador se obtienen zeolitas con mayor cristalinidad, lo que se debe a su composicién quimica. Se
confirmé el potencial de las zeolitas obtenidas en la remocién de Cu?*, con una cinética rapida a
temperatura ambiente (teq = 35 min). Los resultados obtenidos revisten un doble impacto para el medio

ambiente: la valorizacion de un residuo y la descontaminacion de aguas.

Palabras clave: Sintesis de zeolitas, Valorizacién de residuos, Cenizas de cascara de arroz, Remocion
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RESUMEN:

Los biosorbentes han tenido gran aceptacion en la extraccion en fase sélida de metales pesados
para la remediacion de aguas o preconcentracion con fines analiticos. En el ecosistema marino al sur
de la Peninsula de Guanahacabibes, reserva de la biosfera, se cuenta con pastos marinos de la especie
Thalassia testudinum de conocida capacidad de bioacumulacion de metales. El objetivo del presente
estudio fue caracterizar la especie Thalassia testudinum como biosorbente para la extraccion en fase
solida de Cu(ll) en disolucién acuosa y evaluar su posible empleo con fines de remediacion o analiticos.
En la caracterizacion, la espectroscopia infrarroja demostré la presencia de grupos funcionales de esta
biomasa que participan en los posibles mecanismos de sorcion. Se estudié la influencia del tiempo de
contacto en el intervalo 3-90 minutos, y se aplicaron modelos cinéticos de pseudo primero y segundo
orden. Ademas, se determiné la mejor relacién entre la masa de sorbente y el volumen de disolucion,
asi como la influencia de la concentracién inicial del Cu(ll). El proceso de sorcion de Cu(ll) en la
Thalassia se estudio en el equilibrio a varias temperaturas, y las isotermas resultantes se ajustaron a
diversos modelos matematicos. Se demuestran las potencialidades de la Thalassia testudinum como

biosorbente, asi como las mejores condiciones experimentales para la extraccion de Cu(ll) en aguas.

Palabras clave: Thalassia Testudinum, Remediacién, Cu(ll), Extraccion en fase sélida.
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RESUMEN:

El vertimiento excesivo y descontrolado de los antibiéticos ha provocado un alarmante incremento
de la resistencia a la accidon antimicrobiana de las bacterias; por lo que, el control del contenido de estos
en muestras ambientales resulta de gran importancia. Los polimeros de impresion molecular son
materiales sintéticos con nanocavidades espaciales y funcionalmente preparadas para el
reconocimiento molecular. Estos materiales resultan muy atractivos para la construccion, tanto de
sistemas de separacion como fases sensoras. En el presente trabajo se sintetizaron dos polimeros de
impresion molecular tipo acrilico, empleando como molécula plantilla la Eritromicina. Para ello, se utilizé
acido metacrilico como mondmero funcional, etilenglicol dimetacrilato como entrecruzador, y peréxido
de benzoilo como iniciador, variando las proporciones de los mismos. El rendimiento de la
polimerizacién fue entre un 71y 75 %. La Microscopia Electrénica de Barrido mostré que los polimeros
sintetizados tienen particulas muy dispersas en cuanto a tamafo y forma, ademas de una superficie
rugosa. La Espectroscopia Infrarroja por Transformada de Fourier confirmd que en su composicion esta
mayoritariamente el entrecruzador y que no hay diferencias entre los dos polimeros obtenidos. Por
ultimo, se realiz6 la caracterizacion analitica de los polimeros, para lo cual fue necesario el ajuste de
un metodo espectrofotométrico para la determinaciéon de este farmaco en agua. Los estudios de
reenlace permitieron observar una tendencia ascendente tanto de la capacidad estatica como del

porcentaje de retencién, con el aumento de la concentracion inicial del analito.
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RESUMEN:

Para incrementar el porciento de residuos agricolas caneros que se utiliza en mezcla con bagazo,
con el fin de generar energia eléctrica en calderas de biomasa, es necesario estudiar la corrosion que
causa en los tubos del sobrecalentador debido a su alto contenido en alcalis y cloruros en comparacion
con el bagazo. Para ello se desarrolla un ensayo acelerado de 3 dias, tentativo para pronosticar a
escala de laboratorio el comportamiento, ante la corrosién en zonas de alta temperatura, de aceros tipo
usados en el sobrecalentador de generadores de vapor de altos parametros. Para caracterizar este
proceso se realizé el calculo de velocidad de corrosién, analisis en la interfase acero/6xidos/depdsitos
y analisis quimico elemental y composicional de los aceros y depdsitos obtenidos. En ambos aceros
estudiados se observo un incremento en la velocidad de corrosién para la composicion de cenizas
sintéticas de composicion similar a la de mayor concentracién de residuos de la agricultura de la cana.
Igualmente se observé un mayor grosor de las capas de oOxidos al tratar los aceros con cenizas
sintéticas de composicion similar al de mayor porciento de residuos en mezcla con bagazo. El estudio
realizado permitidé determinar comparativamente el comportamiento en las primeras etapas de la
corrosion a 540 °C de dos aceros empleados en la construccion de sobrecalentadores de calderas de
altos parametros atacados por cenizas que simularon las que se forman al combustionar diferentes

concentraciones de residuos agricolas cafieros en mezcla con bagazo.
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ABSTRACT:

Replacing aggregates in concrete with recycled or waste materials is a common practice to enhance
properties as durability, impermeability, and workability. Blast furnace slag, an undesirable waste
product of the steel industry, is often used for this purpose. The primary objective of this study is to
investigate the formation of cracks during curing at the transition zones between cement paste and slag,
given their adverse effects on concrete properties. Microstructural fractographic analysis with scanning
electron microscope provides valuable insights into material properties and defects. Our study was,
focused on the interface cement paste-slag as it represents the weakest phase that limit the concrete
strength. Samples with varying quantity of aggregate replacement by slag were characterized using
backscattered electrons. Better than secondary electrons, backscattered electrons highlight surface
imperfections on both polished concrete’s flat surfaces and the irregular surfaces of fractured material.
All concrete specimens exhibited a good internal structure with adequate density of the cementitious
matrix and well-bonded cement paste-slag interfaces. In the first 28 days of curity, only isolated empty
microcracks appeared in the cement paste, initially occupied by traces of hydration liquid pumped during
sample preparation. These microcracks are expected to be filled later by hydrated products during
concrete aging, contributing to improved strength and durability. Optical transmission microscopy
analysis of thin sections of concrete with slag substitution revealed the dense and compact structure of
the concrete. The microscopic approach adopted in this work provides a valuable contribution to the
study.

Keywords: Blast furnace slag, Concrete, Petrography, Optical Microscope, Scanning Electron

Microscopy.
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RESUMEN:

La calidad define la capacidad de un bien o servicio (0o producto) para satisfacer diferentes
necesidades expresas o implicitas. Es por ello que, a cualquier proceso productivo, se atribuye que el
control de la calidad es una etapa imprescindible para garantizar un producto adecuado. El proceso
productivo de los productos zeoliticos NEREA® Sustrato, NEREA® Fertilizante y NEREA® Plus,
producidos y comercializados en el pais para uso agricola, establece llevar a cabo un control estricto
sobre los parametros de calidad pH y conductividad eléctrica, expresada en sélidos disueltos totales
(SDT). Estos parametros permiten validar que han ocurrido los procesos de adsorcion e Intercambio
idnico, evidenciando que el proceso productivo se ha desarrollado correctamente. Este trabajo
particulariza en el uso de la Espectroscopia FTIR como herramienta en el control de calidad de estos
productos, articulado con los requerimientos de pH y SDT ya establecidos. Para este fin, los productos
NEREAZ® fueron obtenidos bajo diferentes condiciones, usando como materia prima zeolitica el mineral
del yacimiento Tasajeras. Los estudios por FTIR mostraron diferencias entre los productos en funcién
del procedimiento de obtencion, aplicado tanto de forma satisfactoria e inadecuada. En
correspondencia con esto, los espectros evidenciaron la presencia de las bandas caracteristicas de
iones fosfato, amonio y urea con claras diferencias en su posicion e intensidad, como una medida del
nivel de calidad de estos productos. Estas diferencias fueron corroboradas por los valores obtenidos

de pH y SDT, establecidos como parametros en el control de calidad de estos y su proceso productivo.
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RESUMEN:

La fuente de “La Samaritana” es, en estos momentos (ver Fig. 1), la fuente mas antigua que se
conserva en Cuba (siglo XVIII). Esta ubicada en el patio del otrora Convento de Santa Clara de Asis,
sito en el casco historico de la ciudad de La Habana. Se estima que el revoco que cubre la obra esta
elaborado a partir de una mezcla de cal, arena silice y chamota. Este mortero se utilizaba en Espara
desde la época romana para construcciones hidraulicas, debido a su impermeabilidad. Se hizo
necesario comprobar la composicion del estuco (ver Fig. 2) y del revoco, para reconstruir y sustituir
faltantes de mortero original en la fuente. Para el reconocimiento de la superficie se us6 un microscopio
USB digital con el que se pudo observar partes de pinturas que la recubrieron y dos capas de mortero
color rosa caracteristico de la mezcla impermeable. Se extrajeron 4 muestras, las cuales fueron
divididas en partes. Una parte fue utilizada para los analisis gravimétricos del mortero, la otra fue

incluida en una resina para su estudio estratigrafico.

L . 3y
.“. [ MFig. 1. Estado actual de la fuente

e

b de "La Samaritana”.

Fig. 2. Detalle del estuco.
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RESUMEN:

El presente trabajo se basa en una investigacion dirigida a la identificaciéon de elemento mayoritarios
en pigmentos muestreados de obras cubanas: pinturas al dleo retrato de Hombre y Mujer ubicado en
la casa de los Condes de Jaruco y Santa Cruz, Casco Histérico de la Habana Vieja, La Habana y una
pintura mural al fresco de Wilfredo Lam ubicacion edificacion publica en el Vedado, La Habana. Para
dicha identificacion fue utilizada la técnica de espectroscopia de Fluorescencia de Rayos X por Energia
Dispersiva. Donde los pigmentos fueron analizados haciendo uso de un espectrémetro X Supreme
8000 (Oxford Instrument) equipado con un detector semiconductor de Si tipo SDD y un anodo de
Wolframio como emisor. Los elementos identificados en las pinturas al 6leo fueron: Pb, Ca, Ba, S, Fe,
Zn, Mn, Cr, Co, Tiy en la pintura mural al fresco se registraron: Ca, S, Fe, Cr, Mg, Al, CI, Ti, Mn, Ni, Al,
K, Co, coincidiendo efectivamente con elementos destinados a la preparacién de pigmentos utilizado
en las dos obras pictéricas estudiadas. Posteriormente, esta investigacion quedara a disposicion de las
instituciones encargadas de las restauraciones pertinentes de cada obra, labor imprescindible para el

mantenimiento de nuestro patrimonio cultural.
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RESUMEN:

Las estrategias de desarrollo sostenible incluyen la sustitucion de productos quimicos empleados en
la agricultura por otros que tengan una base bioldgica. La elaboracién y aplicacion en Cuba de
bioproductos para el manejo de las plagas en los cultivos, contribuye a la sustitucién de importaciones
de este tipo de insumos agricolas, manteniendo una relacion amigable con el medio ambiente. El
objetivo de este trabajo fue identificar familias de metabolitos secundarios presentes en el extracto de
acetato de etilo de tres aislados de Trichodema (LBAT-53, LBAT-15 y LBAT-1) mediante tamizaje
quimico. El crudo de metabolitos se obtuvo mediante extraccion liquido-liquido con acetato de etilo a
partir del caldo de fermentacion y se determiné la composicion quimica cualitativa, segun la
metodologia descrita por Rondina y Cossio con ligeras modificaciones. El tamizaje quimico de los tres
extractos de Trichodermas, permitié detectar semejanzas y diferencias en cuanto a la composicion
quimica cualitativa de las muestras. En ninguna se detecté la presencia de alcaloides,
proantocianidinas / catequinas, cardendlidos ni triterpenos libres y solo en el extracto de la cepa LBAT-
53 se identificé la presencia de compuestos fendlicos. Los ensayos para la deteccién de grupos amino,
quinonas y azucares reductores fueron positivos en los tres extractos analizados. Varias estructuras de
las familias de compuestos detectados, se ha demostrado que ejercen un efecto inhibitorio del
crecimiento de patégenos que afectan diversos cultivos agricolas. Estos resultados apoyan el uso

potencial de Trichoderma spp. y sus metabolitos como una alternativa para el control de fitopatdégenos.

Palabras clave: Hongos, Tamizaje quimico, Metabolitos bioactivos.
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RESUMEN:

El espectrofotdmetro Spectronic 20D+ es un equipo que permite mediciones cuantificables de
absorbancia y transmitancia en todo el espectro UV-visible con un ancho de banda espectral de
aproximadamente 20 nm. A partir de la evaluacion de equipos en desuso pertenecientes a la Division
NanoMat del IMRE, se decidi6é para proceder a la recuperacion de un espectrofotometro del modelo
mencionado. Para ello, se revisaron todos los circuitos de accionamiento y de control, realizandose las
comprobaciones de las uniones soldadas y de la integridad de cada componente. También fueron
reacondicionados los lentes, espejos y prismas mediante la limpieza y la verificacion de su alineacion
optica. Finalmente fue necesaria la fabricacién de un tipo especifico de porta cubeta que sirviera de
soporte para la muestra en estudio y desbloqueara el paso de la luz en el interior del equipo. El
dispositivo se logré gracias a la aplicacion de la Fabricacion Aditiva (Impresién 3D) con tecnologia de
Deposicion de Material Fundido, permitiendo la puesta en funcionamiento del equipo a pesar de no
contar con fuentes de suministros especializadas. Actualmente el espectrofotdmetro con un ancho de
banda espectral de aproximadamente 20 nm, proporciona lecturas precisas para muestras en cubetas
con longitudes de trayectoria de 10 mm y puede medir densidades épticas (DO) que van de 0,1 a 2,0.
Asi se ha puesto a disposicién de la investigacion y la docencia un equipo con una interfaz de operacién

sencilla, que lo hace adecuado para aplicaciones en biologia molecular, bioquimica y quimica analitica.
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RESUMEN:

La recuperacion de equipos antiguos mediante el uso de Arduino se ha convertido en una alternativa
sostenible y econdmica, especialmente en contextos donde la escasez de recursos impulsa la
reutilizacion y adaptacion tecnolégica. Este trabajo presenta la automatizaciéon de un espectrofotdmetro
de red de difraccion LOMO MDR-23 utilizando la placa de desarrollo Arduino UNO, asi como la
recuperacion de una maquina CNC para la creacién de prototipos de PCB vy del plotter MP-1000.En el
espectrofotometro, se mejoré la precision mediante la adaptacion de un encoder de cuadratura al eje
de transmision, lo que permitié alcanzar una mayor resolucién y establecer un lazo cerrado en el
sistema de desplazamiento. El Arduino controla el motor de pasos enviando sefiales de paso y
direccion, y contando los pulsos generados por el encoder, evita pérdidas de pasos y garantiza un
funcionamiento eficiente. En la maquina CNC, Arduino actia como el controlador principal, gestionando
los movimientos de los motores paso a paso, interpretando el cédigo G e integrando sensores y
actuadores. Por su parte, en el plotter MP-1000, Arduino funciona como intérprete de los comandos
enviados desde la PC, resolviendo problemas de comunicacién entre los dispositivos. En conclusion,
la implementacion de Arduino en estos equipos demuestra ser una solucion efectiva y versatil para
revitalizar tecnologia obsoleta, optimizando sus funcionalidades y adaptandola a nuevas necesidades

técnicas.

Palabras clave: Arduino, Automatizacion, Recuperaciéon, CNC.
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RESUMEN:

Las limitaciones para la adquisicion del equipamiento necesario en el trabajo docente e investigativo,
hacen cotidiano la adaptacion de equipos de propodsito general en otros de prestaciones especificas.
En el presente trabajo se realiz6 la modificacion de un Plotter XY modelo MP-1000 en un dispensador
para el estudio de estructuras poliméricas. Para ello, fue reparado el circuito electrénico y se
reprogramaron los parametros de movimiento en ambos ejes de plotter. Seguidamente, se disefid un
brazo compuesto por tres piezas que aseguraran la variacidbn de la altura del dispensador y
garantizanran la rigidez y repetitividad del trazado. Dichas piezas se disefiaron en AutoDesk Inventor y
fueron construidas mediante Fabricacion Aditiva en una impresora Ender-3 empleado
PETG (copolimero poli(tereftalato de etileno)-glicol, polyethylene terephthalate-glicol por sus siglas en
inglés), un material termoplastico muy utilizado para la tecnologia FDM (Fused Deposition Modeling).
Como resultado se logré continuar los estudios de la tesis "Preparacion de estructuras poliméricas por
deposicion-coagulacion empleando un plotter MP-1000” discutida satisfactoriamente en el afio 2025
por la estudiante Malena Perera Linares para su graduacion como Ingeniera Biomédica en la Facultad
de Automatica y Biomédica. De este modo, la aplicacion de la Fabricaciéon Aditiva sigue ayudando a
que los procesos de formacion educativa de los nuevos profesionales no se detengan y se logre dar

nueva utilidad a equipos aun se mantienen en nuestros centros y laboratorios.

Palabras clave: Modificacion, Polimero, Fabricacion Aditiva.

75



Comision: Materiales para la conversion y almacenamiento de
energia
Conferencia invitada

MATERIALS AND INTERFACES IN SOLID-STATE BATTERIES

Alex Rettie
University College London
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ABSTRACT:

The development of next generation batteries is crucial to meeting Net Zero goals. Solid-state
batteries promise improved performance and safety compared to conventional Li-ion cells, but their
development is hindered by complex solid-solid interfaces and degradation processes during cycling. In
this talk, | will present our recent efforts in this area on three related fronts: (i) solid-state electrochemical
mechanics, (ii) design of scalable electrolytes and (iii) characterisation of disordered energy materials.

The importance of combined experimental and modelling approaches will be highlighted.

Keywords: Energy storage, Solid state, Solution processing.
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DIELECTRIC AND PIEZOELECTRIC PROPERTIES OF LEAD-FREE
FERROELECTRIC CERAMICS PRODUCED BY HIGH-POWER
ULTRASOUND TECHNIQUE
V.V. Rubanik', A.D. Shilin', V.V. Rubanik jr.!, V.K. Frolov', A.V. Girdo? A.N. Salak?, Y. Pérez-
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e Materiais Multifuncionais, Instituto de Fisica, Universidade Federal de Uberlandia, Uberlandia,
Minas Gerais, Brazil. ° Functional Materials Research Laboratory, College for Materials Science and
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ABSTRACT:

The physical properties have been investigated in (BiosNaos)1-xBaxTiOs ceramics, where x = 10, 12,
16 at% Ba (BNT—xBT), synthesized via the high-power ultrasound technique. For the production of the
samples, several stages have been considered, by using an output power of 1kW with a frequency of
22 kHz for sonication. The stoichiometric mixtures of the starting chemicals, as well as the obtained
powders after calcination, were sonicated in ethanol, in order to ensure better homogeneity of the
chemical composition. High-power ultrasound has been also applied to a die set when pressing the
powder into a compact to homogenize stress distribution in the pressed compact and thereby reduce
appearance of cracks, as well as to improve quality of the surface layers. The structural, dielectric and
piezoelectric behaviors have been analyzed, and compared with the same compositions obtained by

the standard solid-state reaction method.

Keywords: Ferroelectrics, Ceramics, Ultrasound technique, Lead-free, Piezoelectricity.
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PANORAMICA DE LA OBTENCION DE TIO, POR ViA ELECTROLITICA
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E-mail: adriansr1304@agmail.com

RESUMEN:

La sintesis controlada de nanoestructuras con actividad catalitica es uno de los principales retos que
dificultan la aplicacion practica de muchas reacciones electrocataliticas importantes relacionadas con
la energia. En comparacion con los métodos convencionales de sintesis humedo-quimica, en estado
solido y por deposicion de vapor, la sintesis electroquimica representa un método simple, rapido,
rentable y de control preciso para la preparacion de materiales cataliticos altamente eficientes. Debido
a estas ventajas operativas, junto con su alta capacidad de ajuste de propiedades estructurales, en el
Grupo de Electroquimica Aplicada (GEA), de la Facultad de Quimica, Universidad de La Habana, se
ha desarrollado una tecnologia (patente CU-24436, 2019) utilizando un método electroquimico para
obtener dioxido de titanio (TiO). Este trabajo se centra en dar una panoramica de las caracteristicas
del proceso electrolitico puntualizando la influencia de las condiciones experimentales de este proceso
electrolitico en las caracteristicas estructurales y morfolégicas del TiO; obtenido, lo que a su vez influye
en sus propiedades oOpticas y eléctricas para su aplicacion como fotoelectrodo. El objetivo es establecer
una metodologia de sintesis nacional capaz de producir nano-6xidos comparables a los internacionales
(Degussa P-25), con el fin de revolucionar sus aplicaciones en energias renovables y tratamiento de
contaminantes. Este analisis permitira ajustar el proceso para obtener materiales nanoestructurados

mas efectivos y sostenibles.

Palabras clave: Sintesis electroquimica, Nanoestructuras cataliticas, propiedades del TiO.
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RESUMEN:

En los ultimos afos la comunidad cientifica ha mostrado un considerable interés en el diéxido de
titanio (TiO2) debido a su uso como fotocatalizador, pigmento blanco, aditivo en protectores solares y
cosméticos, y componente en dispositivos avanzados como las celdas solares y los sensores.
Particularmente, su forma nanoestructurada lo hace crucial para la conversion de la energia solar.
Controlar su sintesis es clave para mejorar la eficiencia de las celdas solares y la produccion de
hidrégeno por fotdlisis del agua. La nanoestructura incrementa la relacion superficie real/volumen del
material, lo que favorece las reacciones de oxidacion-reduccion que tienen lugar en la interfaz
electrolito/semiconductor en una celda foto-electroquimica. Ademas, facilita la fotdlisis del agua,
produciendo oxigeno e hidrégeno, un combustible limpio, conocido como E/ Combustible del Futuro. El
hidrégeno es fundamental para una economia sostenible, un vector energético versatil para celdas de
combustible, almacenamiento y transporte, sustituyendo a los combustibles fésiles. Este estudio
presenta modificaciones en la produccion del nano-6xido de TiO, electrolitico segun patente cubana
CU-24436, 2019, lo que lo hace mas versatil y eficiente. La caracterizacion mediante difraccion de rayos
X confirma el predominio de la estructura cristalina anatase, mientras que el analisis termogravimétrico
indica una alta densidad de grupos -OH en la superficie hanoestructurada. Esto contribuye a mejorar
las propiedades electronicas superficiales del polvo nanométrico de TiO,, facilitando asi, futuras

aplicaciones.

Palabras clave: TiO; nanoestructurado, Fotocatalisis, Energia solar, Fotélisis del agua, Hidrégeno.
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RESUMEN:

La familia de materiales catodicos Li-NMC (LiNi,Mn, Co4.5.,0, 0.33 < x < 0.85, 0.075 <y < 0.33)
comprende los 6xidos mas populares y ampliamente utilizados en el campo de las baterias de ion litio.
Por ello, aplicar un método de sintesis propio y escalable, para transformarlo en un material
multifuncional con capacidad para desempefarse en celdas de Li bajo campo magnético o luz,
constituye un punto de partida en el propésito de dominar estas tecnologias disruptivas. En este trabajo
se explora por primera vez el codopaje del 6xido Li-NMC111 con hierro (Fe®") y fosforo (P%*) y se
presentan los resultados de la caracterizacién por técnicas estructurales, morfolégicas, magnéticas y
Opticas. Los resultados demuestran la utilidad del método de sintesis aplicado para obtener el Li-
NMC111 con la estructura laminar deseada para su aplicacion en baterias de ion-Li y que este puede
alojar simultaneamente ambos dopantes, lo que causa un aumento de las dimensiones de la celda

unitaria, del tamarfo de las particulas, del momento magnético efectivo y de la absorcion luminosa.

Palabras clave: NMC111, Codopaje Fe-P, Materiales multifuncionales, Baterias de ion-Li.
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RESUMEN:

Entre los aspectos que influyen en el buen comportamiento de las baterias comerciales de litio estan;
la morfologia, la estructura cristalina, la estabilidad térmica y la conductividad eléctrica de los materiales
empleados como elementos activos del catodo. En este trabajo se aborda por primera vez los efectos
de la radiacion gamma (y) a bajas dosis sobre las propiedades de los materiales catédicos LiMn2O4
(LMO) y LiNipsMn4 504 (LNMO) con el objetivo de explorar su uso para mejorar el rendimiento de las
baterias de Li. Las muestras se irradiaron usando una fuente de ®°Co a cinco dosis entre 1 y 50 kGy.
Del analisis de la estructura resultd que para ciertas dosis la radiacion causé un mejoramiento del
ordenamiento idnico en la estructura de los materiales, lo que es muy deseado para la aplicacion
electroquimica. También se observé una disminucion de los tamafios de particulas, aunque se mantuvo
la misma morfologia observada en la muestra no irradiada. Por otra parte, mediante técnicas basadas
en principios fisico-quimicos diferentes, se evalud la estabilidad térmica, observandose que para
ninguna de las dosis empleadas la radiacién provocdé un empeoramiento de la estabilidad térmica.
Ademas, mediante una simulacion por Monte Carlo assisted Classical Method (MCCM) y Monte Carlo
N-Particle eXtended (MCNPX) fue estimada la seccién eficaz para los desplazamientos atdmicos de
cada atomo en ambos materiales, asi como el nimero de desplazamientos por atomo; esto se relaciond

con los cambios provocados en las propiedades de los materiales LMO y LNMO.

Palabras clave: LMO, LNMO, radiacién gamma, estabilidad estructural, desplazamientos atémicos.
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RESUMEN:

El LiNiosMn1504 (LNMO) es un material prometedor para catodos de alto voltaje en las baterias de
ion litio, pero por reacciones con el electrolito su capacidad se degrada. Esto puede evitarse con
recubrimientos superficiales del material activo del catodo. En este trabajo se aplicé un método de
sintesis via citrato en medio acuoso para recubrir el LNMO con TiO, amorfo. Se utiliz6 un LNMO de
origen comercial y ademas para establecer comparaciones se recubrié sobre un LNMO preparado en
el laboratorio. Se obtuvieron tres recubrimientos y se evalué la composicién, morfologia, estabilidad
térmica y conductividad electronica. Se emplearon para la caracterizacion: Fluorescencia de Rayos X,
Microscopia Electrénica de Barrido, Difraccion de Rayos X, Espectroscopia Raman, Espectroscopia
Infrarroja con Reflectancia Total Atenuada y técnicas térmicas como ATD y TG. La conductividad
electrénica se midié por el Método de Kelvin. Con un sensor de 6xido de circonio estabilizado con itrio
se midieron las presiones parciales de oxigeno emanadas del material a altas temperaturas como
medida indirecta de la efectividad del recubrimiento. Entre los recubrimientos preparados, se propone
el LNMO-T3, pues la fase amorfa de TiO2 cubri6 homogéneamente las particulas de LNMO con una
morfologia que se asemeja al recubrimiento fisico de tipo nucleo-capa, con una mayor estabilidad
térmica y una conductividad electrénica similar a la del material nacleo LNMO. Ademas, se halldé una
relacién entre la morfologia del grano nucleo y la cristalinidad del material de recubrimiento que se

depositd sobre este.

Palabras clave: Recubrimiento superficial amorfo, LNMO, TiO, Baterias de ion litio.
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RESUMEN:

Un nuevo horizonte se abre dentro de la tecnologia del litio para el almacenamiento de energia: los
catodos funcionalizados para baterias asistidas por campo magnético y excitacién luminosa. En este
trabajo desarrollamos funcionalidad magnética en el material catédico LiNipsMn1504 (LNMO) para
baterias de iones de litio magneto asistidas. Se implementa una estrategia de codopaje con (PO4)* y
Fe® en un amplio intervalo de composiciones (0 — 15% de Fe y 0 — 7.5% de P) por un método sol-gel,
via citrato y se realiza una exhaustiva caracterizacion composicional, estructural y morfolégica que
permitié optimizar los niveles de dopaje. Fue llevado a cabo un estudio de las propiedades magnéticas
en todo el intervalo composicional y se reporta un incremento en mas de 2 magnetones de Bohr del
momento magnético efectivo del material optimizado, asi como un aumento en mas de 15 mAh/g de su
capacidad en celdas magneto asistidas para corrientes entre C/5 y 3C. Igualmente se logra extender la
vida Gtil de una celda electroquimica con 1000 ciclos de carga/descarga al aplicar un campo magnético

estatico de 40 mT y realizar otros 500 ciclos con capacidad incrementada en mas de 20 mAh/h.

Palabras clave: Bateria de Litio, LNMO, Multifuncionalidad, Magnetismo y materiales.
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RESUMEN:

La creciente demanda de dispositivos electronicos mas pequenios y eficientes resalta las limitaciones
de las baterias y supercondensadores actuales. Los condensadores dieléctricos, con alta densidad de
potencia y capacidad de miniaturizacién, emergen como una alternativa prometedora. En este contexto,
los materiales antiferroeléctricos (AFE) han ganado atencién por sus bajas pérdidas de energia y alta
densidad de almacenamiento. Materiales como el zirconato titanato de plomo (PZT) y sus variantes
dopadas (PLZT, PLZST) adquieren especial relevancia, principalmente cerca de la frontera de fase
morfotropica AFE-FE. En busca de mejorar sus propiedades, este estudio se enfoca en el sistema
ceramico (Pbo.g7Lao.02)(ZrosoSno.12Tio.0s)Os, €l cual se sintetizd mediante el método convencional de
reaccion en estado solido. Se investigaron sus propiedades estructurales, dieléctricas y de
almacenamiento de energia. Los analisis estructurales se llevaron a cabo a partir de las técnicas de
difraccion de rayos X y Microscopia Electronica de Barrido. Los resultados confirmaron la formacién de
la estructura perovskita, mostrando la coexistencia de dos fases antiferroeléctricas con simetrias
tetragonal (P4mm) y ortorrombica (Pba2). El analisis dieléctrico revelé una Unica anomalia dieléctrica,
asociada a una transicién de fase antiferroeléctrica-paraeléctrica. El estudio de almacenamiento de
energia se realiz a partir de la dependencia del campo eléctrico con la polarizaciéon (curvas P-E) a 60
kV/cm, cubriendo un amplio rango de temperaturas. Los resultados demostraron una alta eficiencia
(~60 %) y densidad de almacenamiento de energia (~0.5]/cm3) respecto a sistemas similares
reportados en la literatura, lo que evidencia las propiedades funcionales de este sistema para

aplicaciones en dispositivos de almacenamiento de energia.

Palabras clave: Energia, Antiferroeléctricos.
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ABSTRACT:

Hexaferrites (M) are widely used as permanent magnet materials due to their good magnetic behavior
and low costs. In the three main types of hexaferrites substitutions with rare earth ions have been
reported, although some authors found a limit to their solubility. The study of the coercive field with La
substitution has received attention in relation to the high anisotropy field of lanthanum hexaferrite. The
results reported are very contradictory, since while there are studies that report improvements in the
magnetic properties with these substitutions, others report a scarce variation in these properties. This
inconsistency also occurs due to the fact that the studies refer to different methods of obtaining and
different dopant ranges, which makes it difficult to compare the different reports. We present a study on
ceramic Ba-M hexaferrite doped with La and Gd, so that a wide range of substitutions can be compared,
even reaching the solubility limit but also covering the low substitution range. The variation of the
anisotropy and coercive fields was studied. A non-monotonic variation of the magnetic properties with
substitution was found and then we can report an optimal substitution range. This non-monotonic
behavior may also explain the inconsistency of the previous reports. A contradictory behavior between

the coercive and anisotropy fields was also found for the highest substitution values.

Keywords: Hexaferrites, Magnetic characterization, Rare earth doping, Coercivity, Magnetization.
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RESUMEN:

Se estudia el sistema ceramico de BisFeos5Co005Tiz015 y dopado con tierras raras para aplicaciones
futuras relacionadas con el efecto magnetocalérico en el rango de temperaturas, desde 300 K hasta 2
K. La difraccion de rayos X a temperatura ambiente muestra una fase principal ortorrombica A2:am 'y
algunas reflexiones sugieren la presencia de una fase secundaria ortorrémbica menos distorsionada
Fmm2. Se analiza el comportamiento termomagnético al aplicar campos magnéticos desde 530 Oe
hasta 20 kOe. Se estudian las variaciones de la entropia magnética (ASw) debido a posibles
transiciones relacionadas con el cambio en la naturaleza del comportamiento multiferroico. Se analiza
el origen de esta variacién en funcién de los efectos de los cationes Fe3*y Co®*, y de los elementos de

tierras raras.

Palabras clave: Aurivillius, Entropia magnética, Multiferroicos.
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ULTRASONIC SPRAY PYROLYSIS
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ABSTRACT:

Among semiconductor metal oxides, zinc oxide (ZnQ) is one of the most studied by the scientific
community last years, due to its unique chemical and physical properties. Its direct wide bandgap (3.37
eV), high exciton binding energy (60 meV), enhanced radiative recombination efficiency, and high
thermal and mechanical stability at room temperature, make this material an attractive candidate for
applications in electronic and optoelectronic devices, such as photodetectors, solar cells and resistive
gas sensors. Simple and low-cost deposition techniques, easily scalable to mass production, should be
used. A homemade ultrasonic spray pyrolysis (USP) set-up was developed and nanostructured ZnO
thin films were deposited on glass substrates. All deposition parameters were fixed, but the deposition
time, thus obtaining films with different thicknesses. Measurements were directed to follow the growth
process through time. Films were studied by X-ray diffraction (XRD), UV-Vis spectroscopy, profilometry
and scanning electron microscopy (SEM). Bandgap and Urbach energies as well as microstructural
parameters were calculated. The films are polycrystalline with preferential growth in the direction normal
to the (101) planes and exhibit a single phase hexagonal wurtzite microstructure. Surface reactions of
the gas-solid type seems to dominate the deposition. Initially, the films exhibit granular (nanostructured)
growth. As thickness increases, granular growth ceases and the formation of grain aggregates begins,
thus transforming the film surface from specular to opaque. Therefore, film morphology and optical
properties depend on thickness, whereas the microstructural parameters do not show appreciable

variations.

Keywords: Zinc oxide, Ultrasonic spray pyrolysis, Optical properties.
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RESUMEN:

El 6xido de Cu(ll) nanoestructurado recibe gran atencion por la comunidad cientifica debido a sus
propiedades sui géneris y atractivas aplicaciones como: actividad antibacteriana, sensores, baterias de
litio, calefaccion solar, fotodetectores, entre otras. En el presente trabajo se han obtenido y estudiado
peliculas de CuO muy bien adheridas sobre sustratos de vidrios conductores ITO (6xido de indio
dopado con estafio) y FTO (6xido de estafio dopado con flior) mediante deposicidon quimica en bafio
activado por microondas (MW-CBD), a baja temperatura y en un corto periodo de tiempo. La difraccion
de rayos X y la espectroscopia Raman muestran que solo esta presente la fase tenorita de CuO en
ambos sustratos. La microscopia electronica de barrido revela una morfologia nanoestructurada
peculiar: nanohilos o nanoramificaciones. Las capas resultantes tienen un valor de gap en ambos
sustratos de Eg = 1.58 + 0.04 eV, estimado a partir del espectro UV-vis de reflectancia difusa. Para la
continuidad del trabajo se proyecta profundizar en el estudio comparativo de las propiedades de las

capas obtenidas en los diferentes substratos, y la factibilidad de su uso en aplicaciones solares.
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88


mailto:bernardo@imre.uh.cu
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ABSTRACT:

Nanostructured PbS thin films were deposited on BK7 substrates at room temperature by radio
frequency sputtering technique varying the deposition power from 50 to 150 W while keeping constant
other deposition parameters (argon flow at 80 sccm for 30 min). X-ray diffraction (XRD) data show that
all films are polycrystalline having a preferential orientation along the (200) direction. Atomic force
microscopy (AFM) evidences that the films present a nanostructured growth, with particle sizes between
6 and 8 nm. Rutherford backscattering spectroscopy (RBS) data show that for films deposited at P< 90
W, the elemental composition of the films depends on the deposition power, rising the sputtering power
from 50 to 90 W increases the atomic concentration of S and decreases that of Pb. For films deposited
at P > 90 W, no dependence of the elemental concentration on sputtering power was observed. The
radiation behavior of the films was characterized by in-situ optical measurements. For this purpose, the
transmittance and reflectance of the films were monitored as a function of fluence during H irradiation

at an energy of 3 MeV (simulating the space conditions) for future solar cells applications.

Keywords: Nanostructured growth, Thin films, Room temperature, Irradiation.
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