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Presentación 

 

ECORFAN, es una revista de investigación que pública artículos en las áreas de: Simulación y 

Laboratorio 

 

En Pro de la Investigación, Enseñando, y Entrenando los recursos humanos comprometidos con la 

Ciencia. El contenido de los artículos y opiniones que aparecen en cada número son de los autores y no 

necesariamente la opinion del Editor en Jefe.  

En este número es presentado el artículo Procedimiento de reducción del impacto biomecánico 

en columna vertebral provocado por manejo manual de materiales por VAZQUEZ, Lamberto, 

LABORIN, Daniel, LEDEZMA, Nubia, SOQUI, Francisco, como segundo artículo está Planta de 

Captura de CO2 Acoplada a una Microturbina con Recirculación de Gases por PÉREZ, Jordán, 

AGUILLÓN, Javier, HUANTE, Liborio, ZAVALA, Alan, como tercer capítulo está Poaceae: una 

alternativa en la remoción de hidrocarburo por LAZCANO, Mariela, HERNANDEZ, Israel y 

CUERVO, Rodrigo, como cuarto artículo está Estado de transición de la reacción de síntesis de 

goetita mediante simulación molecular por MÁRQUEZ. María, CARBAJAL, Guillermo, PACHECO, 

Juan. 
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Procedimiento de reducción del impacto biomecánico en columna vertebral 

provocado por manejo manual de materiales 

 

VAZQUEZ, Lamberto†, LABORIN, Daniel, LEDEZMA, Nubia, SOQUI, Francisco 

 
 

  

Recibido 8 de Enero, 2016; Aceptado 26 de Mayo, 2016 

___________________________________________________________________________________________________ 
 

Resumen 

 

El manejo manual de materiales, establece un impacto 

biomecánico negativo en la columna vertebral del 

trabajador manteniendo una alta posibilidad de presentar 

un Desorden Músculo Esquelético, debido 

principalmente a la postura, fuerza y frecuencia que 

llevan consigo este tipo de tareas. La afectación principal 

que se presenta es una desalineación axial del tronco, lo 

que provoca una compresión asimétrica del cojín 

intervertebral, generando una presión del núcleo pulposo 

sobre el ánulo fibroso con una mayor intensidad en un 

área en particular, dando como resultado un desgaste 

prematuro en su elasticidad y funcionalidad. El objetivo 

es establecer un procedimiento de alineación no invasiva 

que reduzca el impacto biomecánico del manejo manual 

de materiales, desarrollando y accionando una máquina 

ergonómica para la descompresión y la medición de las 

desviaciones de columna vertebral. El análisis estadístico 

de las mediciones contempla dos etapas, antes y después 

de la acción de la máquina, comparando a través de 

procedimientos estadísticos sus discrepancias. Logrando 

con ello contemplar el efecto de la máquina. 

 

Manejo manual, columna vertebral.  

 

 

Abstract 

 

The manual handling material, sets a negative 

biomechanical impact at worker’s spine and present a 

high possibility to observe a musculoskeletal disorder, 

caused mainly for body posture, stress and frequency 

demanded by this kind of tasks. The main affectation 

observed is an axial trunk misalignment which causes an 

asymmetric compression of the intervertebral cushion, 

pressing nucleus pulposus over fibrous annulus with a 

high intensity in a specific area, causing a premature 

wear in its elasticity and functionality. The objective is 

establishing a noninvasive alignment procedure which is 

able to reduce biomechanical impact due to manual 

handling materials, by developing and operating an 

ergonomic machine for decompression and measuring 

deviations of spine. The measurement of statistics 

analysis contemplates two stages, before and after action 

of the machine, comparing through statistic procedures of 

their discrepancies between the first and second 

measurements. Thereby achieves contemplating the 

effect of the machine. 

 

Manual handling, spine 

 

___________________________________________________________________________________________________ 

Citación: VAZQUEZ, Lamberto, LABORIN, Daniel, LEDEZMA, Nubia, SOQUI, Francisco. Procedimiento de reducción 

del impacto biomecánico en columna vertebral provocado por manejo manual de materiales. Revista de Simulación y 

Laboratorio 2016, 3-7: 1-9 

___________________________________________________________________________________________________ 

 

 

 

___________________________________________________________________________________________________
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Procedimiento de reducción del impacto biomecánico en columna vertebral provocado por 

manejo manual de materiales. Revista de Simulación y Laboratorio 2016, 3-7: 1-9 

Introducción 

 

La interactividad continua entre el desarrollo 

científico – tecnológico y los requerimientos 

altamente competitivos del mercado, generan 

un efecto fuertemente demandante de 

productividad y eficiencia en los procesos 

productivos actuales, lo que en el último 

eslabón de la cadena productiva impacta a la 

relación sinérgica del sistema hombre – 

máquina y se incrementa la probabilidad de que 

se generen complicaciones en el sistema 

músculo – esquelético del operario y con ello se 

presenten lo denominado Desórdenes Músculo 

Esqueléticos (Vazquez, 2012). 

 

 En México los Desórdenes Músculo 

Esqueléticos (DME´s) de origen laboral 

constituyen la enfermedad ocupacional de 

mayor impacto económico – social de la 

actualidad, sin embargo, los esfuerzos 

realizados por las instituciones de seguridad 

social, los centros investigativos dedicados a la 

temática; no reflejan una respuesta convincente 

y apropiada a las necesidades actuales de los 

modernos procesos productivos, siendo los 

requerimientos y necesidad de los procesos de 

producción con flujos en línea, los mayormente 

causales de los DME´s. 

 

 Los datos registrados en el Instituto 

Mexicano de Seguridad Social (IMSS), en su 

estadística nacional 2015 (IMSS, 2015), 

enmarcan una relación del 3.1% de riesgos 

laborales con respecto a los trabajadores 

afiliados y para el caso de Sonora esta relación 

aumenta a 3.6%. De esta relación los DME´s 

representan el 35.86% del total de riesgos de 

trabajo y el 65% de estos riesgos, se presentan 

debido a las insuficiencias ergonómicas de las 

estaciones de trabajo, donde los operadores 

realizan sus actividades.  

 

  

 

 Aunado a lo anterior, la estadística de 

mayor incidencia y de mayor impacto en 

gravedad es la que se refiere a dolencias en la 

columna vertebral en específico las partes 

cervicales y lumbares del trabajador, situación 

que no se ha visto mejorada con la aplicación 

de medidas preventivas, correctivas, 

procedimientos ergonómicos para el manejo 

manual de materiales, el uso de soportes 

lumbares y los cálculos del máximo peso 

permisible. Por lo que se hace necesario 

complementar estas estrategias con un 

procedimiento enfocado a la terapia 

ocupacional no invasiva, que en su conjunto 

presente una sustancial mejora de la postura del 

trabajador, a partir de la descompresión del 

disco intervertebral.  

 

 La columna vertebral humana es una 

estructura rígida, que permite soportar 

presiones, y elástica, lo que le da un gran rango 

de movilidad (Mihăilă & Şlicarua, 2014). Estos 

dos conceptos son contrapuestos, pero a lo 

largo de la evolución se han convolucionado y 

el resultado es un equilibrio conveniente a las 

necesidades de soporte y movilidad. Este 

equilibrio, casi perfecto, se logra mediante los 

sistemas de protección musculares, 

aponeuróticos y mixtos. Cuando la columna 

deja de ser estable y aparece el dolor se deben 

revisar estos sistemas y normalmente se 

observa que alguno o varios están fallando, en 

la figura 1 se muestra de forma esquemática la 

alineación y desalineación de la columna 

vertebral. 

 

 

 

 

 

 

 

 
Figura 1 Esquema de la columna vertebral alineada y 

cuando se presenta desalineación (Mihăilă & Şlicaru 

Slicaru, 2014). 
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 La carga postural que mantiene la 

columna vertebral está conformada por un 

conjunto multifactorial que contempla el peso 

de la persona, la carga que levante o transporte, 

la forma y estructura de la carga, la postura en 

que desarrolle la tarea el operador y entre otras 

la repetitividad de movimientos que realice. 

Esto produce una compresión de los discos 

intervertebrales de forma irregular. Lo que 

provoca que, lo denominado como cojín 

intervertebral, pierda hidratación y fortaleza, 

estando con ello en posibilidad de generar una 

hernia discal y producir una presión sobre el 

sistema nervioso.     

 

 El presente proyecto de investigación 

aplicada valora la hipótesis: La aplicación del 

procedimiento de descompresión del disco 

intervertebral no invasivo, reduce el impacto 

biomecánico del manejo manual de materiales. 

Para lograr la comprobación o no, de la 

hipótesis planteada, se presenta el siguiente 

objetivo: Establecer un procedimiento de 

alineación no invasiva que reduzca el impacto 

biomecánico del manejo manual de materiales, 

desarrollando y accionando una máquina 

ergonómica para la descompresión y la 

medición de las desviaciones de la columna 

vertebral. Con lo anteriormente planteado, se 

logra medir las desviaciones de la columna 

vertebral del trabajador sobre su eje central de 

rotación.  Estas mediciones cobran sentido a 

partir de la aplicación de la antropometría 

dimensional estática, al establecer la 

ortogonalidad de la primera cervical y su 

alineación con el coxis.  

 

 Para ello se hace necesario aplicar una 

cuadrícula de medición, que en este caso se 

utiliza la presentada en Vazquez (2016), esto 

permite medir las desviaciones de la columna 

vertebral.  

 

 

 

 Aunado a lo anterior, se lleva a cabo la 

acción pragmática de la máquina, y se 

contempla de nuevo la medición de la 

desviación de la columna sobre su eje central de 

rotación, comparando a través de 

procedimientos estadísticos las discrepancias 

entre la primera y segunda medición. Logrando 

con ello contemplar el efecto de la acción 

pragmática de la máquina.  

  

 La estructura del artículo se define en 4 

aspectos sustanciales: en un primer punto se 

presenta la introducción, que estipula y presenta 

la temática desarrollada, su importancia, el 

planteamiento de la hipótesis y los objetivos y 

procedimientos por medio de los cuales se 

comprueba la hipótesis planteada. 

 

 El desarrollo es el segundo punto que se 

presenta estableciendo de forma esquemática la 

estructura de la investigación y el trabajo de 

medición, así como el accionamiento de la 

máquina ergonómica, llevado a cabo en la 

empresa Industrias APSON.  

 

 Punto siguiente, es el planteamiento de la 

metodología investigativa que se siguió durante 

el desarrollo propio de la investigación.  

 

 Es importante señalar que al ser una 

investigación aplicada el punto de mayor 

énfasis que se da en el artículo, es la 

presentación de los resultados obtenidos, donde 

se plantea cada paso desarrollado en la 

investigación y sus análisis estadísticos 

correspondientes. Como último punto se 

plantean las conclusiones a las que se llegó 

producto del trabajo investigativo desarrollado 

y el sustento científico metodológico a través de 

las referencias. 

 

Desarrollo  

 

La aplicación del procedimiento en campo se 

desarrolló como se presenta la figura 2. 
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 Se aplicaron 49 procedimientos en 

estaciones de trabajo donde se mantiene alta 

repetitividad en las tareas necesarias para la 

realización de la producción. En la tabla 1 se 

muestran los resultados de las aplicaciones.   

 

 Es importante señalar que el 

procedimiento de medición se realizó por una 

sola persona, quien se capacitó en la forma 

requerida por la medición y realizó varias 

mediciones como parte de su capacitación.  

 

 

 
 

 

 
 

 
 

 

 
 

 
 

 

 

 

 
 

 

 
 

Figura 2 Flujo de acción de la aplicación del 

procedimiento para la descompresión. 

 

 Para evaluar la efectividad en la medición 

realizada se aplicó el coeficiente de correlación 

intra – clase, donde se comparó la medida 

proporcionada por la cuadrícula utilizada en el 

procedimiento de descompresión, con las 

medidas del acromion al piso de lado derecho e 

izquierdo. En la tabla 2 se muestran los 

resultados del cálculo del coeficiente de 

correlación intra – clase obtenido. 

 

 
 

Tabla 1 Resultados de las aplicaciones del procedimiento 

en estaciones de trabajo con alta repetitividad. 

 
Intraclass Correlation Coefficient 

  Intraclass 
Correlationb 

95% 
Confidence 

Interval 

F Test with True 
Value 0 

Lower 
Bound 

Upper 
Bound 

Value df1 df2 

Single 

Measures 

.984a 0.962 0.993 123.611 21 21 

Average 

Measures 

.992c 0.981 0.997 123.611 21 21 

Tabla 2 Resultados del cálculo del coeficiente de 

correlación intra – clase obtenido en el paquete 

estadístico SPSS 23. 

 

Metodología 

 

La acción metodológica se estructura en 3 

pasos, desarrollados a continuación.  

 

 En el primer paso se establecen las 

características y requerimientos necesarios para 

el diseño ergonómico de la máquina necesaria 

para la descompresión del disco intervertebral. 

Este proceso contempla el análisis de las 

características antropométricas de la población 

objeto de estudio, la estructura biomecánica de 

interacción entre el operador y la máquina, los 

aspectos relativos a la mecánica del 

movimiento de la máquina y los límites 

permisibles del movimiento. 

 

 Es importante señalar que el diseño de la 

máquina contempla las directrices 

antropométricas sustentadas en la carta 

antropométrica desarrollada por la Sociedad 

Ergonomista Mexicana para la zona Noreste del 

Estado de Sonora.  

Platica con el 

operador de 

trabajo con 

alta 

repetitividad. 

Toma de 

presión 

arterial, ritmo 

cardíaco e 

hidratación 

del operador. 

Toma de la 

medida de 

las 

diferentes 

alturas del 

acromion. 

Ejecución de la 

acción de la 

máquina de 

descompresión 

del disco 

intervertebral 

Toma de la 

medida de las 

diferentes 

alturas del 

acromion. 

Registro de 

datos 

obtenidos 

en las 

mediciones 
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 Con base a estas dimensiones la máquina 

contempla en su diseño un conjunto de 

dispositivos adaptables al rango definido entre 

el percentil 5 y 95 de la población, lo que 

facilita la acción de la máquina en la 

descompresión del disco intervertebral. 

 

 Las condiciones que deberán hacer la 

caracterización de que la máquina es 

ergonómica contemplan cuatro aspectos 

importantes: La postura que deberá tener el 

operador para la descompresión del disco 

intervertebral y el tiempo máximo permitido. 

La amplitud de movimiento que debe tener el 

usuario de la máquina para lograr el objetivo de 

la descompresión. La repetitividad con la que se 

deberá hacer el movimiento para la 

descompresión. Los niveles de ajuste 

requeridos para que se minimice la distancia 

entre la postura del operador y la posición 

neutra del mismo, para lograr un efecto positivo 

en la descompresión. Con estas características 

se diseñó la máquina con el objetivo central de 

lograr la descompresión del disco intervertebral 

de la población objeto de estudio.  

  

 El segundo paso en el desarrollo 

metodológico se establece un mecanismo de 

medición de la desviación de la columna 

vertebral sobre su eje de giro. Este mecanismo 

está direccionado con los principios científicos 

de la evaluación posturológica (Vazquez, 

2016). 

 

 Esta medición indica la importancia de la 

aplicación de la máquina diseñada, ya que las 

desviaciones que se presentan entre la cervical 

1 y el coxis hacen que la columna se salga de su 

alineación vertical y se presente una 

compresión en el disco intervertebral de mayor 

impacto que en la normalidad, lo que conduce a 

la posibilidad de generar un DME´s en la 

columna vertebral, en la figura 3 se muestra la 

acción de la medición.   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
Figura 3 Plantilla de medición y procedimiento para 

medir la desviación de la columna vertebral. 

 

 Los efectos negativos del trabajo 

repetitivo son agentes proactivos para que se 

presente una desalineación entre la cervical 

denominada atlas ortogonal y el coxis, debido a 

ello es que el procedimiento de medición 

contempla características de repetitividad y 

usabilidad, que logran en su acción, definir 

como confiable el procedimiento y se realizaron 

las pruebas estadísticas que permitan establecer 

esta premisa (Mihăilă & Şlicaru , 2014). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
Figura 4 Acción de la máquina para la descompresión 

del disco intervertebral, patente en trámite. 
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 El tercer paso en el desarrollo 

metodológico consiste en establecer el 

mecanismo de acción pragmática de la máquina 

ergonómica diseñada y la validación de los 

resultados que este procedimiento arroje. En la 

figura 4 se muestra la acción de la máquina para 

la descompresión del disco intervertebral. 

 

Resultados 

 

De las 49 aplicaciones realizadas del 

procedimiento el 88% de éstas, presentó una 

disminución de la desalineación de las alturas 

del acromion con respecto al eje horizontal de 

referencia y sólo el 12% restante presentó un 

incremento de la desviación axial del acromion.  

 

 En la figura 5 se muestran los resultados 

de las 49 aplicaciones del procedimiento y las 2 

mediciones realizadas como parte del 

procedimiento de descompresión de los discos 

intervertebrales, se denota en los resultados de 

la primera medición (línea verde) que existe 

una mayor diferencia entre las medidas del 

acromion de los trabajadores, que en la segunda 

medición (línea roja) realizada después de la 

acción pragmática de la máquina. 

 

 De forma gráfica se puede denotar que 

existe una diferencia significativa en las dos 

gráficas y se esta en posibilidad de enmarcar 

que esa diferencia se debe al efecto de la acción 

de la máquina de descompresión del disco 

intervertebral. 

 

 
Figura 5 Resultado de las 49 aplicaciones del 

procedimiento a trabajadores con actividades altamente 

repetitivas. 

 

 Para sustentar estadísticamente esta 

diferencia se realizaron un conjunto de pruebas 

para verificar la existencia de una diferencia 

estadísticamente significativa entre las dos 

mediciones (Meaney, y otros, 2015). La 

primera prueba que se realizó es comparar si las 

medias de los dos conjuntos de datos eran 

iguales o si existía una diferencia entre ellas, la 

prueba se realizó con un nivel de confianza del 

95%. Es importante mencionar que las pruebas 

estadísticas se realizaron considerando que las 

poblaciones son pareadas (paired), debido a la 

forma en que se procedió en la realización 

experimental. En la tabla 3 se muestran los 

resultados de la prueba, considerando la 

hipótesis nula y la alternativa como: las medias 

de las dos poblaciones son iguales y las medias 

de las dos poblaciones son diferentes, 

respectivamente.   

    

 Del mismo modo se observa la media de 

las dos poblaciones, la media de la diferencia 

entre las medias y las pruebas estadísticas para 

su comparación. En esta prueba se observa en el 

valor de P una menor cantidad a lo requerido 

por la prueba (.05), por lo que se rechaza la 

hipótesis nula y se acepta la hipótesis 

alternativa. Dando como interpretación que las 

medias de las dos poblaciones son diferentes. 

0

0,5

1

1,5

2

2,5

3

3,5

4

1 3 5 7 9 1113151719212325272931333537394143454749

Diferencia de acromiones antes de la aplicación del

procedimiento

Diferencia de acromiones después de la aplicación del

procedimiento



7 

Artículo                                                                                          Revista de Simulación y Laboratorio  

                                                                                                                                               Junio 2016 Vol.3 No.7 1-9 
 

  

ISSN-en línea: 2410-3462 

ECORFAN todos los derechos reservados 

 

 

VAZQUEZ, Lamberto, LABORIN, Daniel, LEDEZMA, Nubia, SOQUI, Francisco. 

Procedimiento de reducción del impacto biomecánico en columna vertebral provocado por 

manejo manual de materiales. Revista de Simulación y Laboratorio 2016, 3-7: 1-9 

Differences

43210-1

_
X

Ho

Boxplot of Differences
(with Ho and 95% t-confidence interval for the mean)

95% Bonferroni Confidence Intervals for StDevs

Con procedimiento

Sin procedimiento

1.00.90.80.70.60.50.4

Data

Con procedimiento

Sin procedimiento

43210

F-Test

0.006

Test Statistic 3.26

P-Value 0.000

Levene's Test

Test Statistic 7.96

P-Value

Test for Equal Variances for Sin procedimiento, Con procedimiento

Paired T for Sin procedimiento - Con procedimiento 

                         N   Mean          StDev      SE Mean 

Sin  

procedimiento  49  0.895918  0.745531  0.106504 

Con 

procedimiento  49  0.346939   0.414881   0.059269 

Difference        49   0.548980   0.724604   0.103515 

 

95% CI for mean difference: (0.340849, 0.757110) 

T-Test of mean difference = 0 (vs not = 0): T-Value = 

5.30  P-Value = 0.000 

 

Tabla 3 Resultados del procedimiento estadístico de 

comparación de las dos mediciones, utilizando el paquete 

estadístico Minitab 14. 

 

 El análisis estadístico anterior 

proporciona la información de que las medias 

son diferentes, por lo que se hace necesario 

desarrollar una nueva prueba que indique si 

estadísticamente la media de la población antes 

de que se aplicara el procedimiento es mayor a 

la media de la población a la que se le aplicó el 

procedimiento de descompresión.    

 

 En la tabla 4 se muestran los resultados 

de la siguiente prueba estadística considerando 

a la hipótesis nula y la alternativa como: las 

medias de las dos poblaciones son iguales y la 

media de la población a la que no se le ha 

aplicado el procedimiento es mayor a la media 

de la población que se le aplicó el 

procedimiento, respectivamente.    

   

 En la tabla 4 se puede observar la media 

de las dos poblaciones, la media de la diferencia 

de entre las dos medias y las pruebas 

estadísticas para su comparación. En esta 

prueba se observa en el valor de P una menor 

cantidad a lo requerido por la prueba (.05), por 

lo que se rechaza la hipótesis nula y se acepta la 

hipótesis alternativa.  

 

 

 

 

Paired T for Sin procedimiento - Con procedimiento 

                          N      Mean        StDev    SE Mean 

Sin 

Procedimiento  49    0.895918   0.745531  0.106504 

Con 

procedimiento  49    0.346939   0.414881   0.059269 

Difference       49     0.548980   0.724604   0.103515 

 

95% lower bound for mean difference: 0.375362 

T-Test of mean difference = 0 (vs > 0): T-Value = 

5.30  P-Value = 0.000 

Tabla 4 Resultados del procedimiento estadístico de 

comparación de las dos mediciones, considerando a la 

hipótesis alternativa como: la media de la población a la 

que no se le aplicó el procedimiento es mayor que la 

media de la población a la que se le ha aplicado. 

 

 Dando como interpretación que la media 

de la población a la que no se le ha aplicado el 

procedimiento es mayor que la media de 

población a la que se le ha aplicado el 

procedimiento de descompresión.  
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Differences

43210-1

_
X

Ho

Boxplot of Differences
(with Ho and 95% t-confidence interval for the mean)

95% Bonferroni Confidence Intervals for StDevs

Con procedimiento

Sin procedimiento

1.00.90.80.70.60.50.4

Data

Con procedimiento

Sin procedimiento

43210

F-Test

0.006

Test Statistic 3.26

P-Value 0.000

Levene's Test

Test Statistic 7.96

P-Value

Test for Equal Variances for Sin procedimiento, Con procedimiento Esta situación se puede observar de 

manera gráfica en la figura 6, donde se aprecia 

la región donde la hipótesis nula se podría 

considerar como verdadera y en consecuencia 

se denota fuera de esta región, confirmando el 

rechazo de esta hipótesis y considerando como 

aceptada la hipótesis alternativa. Con lo que se 

define que la media de la población a la que no 

se le ha aplicado el procedimiento es mayor a la 

media de la población a la que se le aplicó el 

procedimiento de descompresión de discos 

intervertebrales.   

 

 Para observar el comportamiento de la 

varianza de las dos poblaciones en estudio, se 

desarrolló una prueba estadística para comparar 

si las dos poblaciones mantienen una varianza 

igual o son diferentes. Con esta prueba se está 

en posibilidad de establecer cuál de las dos 

poblaciones tiene una mayor varianza y es 

menos consistente. 

 

Figura 6 Gráfica de la región de rechazo de la hipótesis 

nula del experimento y diagrama de caja de la diferencia 

de las medias de las dos poblaciones en estudio. 

 

 En la figura 7 se observa la distribución 

de las varianzas para cada población en estudio. 

De manera gráfica y con los estadísticos de 

prueba (valor de P menor que .05) se define que 

estadísticamente las dos poblaciones mantienen 

una diferencia en sus varianzas, esto al 95% de  

nivel de confianza. 

 

 

 

Figura 7 Resultados del análisis de varianza para las dos 

poblaciones en estudio. 

 

 Con el conjunto de análisis estadístico 

aplicado a las dos poblaciones en estudio, se 

puede establecer con un nivel de confianza del 

95% que la media de la población a la que no se 

le ha aplicado el procedimiento es mayor y con 

mayor varianza que la media de la población a 

la que se le aplicó el procedimiento, por lo tanto 

se plantea que el procedimiento de 

descompresión desarrollado, ha generado una 

mejora sustancial en la alineación de la 

columna vertebral de los trabajadores 

involucrados en el estudio y que realizan 

actividades de manejo manual de materiales. 
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Conclusiones 

 

En México, el esfuerzo realizado para disminuir 

los DME’s de origen laboral, enfocado 

principalmente en la aplicación de medidas 

ergonómicas preventivas, correctivas, 

procedimientos ergonómicos para el manejo 

manual de materiales, el uso de soportes 

lumbares y los cálculos del máximo peso 

permisible no ha surtido el efecto necesario, por 

el contrario, se marca una tendencia en el 

incremento de este tipo de complicaciones.  
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 Por lo que se hace necesario 

complementar estas estrategias con un 

procedimiento enfocado a la terapia 

ocupacional no invasiva, que en su conjunto 

presente una sustancial mejora de la postura del 

trabajador, a partir de la descompresión del 

disco intervertebral. 

 

 El procedimiento de descompresión de 

disco intervertebral establecido en la presente 

investigación, lleva consigo tres momentos 

importantes, el primero donde se mide la 

desalineación existente entre los dos 

acromiones del trabajador que lleva en su tarea 

diaria el manejo manual de materiales; un 

segundo momento es la acción pragmática de la 

máquina denominada JVC Shaking; un tercer 

momento donde se realiza de nuevo la medición 

de las alturas de los dos acromiones con 

respecto a la horizontal y se lleva a cabo la 

comparación entre la primera y la segunda 

medición. 

 

 El procedimiento se ha aplicado en los 

procesos de producción con flujos en línea, en 

específico en las tareas que conllevan el manejo 

manual de materiales. Encontrando que este 

tipo de tareas genera una desalineación de la 

columna vertebral y una mayor compresión del 

núcleo pulposo sobre un área específica del 

ánulo fibroso. Lo que mantiene una alta 

posibilidad de generar un DME´s. 

 

 La acción del procedimiento se ha 

validado a través de un conjunto de pruebas 

estadísticas que permiten establecer, que la 

acción pragmática de la máquina genera una 

disminución considerable en la desalineación de 

los acromiones, generando con ello una menor 

e igual compresión de las vértebras sobre los 

discos intervertebrales. Con el sustento anterior 

se establece que el procedimiento de alineación 

no invasiva, reduce el impacto biomecánico del 

manejo manual de materiales sobre la columna 

vertebral del trabajador. 
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Abstract 

 

Con el objetivo de establecer los parámetros de 

diseño para la construcción de un sistema 

experimental de captura de CO2 acoplado a 

sistemas de generación de electricidad, se 

realizaron simulaciones con un modelo 

integrado desarrollado en Thermoflex y Aspen 

Hysys para una microturbina Capston de 200 

kW adquirida por el INEEL. A partir de datos 

obtenidos en pruebas experimentales de la 

microturbina a diferentes cargas utilizando Gas 

Natural (GN), se simuló la planta de captura de 

CO2 en Hysys utilizando monoetanolamina 

(MEA) como solvente. Se realizaron las 

simulaciones para el dimensionamiento de los 

equipos y el cálculo de las inversiones 

requeridas para captura de CO2. Posteriormente 

se simularon diferentes condiciones de 

operación con recirculación de gases de escape 

(GE) en la turbina de gas a diferentes tasas de 

flujo, lo cuál incrementara el contenido de CO2 

y ayudará a reducir el costo de operación del 

sistema de captura de CO2. 

 
Captura, CO2, Generación, Microturbina, 

Eficiencia, Aminas, Recirculación de Gases  

Resumen 

 

In order to establish the design parameters for 

the construction of an experimental system that 

allows to study power generation systems when 

they are coupled to systems CO2 capture with 

solvents, simulations were performed with an 

integrated model developed in Thermoflex and 

Aspen Hysys for a Capstone microturbine of 

200 kW acquired by the INEEL. Data obtained 

in experimental tests of the microturbine to 

different loads using Natural Gas (NG), the 

CO2 capture plant is simulated in Aspen Hysys 

using monoethanolamine (MEA) as the solvent. 

Simulations for sizing of equipment and 

calculation of the required investments of CO2 

capture Subsequently different operating 

conditions were simulated in exhaust gas (EG) 

recirculation gas turbine at different flow rates, 

which will increase the CO2 content and will 

help reduce the operating cost of CO2 capture 

system. 

 
CCS, energy, Microturbine, Generation, MEA, 

Exhaust Gases Recirculation 
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Introducción 

 

El estudio de sistemas de generación de 

electricidad en ciclo combinado con gas natural 

(GN) es importante  debido al incremento de 

generación en el sector nacional, ya que a 

Marzo de 2015 presentaba un total de 54,902 

MW1 (del orden de 10% de incremento respecto 

al 2002). El  Gráfico 1 muestra dicho 

crecimiento desde Enero de 2002 a Marzo de 

2015; Renovables incluye Nucleoeléctrica, 

Geotérmica, Eólica, Hidroeléctrica y 

Fotovoltaica. Carbón incluye Carboeléctrica y 

Dual y para Gas incluye Ciclo Combinado y 

Turbogas). 

 

 
Gráfico 1 Porcentaje de generación eléctrica por tipo de 

combustible de 2002-2015. 
 

Adicionalmente a lo anterior y dentro de 

las estrategias nacionales en materia de energía 

para el sector de generación eléctrica en 

México, se prevé un crecimiento importante de 

nuevos ciclos combinados en la matriz 

energética  (PRODESEN, 2015). Dentro de las 

metas establecidas por el (DOF, 2013), en el 

corto plazo se pretende reducir un 30% de 

emisiones respecto a la línea base en 2020 y 

50% en 2050 en relación con las emisiones del 

año 2000, además se pronostica la integración 

de sistemas de captura de CO2 a centrales de 

ciclo combinado dentro del concepto de 

Tecnologías de Generación Limpia2 (POISE, 

2014). 

                                                           
1 Los datos presentados son oficiales y obtenidos del 

Sistema de Información Energética  
2 También llamadas Nueva Generación Limpia (NGL) 

La tecnología más desarrollada e 

implementada comercialmente para sistemas de 

captura de CO2 en centrales termoeléctricas es 

la absorción con soluciones acuosas con base en 

aminas. Entre las principales desventajas de 

este proceso están los altos costos energéticos 

en la sección de regeneración del solvente, lo 

que ocasiona una reducción en la eficiencia 

total del ciclo de generación de energía 

eléctrica, ya que se utiliza vapor como fuente de 

energía para dicha regeneración. Se han 

reportado que el acoplamiento de la planta de 

captura puede reducir la eficiencia de la planta 

generadora entre 12-14% para centrales 

termoeléctricas con base a carbón (Wu, Liu, & 

Yang, 2013) y alrededor de 15% en centrales de 

ciclo combinado (DOE, 2010), (Finkenrath, 

2011). Por tal motivo el desarrollo de nuevos 

solventes (Rolker & Seiler, 2011) , (Oexmann 

& Kather, 2010) y la optimización de los 

procesos de captura acoplados con centrales de 

generación son necesarios para reducir la 

penalización energética y los costos de la 

captura de CO2. (Nuchitprasittichai & 

Cremaschi, 2013), (Agbonghae, Hughes, 

Ingham, Ma, & Pourkashanian, 2014). El 

presente trabajo tiene como objetivo buscar un 

modelo integrado que considere la inversión y 

diseño de un sistema experimental de una 

planta de captura de CO2 acoplado a un ciclo de 

potencia, el cual permitirá simular los 

requerimientos energéticos y económicos a 

pequeña escala, así como las particularidades de 

su implementación; para posteriormente 

aplicarse a las principales fuentes de emisión de 

CO2 en México, que son las centrales de 

generación eléctrica. A su vez se analizará el 

sistema de recirculación de gases de escape 

(GE), el cuál permitiría reducir los tamaños del 

absorbedor y del separador del sistema de 

captura, disminuyendo así, la inversión y la 

penalización energética (Li, Haugen, Ditaranto, 

Berstad, & Jordal, 2011).  

 

 

0%

25%

50%

75%

100%

ene.-02 mar.-04 may.-06 jul.-08 sep.-10 nov.-12 ene.-15

Renovables Carbón Combustión int. Gas



12 

Artículo                                                                                          Revista de Simulación y Laboratorio  

                                                                                                                                               Junio 2016 Vol.3 No.7 10-17 
 

 
ISSN-en línea: 2410-3462 

ECORFAN todos los derechos reservados 
. 

 

 

PÉREZ, Jordán, AGUILLÓN, Javier, HUANTE, Liborio, ZAVALA, Alan. Planta de Captura de 

CO2 Acoplada a una Microturbina con Recirculación de Gases. Revista de Simulación y 

Laboratorio. 2016, 3-7:10-17 

Además, se obtendrán las bases teóricas 

para la correcta implementación de sistemas de 

captura de CO2 en turbinas de gas en un futuro 

próximo, conociendo con buena aproximación 

las características adecuadas del proceso de 

captura de CO2 para el país, por su condición 

geográfica, climatológica y por tipo de 

combustible. 
 

Desarrollo 
 

La tecnología de ciclo combinado consiste en 

generar energía eléctrica con una Turbina de 

Gas (TG). 

 

La Figura 1 muestra el diagrama de 

flujo simplificado de un sistema de generación 

de ciclo combinado con base en GN, donde el 

aire ambiente es comprimido 

aproximadamente a 30 kg/cm2 en un 

compresor centrífugo o axial (COMP) 

acoplado en el eje de la turbina y luego es 

mezclado con el GN presurizado en una 

cámara de combustión. La mezcla de aire-

combustible es quemada y los gases de 

combustión calientes se expanden a través de 

una turbina para generar energía eléctrica. La 

potencia neta generada por la turbina se define 

como el poder de expansión de la turbina de 

potencia menos la energía requerida para 

accionar el compresor de aire. Los gases de 

combustión de baja presión que abandonan la 

turbina de gas todavía contienen mucha 

energía en forma de calor, el cuál es 

recuperado en un generador de vapor por 

recuperación de calor (GVRC). El vapor 

generado en el GVRC se utiliza para accionar 

una turbina de vapor (TV) que produce energía 

eléctrica adicional. La combinación de la TG 

(ciclo Brayton) y TV (ciclo de Rankine), se 

define como una central de ciclo combinado 

(CCC), cuya eficiencia neta es del orden de 50-

55% (en comparación con 35-40% de una 

planta subcrítica típica de carbón pulverizado). 

Figura 1 Diagrama simplificado de una CCC. 

 

En la actualidad, la absorción química 

por aminas es la tecnología líder para la 

captura de CO2 de gases de combustión en 

postcombustión (Rochelle, 2009). Esta 

tecnología se ha utilizado durante décadas para 

separar el CO2 de las corrientes de gas en la 

industria y es madura. El proceso de captura de 

CO2 con base en amina por absorción química 

de gases de combustión se muestra 

esquemáticamente en la Figura 2. El proceso de 

absorción de referencia se basa en una solución 

acuosa con 30% en peso de monoetanolamina 

(MEA) como el ingrediente activo (Chapel, 

Mariz, & Ernest, 1999). Su principio 

fundamental es una reacción exotérmica, 

reversible entre el ácido débil (por ejemplo 

CO2) y una base débil (por ejemplo MEA) para 

formar una sal soluble (Kohl & Nielsen, 1997).  

 

El gas de combustión de un ciclo de 

potencia necesita ser enfriado antes de estar en 

contacto con el disolvente. Este es bombeado a 

traves de una columna de absorción en la que 

el CO2 se une al absorbente a temperaturas 

entre 40 y 60 °C, esta corriente es llamada 

amina rica, ya que contiene el CO2 capturado. 

Posteriormente la amina rica es bombeada a la 

parte superior de una columna de separación. 

En esta columna, se utiliza calor para liberar el 

CO2 de la amina. La regeneración de la amina 

se lleva a cabo a una temperatura entre 100 y 

140 °C. Este calor se obtiene del vapor que se 

extrae del ciclo de potencia. La presión del 

proceso de regeneración esta limitado por la 

amina que se emplee para la captura, ya que 

esta se degrada con la temperatura.  

TG

GVRC

COMP

TV

Aire

Gas Natural

Gases  de 
Escape
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La corriente de gas separado contiene 

una mezcla de CO2/H2O. El agua es recuperada 

por un condensador, después de lo cual el CO2 

se presuriza para el transporte. En el proceso la 

amina pobre sin CO2 (amina regenerada) 

transfiere calor a la amina rica en un 

intercambiador de flujo cruzado.

Figura 2 Representación esquemática del proceso de 

absorción de CO2 de gas de combustión. 
 

Sin embargo, de acuerdo con el análisis 

económico del Departamento de Energía de los 

Estados Unidos (DOE) (U.S. Department of 

Energy, 2010a), usar el proceso convencional 

de postcombustión con amina para captura de 

CO2 sería una propuesta costosa. Por ejemplo, 

las estimaciones del DOE presentan un sistema 

de postcombustión con amina para capturar el 

90% del CO2 en los gases de combustión de 

una planta de energía a base de GN, el cual da 

lugar a un incremento en más del 45% del 

costo de la electricidad. Sin embargo, uno de 

sus principales inconvenientes es la 

concentración diluida de CO2 en los gases de 

combustión (típicamente del 4%mol, mientras 

que los procesos de combustión de carbón son 

del 14%mol) (Shrikar, Amitabh, & Balazs, 

2001). Dicho parámetro complica la etapa de 

captura en comparación con otrás 

concentraciones de CO2 en gases de 

combustión, al estar más diluido el gas de 

combustión en una CCC. Los estudios han 

demostrado que la energía mínima requerida 

para la separación del CO2 es mayor (Rao, 

2012), y el costo de la captura por tonelada de 

CO2 es mayor para los gases de combustión 

provenientes de carbón (Chapel, Mariz, & 

Ernest, 1999).  

Existen algunas variables clave para 

reducir el costo de inversión como: reducción 

del consumo de energía en el sistema de 

regeneración, altura de torre de absorción, 

mayor capacidad de captura de CO2 de los 

solventes base amina y tipo de empaque, entre 

otras. Los esquemas existentes para 

incrementar el contenido de CO2 en los gases 

de combustión en un ciclo combinado son: 

mediante la recirculación de gases de 

combustión (EGR por sus siglas en ingles), 

humidificación de aire (EvGT por sus siglas en 

ingles), quemadores suplementarios después de 

la combustión (SFC por sus siglas en ingles), 

quemadores externos (EFC por sus siglas en 

ingles) y sistemas alternos con recirculación 

selectiva con membrana (S-EGR por sus siglas 

en ingles) en serie, paralelo e híbrido. 

 

 
Figura 3 Diagrama simplificado de una CCC con EGR y 

captura de CO2. 

 

De esta manera, en el presente estudio 

se considera el esquema de recirculación de 

GE (Figura 3) para incrementar el contenido de 

CO2 en los gases de combustión para una 

Microturbina a base de GN. Se analizará la 

variación de materia prima, energía y costo del 

sistema de captura de CO2 para su instalación 

futura en las instalaciones del Instituto 

Nacional de Electricidad y Energías Limpias 

(INEEL). 
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Metodología 

 

El sistema completo se modeló en dos etapas. 

En primer lugar, se modeló en Thermoflex V25 

la Microturbina CAPSTONE-C200 con 

recuperador de calor y aceite térmico, en 

condiciones ISO de diseño (1 bar de presión, 

60% Humedad Relativa (HR) y 15 °C de 

temperatura ambiente), para después ajustar a 

condiciones de SITIO en Cuernavaca (0.8714 

bar, 43% HR, 32.4°C), obteniendo la 

composición de GE para gas natural típico de 

México como combustible. Las pruebas 

realizadas en condición de SITIO ayudaron a 

validar el modelo al 100% de carga.  

 

La segunda parte considera como datos 

de entrada las condiciones del flujo y 

composición de GE obtenidas por Thermoflex, 

para posterioemente modelar el sistema de 

captura de CO2 en Aspen Hysys V8.6 

utilizando el paquete termodinámico de ‘Acid 

Gas’. (Warudkar, Cox, Wong, & Hirasaki, 

2013) reporta que al operar el proceso de 

regeneración a altas presiones, tiene 

importantes reducciones en el consumo de 

vapor para regeneración de la amina, debido a 

la utilización de MEA como amina para la 

captura de CO2, el proceso de regeneración se 

lleva acabo a una presión de 200 kPa; para 

posteriormente conocer aspectos técnicos del 

sistema de captura al 100% de carga (CASO 

BASE) y continuar a evaluar el sistema de 

captura al 10%, 20%, 30% y 40% de 

recirculación de GE en la Microturbina y así 

realizar el dimensionamiento de equipos y el 

costo del sistema de captura para cada caso de 

recirculación de GE, además de analizar las 

reducciones de materia prima y energía por 

recircular gases de escape en la etapa de 

generación. 
 

 

 

 

 

 

Resultados 

 

Los resultados obtenidos de las simulaciones en 

Thermoflex para el CASO BASE y con 

recirculación de GE a diferentes tasas se 

muestran en el  

Gráfico 2, en donde se aprecia una reducción 

del contenido de O2 de 16.9 a 14.9 %mol; así 

mismo, se obtuvo un incremento de la 

concentración de CO2 de 1.84 a 2.77 %mol 

(67%) y una reducción en el flujo de 4.6 a 2.79 

t/h en GE respecto al CASO BASE. 

 

 
Gráfico 2 Comportamiento de GE por efecto de 

recirculación. 
La instalación del sistema de 

recirculación muestra una mejoría en la 

potencia bruta generada, debido a que se enfria 

el aire a la entrada del compresor con los gases 

en recirculación, obteniendose una temperatura 

inferior a la temperatura en la condición de 

SITIO, permitendo así, ingresar más volumen 

de aire a la cámara de combustión por el 

cambio de la densidad del aire. Aunque la 

energía eléctrica de servicios auxiliares del 

CCC se incrementa en un 60% por la adición de 

la planta de captura (en mayor medida por el 

ventilador recirculador de gases). Este 

incremento en auxiliares hace que la eficiencia 

del  sistema de generación disminuya en 1.05% 

respecto al CASO BASE (ver Gráfico 3). 
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Gráfico 3. Potencia generada y eficiencia neta para 

diferentes tasas de recirculación de GE. 

 

Se realizó además la evaluación del 

costo del sistema de captura de CO2, para cada 

caso de recirculación de GE, donde se 

identifican las variaciones en el consumo de 

agua, energía de regeneración y amina gastada, 

para posteriormente calcular la inversión total 

de operación del sistema de captura de CO2. Se 

observa que el costo del sistema de captura 

tiene una pequeña disminución en costos de 

capital (CAPEX por sus siglas en inglés) (ver  

Tabla 2 y Gráfico 4) debido a las 

variaciones en el flujo de GE, por ello, se tienen 

variaciones en los insumos de materia prima y 

energía de regeneración en el separador, así 

como el agua de enfriamiento, debido a la 

disminución de flujo de GE (ver Tabla 1). 

 

Tabla 1 Flujos de materia del sistema de captura a 

diferentes tasas de recirculación de GE. 

En la  

Tabla 2 se presenta el resumen de costos 

para las diferentes tasas de recirculación de GE. 

 
Tabla 2 Costos de la planta de captura de CO2.3. 

 
Gráfico 4. Resumen de costos del sistema de captura y 

energía de regeneración variando la concentración de 

CO2 por recirculación de GE. 

 

Anexos 

 

Recirculación de gases de combustión (EGR): una 

porción de los gases de combustión es enfriada y 

recirculada a la entrada del compresor de aire de 

alimentación y remplaza una parte del aire enviado 

a la cámara de combustión de la turbina de gas. 

 

 Humidificación de aire (EvGT): se introduce 

agua o vapor al ciclo y una parte del aire es 

remplazado por vapor. El vapor podría ser 

fácilmente separado de los gases de combustión por 

condensación. 

 

  

                                                           
3 * Costos fijos son el 2.5% del CAPEX (McKinsey & 

Company, 2008) 

** Costo de MEA = USD 1200/t, Costo de Tratamiento 

de Desechos = USD 100/t. Costo de Aditivos = 1.5 veces 

del costo total de MEA 
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BASE 10 20 30 40

Agua de enfriamiento 3,700 3,400 3,000 2,700 2,400

Gases de combustión 4,600 4,212 3,744 3,276 2,792

Agua de Lavado 129 119 105 92 78

Gases de Limpios 4,635 4,238 3,761 3,283 2,788

Solución MEA al 30%peso 2,358 2,304 2,251 2,202 2,153

CO2 111 113 113 113 113

Flujos de Materia en kg/h

Variable % de Recirculación de GE

 

BASE 10 20 30 40

CAPEX 933.4 932.6 926.2 925.8 922.7

OPEX 29.7 29.7 29.5 29.4 29.3

  Costos fijos*    23.3 23.3 23.2 23.1 23.1

  Costos variables** 6.4 6.4 6.3 6.3 6.2

TOTAL 963.2 962.3 955.7 955.3 952.0
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Miles de dolares 2016
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 Quemadores suplementarios después de la 

combustión (SFC): posee una unidad de combustión 

secundaria a la salida de la turbina de gas. La cuál 

quema combustible adicional con el oxígeno 

remanente de los gases de combustión por exceso de 

aire, para después enviar los gases más calientes al 

GVRC que genera vapor para el ciclo Rankine. 

Quemadores externos (EFC): en un ciclo de turbina 

de gas con quemadores externos los gases de 

combustión no están en contacto directo con los 

álabes de la turbina, el calor de los gases de 

combustión caliente proveniente de los quemadores 

externos se transfiere al aire comprimido mediante 

un intercambiador de calor de contacto indirecto. 

Recirculación selectiva con membrana (S-EGR): el 

gas de combustión se pasa por un lado de una 

membrana de separación, en la cual se hace pasar 

aire en contracorriente al gas de combustión del otro 

lado de la membrana. Debido a que la membrana es 

selectiva para CO2 sobre oxígeno y nitrógeno, el 

CO2 penetra o permea en la corriente de aire de 

alimentación, la cual es enviada al compresor que a 

su vez enviara a la cámara de combustión con el 

combustible. En lugar de mezclar los gases de 

combustión no separados con la corriente de aire 

(como lo hace el EGR), este sistema recircula 

selectivamente el CO2 de los gases de combustión.. 
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Conclusiones 

 

Al analizar el desempeño de la planta de 

generación de electricidad y de captura de CO2 

y de los costos asociados a estas, se observa que 

el operar al 40% de recirculación de GE, los 

costos de captura se reducen un 1% respecto al 

costo CASO BASE. Hay un efecto positivo en 

la generación bruta, en donde se incrementa la 

generación, pero se reduce la generación neta 

por consumo de equipos auxiliares adicionales. 

Se comprueba el incremento de 

contenido de CO2 con recirculación de GE en la 

Microturbina.  

 

Debido a la escala tan pequeña de la 

planta de captura, la metodología de cálculo de 

costos de inversión (Towler & Sinnott, 2008) 

no es sensible a las variaciones utilizadas en 

este caso de estudio y no se aprecia una 

disminución considerable (Gráfico 4) en el costo 

total del sistema de captura, por ello se pretende 

escalar a tamaño industrial con nuevas 

simulaciones y análisis, asi como de presentar a 

futuro los costos nivelados de generación de 

electricidad y de captura de CO2.  
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Resumen 
 

La alta capacidad de absorción de hidrocarburo y la 

hidrofobicidad de un absorbente juegan un papel muy 

importante en recuperación de hidrocarburo derramado 

sobre cuerpos de agua. El presente trabajo estudió la 

recuperación de hidrocarburo semi pesado mediante dos 

especies de la familia de las Poaceae que son Panicum 

maximum Jacq. (Pm) y Cynodon nlemfuensis Vanderyst 

(Cn), aplicando la norma ASTM F 726-99 la cual indica 

las condiciones ideales para evaluar un absorbente. Se 

determinó la capacidad de absorción de hidrocarburo de 

Pm y Cn con un tamaño de partícula de 1.68 mm 

mediante el contacto directo del material absorbente (Pm 

y Cn) y el hidrocarburo. Posteriormente las condiciones 

hidrofóbicas se determinaron mediante el contacto del 

material absorbente y agua ionizada y desionizada. De 

acuerdo a los ensayos Panicum maximum Jacq. es el 

mejor absorbente de hidrocarburo ya que absorbe en 

promedio 9.04 g de hidrocarburo/g de absorbente, pero 

carece de hidrofobicidad, a pesar de ello el material 

propuesto puede ser utilizado en los derrames de 

hidrocarburo siempre y cuando recordemos que es más 

eficiente en derrames sobre superficies que en 

condiciones acuosas y esto se debe a su composición 

interna (alto contenido de proteína y bajo contenido de 

fibra). 

Absorción, Poaceae, Panicum maximum Jacq, 

Cynodon nlemfuensis Vanderyst. 

 

Abstract 

 

The high absorption capacity of hydrocarbon and 

hydrophobicity of an absorbent play an important role in 

recovery of spilled oil on water bodies. This paper 

studied the recovery of semi heavy hydrocarbon by two 

species of the family Poaceae are Panicum maximum 

Jacq. (Pm) and Cynodon nlemfuensis Vanderyst (Cn), 

using ASTM F 726-99 which indicates the ideal 

conditions to evaluate an absorbent. The absorption 

capacity hydrocarbon Pm and Cn a particle size of 1.68 

mm by direct contact of the absorbent material (Pm and 

Cn) and the hydrocarbon was determined. Subsequently 

hydrophobic conditions were determined by contacting 

the absorbent material and ionized and deionized water. 

According to the tests Panicum maximum Jacq. is the 

best absorbent hydrocarbon as it absorbs on average 9.04 

g hydrocarbon / g of absorbent, but lacks hydrophobicity, 

nevertheless the proposed material can be used in oil 

spills long as we remember that is more efficient in 

effusions on surfaces under aqueous conditions and this 

is due to its internal composition (high protein content 

and low fiber content). 

 

Absorption, Poaceae, Panicum maximum Jacq, 

Cynodon nlemfuensis Vanderyst. 
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Introducción 

 

El hidrocarburo es la principal fuente de energía 

y de materia prima para las industrias (SENER, 

2013). Para poder satisfacer la demanda 

nacional e internacional de hidrocarburo fue 

necesaria el aumento en las actividades de 

exploración, producción y transporte por vía 

terrestre y marina (PDN, 2013), esto aumenta el 

riesgo de que ocurra algún derrame de 

hidrocarburo y por lo tanto la contaminación 

cuerpos de agua y suelo (Díaz et al., 2013) 

 

Dentro de las técnicas actualmente 

utilizadas para contrarrestar la contaminación 

por hidrocarburo, destaca el uso de materiales 

absorbentes de origen orgánico para la 

recuperación del hidrocarburo derramado, ya 

que algunos (bagazo de caña modificada, 

plumas, cáscara de coco, musgo, etc.) muestran 

una alta capacidad de absorción de 

hidrocarburo, propiedades hidrofóbicas, son 

biodegradables y algunas de ellas se encuentran 

en abundancia ya que son subproducto de 

alguna industria (Vlaev et al., 2011: Díaz et al., 

2013). 

 

Estudios sobre materiales absorbente de 

origen orgánico han revelado que la mayor 

capacidad de absorción de hidrocarburo se 

logra cuando el material contienen grandes 

cantidades de proteínas (plumas), por otro lado 

grandes cantidades de fibra (cáscara de coco) 

disminuye las propiedades hidrofóbicas, por lo 

que difícilmente puede ser utilizado en los 

derrames de hidrocarburo en cuerpos de agua 

(Echavarría et al., 2015). 

 

En la búsqueda de otras alternativas de 

absorbente de hidrocarburo se vuelve 

importante contemplar a las proteínas como 

condicionante en la eficiencia de absorción y la 

fibra en las propiedades hidrofóbicas del 

material absorbente. 

 De acuerdo con esto existe algunas 

Poaceaes (zacate) que contienen altos 

contenidos de proteína en edad madura y fibra 

en edad adulta dentro de las cuales podemos 

destacar a  Panicum maximum Jacq. (Pm) y 

Cynodon nlemfuensis Vanderyst (Cn), estas 

especies son consideras exóticas invasoras en 

México, por lo que provocan alteraciones 

físicas y químicas de los hábitat, compiten por 

los recursos naturales, desplazan especies 

nativas e incluso depredan, son resistentes a los 

cambios climáticos, producen gran cantidad de 

semillas, tienen fácil dispersión, todo esto causa 

alteraciones en los ecosistemas (Capdevila, 

Zilletti y Suárez, 2013: López, 2013: Badii et 

al., 2015). 

 

Debido a las afectaciones que provocan 

las especies exóticas invasoras, con esta 

investigación se pretende utilizar estas especies 

como una alternativa en la remoción de 

hidrocarburo, de esa manera tener una medida 

de control para estas especies y por otro lado 

ayudar a la pronta recuperación de las zonas 

contaminadas con hidrocarburo. 

 

Metodología 
 

Se usaron dos tipos de zacate provenientes de la 

colonia Yanga de la ciudad de Poza Rica de 

hidalgo, Veracruz. El primero Pm y el segundo 

Cn, estos zacates son utilizados para la a 

alimentación de ganado. Se caracterizan por ser 

zacates con un alto contenido de proteína y bajo 

contenido de fibra en edad madura, caso 

contrario en edad adulta el contenido de 

proteína disminuye y el de fibra aumenta 

(Ramírez et al., 2010). En este estudio también 

se consideró necesario tener un material 

absorbente de control, en este caso se utilizó un 

material absorbente de origen orgánico 

(mazorcas de maíz) proporcionado por la 

proveedora industrial VALLEN. 
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 Este material industrializado se utilizó 

para determinar si los zacates propuestos como 

alternativa en la absorción de hidrocarburo 

realmente eran mejores que uno comercial. 

 

Para los ensayos de evaluación de 

capacidad de absorción de hidrocarburo se 

obtuvieron muestras 1 kg de zacate Pm y Cn en 

ambos se determinaron los siguientes 

parámetros mediante el análisis bromatológico: 

cantidad de fibra cruda, proteína cruda y 

extracto etéreo. 

 

Para obtener el tamaño de partícula de 

1.68 mm, se utilizó un molino de mano y un 

arreglo de 5 tamices, mediante movimiento 

mecánico se realizó la separación del zacate 

triturado. 

 

Se utilizó un hidrocarburo con una 

gravedad API de 22.4, correspondiente a un 

hidrocarburo semi pesado, dicha determinación 

se realizó mediante la aplicación de la norma 

ASTM D 287-92. 

 

En la determinación de la capacidad de 

absorción de hidrocarburo se utilizó la norma 

ASTM F 726-99: Standard Test Method for 

Sorbent Performance of Adsorbents en su 

apartado Oil Adsorption short Test. Se 

consideró que esta metodología no imita las 

condiciones reales de un derrame de 

hidrocarburo, solo proporciona las condiciones 

ideales para evaluar el material absorbente, por 

lo que en la experimentación se determinó la 

máxima capacidad de absorción del material 

absorbente (Echavarría et al., 2015).  

 

Se pesó una muestra de 1 g de Panicum 

maximum Jacq. o de Cynodon nlemfuensis 

Vanderyst, se adicionó la Poaceae al vaso de 

precipitado que contenía 50 g de hidrocarburo 

semipesado y se dejó flotar libremente durante 

2 minuto ± 20 segundos.  

Pasado este tiempo se sacó la muestra y 

se realizó el drenado durante 1 minuto ± 20 

segundos con apoyo de una malla filtrante. Una 

vez pasado el tiempo de drenado la muestra se 

extrajo de la malla filtrante para colocarla en 

una báscula analítica LAB-500 (0.1–500 g) y 

tomar el peso de la muestra impregnada con 

hidrocarburo. El procedimiento se repitió cinco 

veces para cada pasto. 

 

Utilizando la fórmula 1 se calculó la 

capacidad de absorción del material absorbente: 

    𝐶𝐴𝑏 =
𝑚𝑡−𝑚0

𝑚0
                                 (1) 

 

Dónde: 

 

CAb =Capacidad de absorción. 

mt =Masa del material impregnado (Peso 

del sorbente e hidrocarburo sorbido). 

m0 =Masa del material sorbente seco. 

 

En la determinación de las propiedades 

hidrofóbicas del material absorbente se utilizó 

nuevamente la norma que fue tomada como 

referencia es la ASTM F 726-99. Standard Test 

Method for Sorbent Performance of Adsorbents 

en su apartado Dyname Degradation Test.  

 

Esta prueba se realizó en dos fases: en la 

primera fase se utilizó agua desionizada o 

destilada, de la cual se añadió 1 L de agua 

desionizada a un vaso de precipitado de 2 L de 

capacidad, en el fondo del vaso de precipitado 

con ayuda de unas pinzas se introdujo un 

agitador magnético, posteriormente el vaso 

precipitado se colocó sobre la parrilla 

magnética a una velocidad de 100 

ciclos/minuto, después se agregó 1 g Panicum 

maximum Jacq. o de Cynodon nlemfuensis 

Vanderyst respectivamente, durante un período 

de 15 minutos se mantuvo la agitación. Pasado 

el lapso de tiempo el contenido del vaso se dejó 

precipitar 2 minutos. 

 



21 

Artículo                                                                                         Revista de Simulación y Laboratorio  

                                                                                                                                        Junio 2016 Vol.3 No 7. 18-24   

            

  ISSN-en línea: 2410-3462 

ECORFAN todos los derechos reservados 
. 

 

HERNANDEZ, Israel, HERVER, Raúl, OLIVOS, Mayky, MARQUEZ, Carlos. Elaboración 

de un hidrogel a partir de quitosano para la eliminación de metales pesados (Cu) en una 

muestra modelo de agua. Revista de Simulación y Laboratorio.2016, 3-7: 18-24 

El contenido del vaso de precipitado se 

filtró y se dejó drenar durante 1 minuto sobre 

una malla filtrante. Pasado el tiempo de 

drenado se sacó la muestra del malla y se le 

tomo el peso del material impregnado de agua 

desionizada. La capacidad de absorción de agua 

se calculó mediante la fórmula 1. Se realizaron 

cinco replicas para cada Poaceae. 

 

La segunda parte de la prueba consistió 

en preparar una solución 1 M de NaCl mediante 

la adición de 58.5 g NaCl a un matraz de 

aforación de 1 L, el contenido del matraz de 

aforación se depositó en el vaso de precipitado 

de 2 L, en el fondo del vaso de precipitado se 

introdujo un agitador magnético con ayuda de 

unas pinzas, todo el contenido del vaso se 

colocó sobre una parrilla magnética a una 

velocidad de 100 ciclos/minuto y se agregó la 

cantidad de 1 g Panicum maximum Jacq. o de 

Cynodon nlemfuensis Vanderyst 

respectivamente, durante un período de 15 

minutos se mantuvo la agitación. Pasados los 

15 min el contenido se dejó en reposo dentro 

del vaso durante 2 minutos. 

 

El contenido del vaso de precipitado se 

filtró y se dejó drenar durante 1 minuto sobre la 

malla filtrante. Pasado el tiempo de drenado se 

sacó el material de la malla y se le tomo el peso 

del material impregnado de agua ionizada. La 

capacidad de absorción de agua se calculó 

mediante la fórmula 1. Se realizaron cinco 

replicas para cada Poaceae. 

 

Todos los análisis estadísticos se llevaron  

a cabo mediante el programa R Core Team 

2014. 

 

Resultados 
 

Los resultados de interés para esta investigación 

obtenidos en el análisis bromatológico de las 

dos especies de Poaceae se muestran en la tabla 

1. 

En Panicum maximum Jacq. por el 

contenido de proteína cruda y fibra cruda es 

relativamente joven y el bajo contenido de 

extracto etéreo (grasa) indica que no ha sufrido 

estrés hídrico (Combatt, Jarma y Paternina, 

2015). 

 
Tipos de  

Poaceae 

Base seca 100% 

Proteína 

cruda 

Fibra 

cruda 

Extracto 

etéreo 

Panicum 

maximum Jacq. 

9.33 5.59 2.86 

Cynodon 

nlemfuensis 

Vanderyst 

12.00 11.30 8.57 

 

Tabla 1 Análisis bromatológico de Panicum maximum 

Jacq. y Cynodon nlemfuensis Vanderyst. 
 

Para Cynodon nlemfuensis Vanderyst 

observamos que el contenido de proteína cruda 

y fibra cruda son casi iguales por lo que el 

zacate tienen mayor edad y el contenido de 

extracto etéreo indica que esta especie si sufrió 

estrés hídrico, de acuerdo a la teoría este zacate 

tiende a cerrar estomas para evitar deshidratarse 

(Caballero, Orozco y Durango, 2015). 

 

Al evaluar los datos obtenidos en la 

capacidad de absorción de los dos zacates (Pm 

y Cn) y el material absorbente de control 

(mazorcas de maíz) con aplicación del análisis 

estadístico inferencial de Kruskal Wallis indica 

diferencia significativa en las capacidades de 

absorción de hidrocarburo de los tres materiales 

probados (f= 12.5448, df= 2 y p= 0.001888< 

0.05), por consiguiente el material con mayor 

capacidad de absorción de hidrocarburo es 

Pm10, después esta Cn10 y la que menos 

absorbió de hidrocarburo fue la mazorca de 

maíz (gráfico 1). 
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Para el análisis de las propiedades 

hidrofóbicas en condiciones dinámicas de Pm, 

Cn y la Mazorca se realizó primero en agua 

desionizada en la que la prueba Kruskal Wallis 

indico la existen de diferencias significativas 

(f= 11.58, df = 2 y p= 0.003058 <0.05) en las 

capacidades de absorción de agua desionizada 

de los tres tipos de materiales absorbentes, por 

lo tanto el material con menor capacidad de 

absorción de agua desionizada es la mazorca de 

maíz, después le siguió Cn10 y Pm 10 fue la 

que absorción más agua desionizada (gráfico 2).

 
Gráfico 1 Capacidad de absorción de hidrocarburo en 

Pm, Cn y en mazorcas. 

Gráfico 2 Capacidad de absorción de agua desionizada 

en Pm, Cn y en mazorcas. 

 

Por otra parte en la capacidad de 

absorción de agua ionizada de acuerdo con la 

prueba de Kruskal Wallis se encontró diferencia 

significativa entre las capacidades de absorción 

de agua ionizada en los tres materiales 

absorbentes analizados  (f = 12.6582, df = 2, p 

= 0.001784 <0.005), por lo que se concluye que 

el material con menor capacidad de absorción 

de agua ionizada es la mazorca de maíz, 

después le sigue Cn10 y la que mostro mayor 

capacidad de absorción fue Pm10 (gráfico 3).

 
Gráfico 3 Capacidad de absorción de agua ionizada en 

Pm, Cn y en mazorcas. 
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Conclusiones 

 

En los análisis realizados de capacidad de 

absorción de hidrocarburo se notó la influencia 

de la cantidad de proteína y fibra cruda presente 

en cada especies de Poaceae (Pm y Cn) ya que 

la mayor capacidad de absorción de 

hidrocarburo lo obtuvo Pm por la mayor 

concentración de proteína cruda, aunque a la 

par observamos que Cn tuvo muy buenos 

resultamos en la capacidad de absorción de 

hidrocarburo, estas dos especies fueron mejores 

absorbedores de hidrocarburo en comparación 

con el material industrializado de mazorcas de 

maíz. 

 

Pese a la eficiencia absorbiendo 

hidrocarburo de las dos especies de Poaceae 

(Pm y Cn) no tuvieron buenas características 

hidrofóbicas y el material industrializado de 

acuerdo a los resultados absorbe más agua 

desionizada y ionizada que hidrocarburo. 

 

Por otro lado un factor que no se había 

tomado en cuenta que influiría en la absorción 

de agua desionizada y ionizada es el extracto 

etéreo que como se dijo anteriormente es grasa 

provocada por el estrés hídrico, este grasa se 

encontró en mayor cantidad en Cn lo que hizo 

que este en comparación con Pm absorbiera 

menos agua desionizada y ionizada.  

 

En conclusión si es viable utilizar a Pm y 

Cn en la absorción de hidrocarburo siempre y 

cuando el derrame no se en algún cuerpo de 

agua ya que la eficiencia del material 

absorbente se compromete ya que también 

absorbería agua. 
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Resumen 

 

El presente trabajo muestra el calculo del estado de 

transición de  la reacción de síntesis de la goetita 

por el método sol-gel, utilizando DMol3 incluido en 

el programa Materials Studio. Utilizando la teoría 

del funcional de la densidad (DFT)  optimizamos 

geométricamente las moléculas, y empleamos los 

métodos de tránsito sincrónico LST/QST/CG para 

calcular el estado de transición (TS), el cual tiene 

una energía de equilibrio (Ee) de -3172.065 Ha con 

una coordenada de reacción de 0.586; como la 

energía del TS está mas próxima a la energía de 

productos ,y estructuralmente se parece más a estos, 

entonces tenemos un estado de transición tardío. La 

energía de reacción mayor a cero (∆H > 0), indica 

que  es endotérmica y de rápida cinetica, por lo que 

proponemos la reducción de la cinética de la 

reacción incorporando  surfactantes, y así poder 

controlar la nucleación y crecimiento de las 

nanopartículas de goetita sintetizadas. 

 

Goetita, simulación molecular, síntesis, TS, DFT. 

Abstract 

 

The aim of this work is the calculation of the 

transition state of gohetite obtained by the sol-gel 

route, using Materials Studio DMol3. DFT 

calculations were used to the geometry optimization 

of the molecules and the LST/QST/CG sincronous 

transit methods were used to obtain the transition 

state (TS). The energy and the reaction coordinate 

obtained for the transition state were -3172.065 Ha 

and 0.586 respectively; as the transition state  

energy is closer to products energy and structurally 

is more like these, we conclude that the reaction 

present a late transition state. A positive energy 

reaction (∆H > 0) indicates that the reaction is fats 

and endothermic, so it is propouse to reduce the 

reaction kinetic by the addition of surfactants, in 

order to control the nucleation and growth of 

synthesized goethite nanoparticles. 

 

Goethite, molecular simulation, synthesis, TS, 

DFT. 
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Introducción 

 

El diseño, desarrollo, manufactura y utilización 

de materiales han abierto un campo de 

investigación muy amplio y de fuerte 

crecimiento en los años recientes. Los 

nanomateriales representan una nueva rama del 

estudio de materiales, estos poseen propiedades 

físicas y químicas distintivas que difieren 

sustancialmente de las propiedades del material 

en tamaño micrométrico y de gran volumen.  

 

 De la multitud de materiales de interés, 

las nanopartículas de óxido de hierro ofrecen 

una gran compatibilidad como componentes de 

construcción de materiales para una gama 

especialmente amplia de aplicaciones 

(Camponeschi, 2008), tales como catalizadores 

(Tang, 2006; Wang, 2008), sensores químicos 

de gases (Halawy, 1997; Parida, 2010) y 

materiales para aplicaciones magnéticas (Ziolo, 

2007) entre otras. Por lo tanto, el diseño, 

síntesis y manufactura a gran escala de 

diferentes tipos de óxido de hierro, con un 

control estricto de tamaño de partícula, 

distribución de tamaño, geometría y morfología 

de partícula, se ha convertido en una de las más 

importantes líneas de investigación en el área 

de síntesis de nanomateriales (Camponeschi, 

2008). 

 

 Existe una gran variedad de métodos para 

la elaboración de nanopartículas de óxido de 

hierro, de entre las cuales el método sol gel 

ofrece ventajas tales como la posibilidad de 

obtener materiales metaestables, lograr una 

pureza superior y composición homogénea de 

los productos a temperaturas moderadas y con 

equipo de laboratorio sencillo, influencia en la 

morfología de la partícula durante la 

transformación química del precursor molecular 

a la red oxídica final. (Camponeschi, 2008; 

Mohapatra, 2010; Niederberger, 2007). 

 

 La teoría del estado de transición o del 

complejo activado, es un intento de identificar 

los aspectos principales que gobiernan el valor 

de una constante de velocidad de la reacción en 

términos de un modelo de eventos que ocurren 

durante la misma. 

 

 El estado de transición en una reacción 

química elemental es una configuración 

estructural, a lo largo de la coordenada de 

reacción, que se define como la estructura 

molecular que presenta el máximo de energía a 

lo largo de esta coordenada, es inestable y no se 

puede aislar. Los estados de transición tienen 

altas energías porque los enlaces deben 

comenzar a romperse antes de que comiencen a 

formarse otros y, por tanto, en un estado de 

transición los enlaces no están completamente 

rotos pero tampoco completamente formados 

(Levine, 2004; Thornton, 1990). 

 

 Trabajos anteriores se han enfocado en 

aplicaciones prácticas: la preparación por 

métodos químicos y caracterización de la ferrita 

para su uso como detectores de gases , el uso de 

películas delgadas de óxido de hierro como 

sensores de gas propano (Carbajal, 2000, 2004), 

algunos otros se han dedicado a realizar 

trabajos de simulación tales como: la aplicación 

de simulación molecular para el cálculo de 

miscibilidad en la molécula de asfalteno 

(Vicente, 2006), el estudio preliminar por 

dinámica molecular del efecto de la presión en 

la disociación del asfalteno (Pacheco, 2004), 

determinación de la ruta de reacción y 

localización del estado de transición molecular 

utilizando método de tránsito sincrónico 

(Halgreen, 1977), la aplicación de un método de 

tránsito sincrónico generalizado para localizar 

el estado de transición, mediante el cual los 

modelos moleculares y periódicos pueden ser 

tratados dentro de un marco común (Govind 

2003). 
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 La obtención del óxido de hierro III 

(Fe2O3) por el método sol gel es de interés por 

su propiedades electrónicas que lo hacen 

candidato a sensor de gases. Siendo la goetita 

(FeO(OH)) un precursor químico de este, es 

necesario estudiar su dinámica molecular. 

 

 En este caso, es de interés la síntesis del 

FeO(OH), que se lleva a cabo por la reacción 

del cloruro de hierro III y el hidróxido de 

amonio: 

 

𝐹𝑒𝐶𝑙3 + 3𝑁𝐻4𝑂𝐻 → 𝐹𝑒𝑂(𝑂𝐻) + 3𝑁𝐻4𝐶𝑙 +
𝐻2𝑂     (1) 

 

 El objetivo del presente trabajo, a 

diferencia de los citados previamiente, fue 

obtener el estado de transición para la reacción 

de síntesis de goetita por el método sol-gel (1) 

mediante la simulación molecular, utilizando 

Dmol3, incluido en el programa Materials 

Studio. Los resultados obtenidos de esta 

investigación, son de gran interés para el grupo 

de trabajo ya que con estos se plantearán 

nuevos experimentos encaminados a un mejor 

control en la producción de materiales 

nanoestructurados de óxido de hierro. 

 

 En la metodología se utilizó Dmol3, que 

es un programa basado en la Teoría del 

Funcional de la Densidad (DFT) utilizado para 

simular procesos químicos, y predecir 

propiedades de los materiales en forma rápida y 

precisa. Una ventaja que se pone de manifiesto 

es que el método es adecuado tanto para el 

análisis conformacional de una molécula 

pequeña como para la catálisis de un modelado 

en una superficie de metal. El enfásis de este 

programa está en la velocidad de cómputo, sin 

comprometer la presición de la mecánica 

cuántica, mediante un algoritmo eficiente para 

optimizar la geometría de mínima energía, lo 

que permite a su vez predecir las estrucutras 

rápidamente.  

 La búsqueda del Estado de Transición 

emplea una combinación de algoritmos 

LST/QST que facilita la evaluación de las 

barreras de energía de la reacción química 

(Deley, 1990; Govind, 2003). 

 

 En la sección de resultados se reportan los 

datos obtenidos de la búsqueda del estado de 

transición, así como las geometrías optimizadas 

de los rectivos y productos para la ruta del 

tránsito sincrónico. 

En la sección de conclusiones se hace una 

recapitulación de los resultados obtenidos en 

esta investigación. 

 

Metodología 

 

Se utilizó Dmol3 para la simulación molecular 

de la reacción de síntesis de la goetita, el 

cálculo del estado de transición (TS) se hizo 

empleando los métodos de tránsito sincrónico 

LST/QST/CG. 

 

 El método de tránsito sincrónico se define 

mediante el uso de geometría molecular. 

Primeramente construimos un modelo lineal de 

los reactivos y productos para la ruta de tránsito 

sincrónico, que luego se refinan mediante la 

optimización geométrica de una o más 

estructuras intermedias sujetas a la restricción 

de que la estructura optimizada conserva la 

misma posición relativa a lo largo de la 

trayectoria (optimización ortogonal). El método 

realiza una serie de estimaciones de energía que 

une progresivamente la energía del estado de 

transición desde reactivos hasta productos 

(Halgren, 1977). 

 

 El enfoque LST realiza una serie de 

cálculos de energía de punto único en el 

conjunto de estructuras interpoladas 

linealmente entre los reactivos y productos de la 

reacción (1).  
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 La estructura de máxima energía a lo 

largo de esta ruta nos proporciona una primera 

estimación de la estructura del estado de 

transición. Entonces se realiza, un refinamiento 

individual en dirección ortogonal a la 

trayectoria LST que es usada como 

intermediario para definir una ruta QST. 

 

 El refinamiento del gradiente conjugado 

de la estructura aproximada del estado de 

transición obtenida en su implementación 

original toma una línea única de minimización 

de energía seguida de una maximización a lo 

largo de la ruta QST. Sin embargo no nos 

ofrece garantía de que la estructura resultante 

será más cercana al punto de silla. 

 

 Un enfoque mejorado para la solución de 

nuestro problema es usar la técnica del 

gradiente mejorado (CG) para refinar la 

geometría del punto de silla, haciendo uso de la 

información del gradiente disponible en cada 

ciclo del proceso de optimización, una 

característica importante es que las direcciones 

conjugadas pueden construirse usando 

solamente información del gradiente generada 

durante el curso del proceso de optimización 

(Govind, 2003). El cálculo se considera 

convergente si las fuerzas residuales caen por 

debajo de la tolerancia especificada. En caso 

contrario, se busca un nuevo máximo a lo largo 

de la ruta QST, conectando reactivos, productos 

y la mejor estructura del estado de transición 

actual, se inicia un nuevo ciclo de optimización 

CG hasta alcanzar la convergencia. 

 

Cuando la convergencia ha sido 

alcanzada, el espectro vibracional pronosticado 

debe tener exactamente un modo con frecuencia 

vibracional negativa νTS.  

 

 

 

 

 

Dado que el TS se caracteriza por un 

punto de silla en la hipersuperficie de energía, 

el eigenmodo correspondiente a νTS ilustra las 

direcciones en las cuales el sistema evoluciona 

alejado de este punto de silla siguiendo la ruta 

de la reacción de mínima energía (Douglas 

1994). 

 

Resultados 

 

En los modelos optimizados se observó, en el 

caso del modelo para los reactivos, que las 

longitudes de enlace, así como la longitud de 

los puentes de hidrógeno H---O de las 

moléculas aumentaron considerablemente y el 

tamaño de la mayoría de los ángulos en todas 

las moléculas disminuyó (Fig. 1), la energía de 

equilibrio utilizada para lograr la optimización 

geométrica fue de Er = -3172.117 Ha.  

 

En el modelo para los productos, las 

longitudes de enlace, así como la longitud de 

los puentes de hidrógeno H---O, H---Cl 

aumentaron considerablemente y el tamaño de 

la mayoría de los ángulos disminuyó (Fig. 2). 

Para el caso de las moléculas de agua formadas 

no hubo variación en la longitud del enlace ni 

en los ángulos. La energía de equilibrio 

utilizada para lograr esta optimización 

geométrica fue de Ep = -3172.097 Ha. 
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(a) 

 
(b) 

Figura 1 Modelo representativo de reactivos FeCl3 + 

3NH4OH. (a) estructura molecular optimizada por 

compuesto y código de colores, (b) estructura optimizada de 

la interacción de reactivos. 

 

La estructura de máxima energía que nos 

proporciona una primera estimación de la 

estructura del estado de transición se muestra en 

 
(a) 

 
(b) 

Figura 2 Modelo representativo de productos FeO.OH + 

3NH4Cl + H2O. (a) estructura molecular optimizada por 

compuesto, (b) estructura optimizada de la interacción de 

productos. 
la Fig. 3a. El refinamiento del estado de 

transición da como resultado una estructura 

optimizada muy similar a la de los productos ya 

que el estado de transición está más próximo en 

energía a los productos (Fig. 3b). La energía de 

equilibrio obtenida del TS fue de Ee = -

3172.065 Ha con coordenada de reacción de 

0.586 (Fig. 4). 

 

 
(a) 

 
Fig. 3 Estructuras del estado de transición. (a) estructura 

de máxima energía que proporciona una primera 

estimación del TS, (b) estructura optimizada (TS 

refinado). 
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La diferencia de energía potencial entre 

el estado de transición y los reactivos 

constituyen la barrera energética Eb, que para el 

caso de la reacción para la síntesis de la goetita 

obtuvimos una Eb = 0.052 Ha. La energía de 

reacción ∆H (diferencia de energía potencial 

entre reactivos y productos) igual a 0.020 Ha, 

como se muestra en la Fig. 4. 

 

 
Fig. 4 Gráfica del Estado de transición de la 

reacción de síntesis de la goetita. 
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Conclusiones 

 

La obtención del óxido de hierro III en su fase 

alfa (α-Fe2O3) es de interés por su propiedades 

electrónicas, que lo hacen candidato idóneo 

paraa sensor de gases. La goetita FeO(OH) es 

un precursor químico de este, por lo cual 

estudiamos su dinámica molecular. 

 

La síntesis del FeO(OH) se lleva a cabo 

por la reacción de una sal precursora de cloruro 

de hierro III y una base como el hidróxido de 

amonio. 

 

 

 

Mediante el estado de transición se 

pudieron identificar los aspectos principales que 

gobiernan el valor de una de las posibles 

constantes de velocidad en términos de un 

modelo de eventos que ocurren durante la 

reacción. 

 

Con la optimización de las estructuras 

tanto de reactivos como de productos mediante 

DMol3, localizamos el mínimo de energía 

potencial de las moléculas, y de esta manera 

conseguimos las estructuras de equilibrio de 

nuestro sistema molecular.  

 

El estado de transición (TS) de la 

reacción se determinó empleando los métodos 

de tránsito sincrónico LST/QST/CG mediante 

DFT y concluimos que como Ep = -3172.097 

Ha > Er = -3172.117 Ha, entonces ∆H > 0 por 

lo que la reacción en estudio es endotérmica. En 

ésta, el estado de transición está más cercano 

energeticamente a los productos y 

estructuralmente se parece más a estos, 

situación a la que se conoce como TS tardío. 

 

También podemos concluir que la 

reacción tiene una cinética rápida ya que su 

barrera energética es muy pequeña, por lo que, 

se propone, como alternativa para la reducción 

de la cinética de reacción, la incorporación de 

surfactantes, y así poder controlar las 

propiedades de las nanopartículas de goetita 

sintetizadas.  
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