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Handbooks
Definicion de Handbooks
Objetivos Cientificos

Apoyar a la Comunidad Cientifica Internacional en su produccion escrita de Ciencia, Tecnologia en
Innovacion en las Areas de investigacion SECIHTI y PRODEP

ECORFAN-Mexico S.C es una Empresa Cientifica y Tecnoldgica en aporte a la formacion del Recurso
Humano enfocado a la continuidad en el analisis critico de Investigacion Internacional y esta adscrita al
RENIECYT de SECIHTI con nimero 1702902, su compromiso es difundir las investigaciones y
aportaciones de la Comunidad Cientifica Internacional, de instituciones académicas, organismos y
entidades de los sectores publico y privado y contribuir a la vinculacidn de los investigadores que realizan
actividades cientificas, desarrollos tecnologicos y de formacion de recursos humanos especializados con
los gobiernos, empresas y organizaciones sociales

Alentar la interlocucion de la Comunidad Cientifica Internacional con otros centros de estudio de México
y del exterior y promover una amplia incorporacion de académicos, especialistas e investigadores a la
publicacion Seriada en Nichos de Ciencia de Universidades Auténomas - Universidades Publicas
Estatales - IES Federales - Universidades Politécnicas - Universidades Tecnoldgicas — Institutos
Tecnoldgicos Federales - Escuelas Normales - Institutos Tecnoldgicos Descentralizados — Universidades
Interculturales - Consejos de CyT - Centros de Investigacion SECIHTI.

Alcance, Cobertura y Audiencia

Handbooks es un Producto editado por ECORFAN-Mexico S.C en su Holding con repositorio en
México, es una publicacion cientifica arbitrada e indizada. Admite una amplia gama de contenidos que
son evaluados por pares académicos por el método de Doble-Ciego, en torno a temas relacionados con
la teoria y practica de las Area de investigacion SECIHTI y PRODEP respectivamente con enfoques y
perspectivas diversos, que contribuyan a la difusion del desarrollo de la Ciencia la Tecnologia e
Innovacidon que permitan las argumentaciones relacionadas con la toma de decisiones e incidir en la
formulacion de las politicas internacionales en el Campo de las Ciencias. El horizonte editorial de
ECORFAN-Mexico® se extiende mas alla de la academia e integra otros segmentos de investigacion y
analisis ajenos a ese ambito, siempre y cuando cumplan con los requisitos de rigor argumentativo y
cientifico, ademas de abordar temas de interés general y actual de la Sociedad Cientifica Internacional.
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Prefacio

La colaboracién entre los cuerpos académicos (CA's) de "Diseflo, Materiales y Energia", "Materiales
Avanzados" y "Fisica Aplicada" representa una oportunidad significativa que impulsa la investigacion y
el desarrollo en diversas areas del conocimiento cientifico y tecnoldgico. La sinergia entre estos grupos
académicos se traduce en trabajo y colaboracion interdisciplinaria que potencializa la ciencia, la
tecnologia y la innovacion.

Los proyectos de investigacion reunen las capacidades de los distintos cuerpos académicos para
desarrollar nuevos materiales con potencial en sistemas energéticos eficientes y en diversas areas de la
fisica aplicada. El disefio es otro pilar fundamental que favorece la creacion de prototipos que incorporan
principios innovadores para el desarrollo de materiales avanzados y técnicas que minimizan el impacto
ambiental.

Cada cuerpo académico aporta una perspectiva tnica: el CA-25 de "Disefio, Materiales y Energia"
se enfoca en la innovacion de tecnologias energéticas; el CA-40 "Materiales Avanzados" se enfoca en el
desarrollo de materiales innovadores; y el CA-39 de "Fisica Aplicada" en la aplicacion de principios
fisicos en ingenieria y tecnologia.

La interaccion entre estos cuerpos académicos resulta fundamental para el desarrollo integral de
la investigacion, promoviendo la innovacion, la sostenibilidad y la formacion de profesionales
capacitados para enfrentar los desafios del futuro. En este contexto, la interdisciplinariedad, los proyectos
de innovacion y la difusion de resultados son clave para el éxito de esta colaboracion.

Universidad Autonoma del Carmen
Octubre 30, 2025
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En este trabajo se presenta el disefio y la caracterizacion de un laser Raman de fibra Optica con rejilla de Bragg [FBG] a
1119 nm. El objetivo es evaluar cuatro configuraciones experimentales empleando fibras MetroCor [4 km], SMF28 [5 km],
LEAF [4.7 km] y 1060XP [1 km], analizando la influencia de la longitud y del area efectiva de la fibra en la eficiencia
Raman, la generacion del primer Stokes y la estabilidad espectral. Es importante destacar que se alcanzaron sensibilidades
térmicas entre 12.7 y 14.32 pm/°C y una histéresis reducida de 0.14 a 0.23 nm, confirmando la confiabilidad del sistema
como sensor térmico. Los resultados posicionan a este diseflo como una alternativa robusta, compacta y econdmica frente
a los sensores convencionales a 1550 nm, con gran potencial de aplicacion en telecomunicaciones, industria y biomedicina.
Los autores por orden en este capitulo de libro cuentan con la siguiente cantidad de citas 1, 2, 2 y 0. El autor Coba-Ramos
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Nacional de Investigadores [SNI]. Todos los autores son procedentes de la Universidad Autonoma del Carmen [Institucion
Publica Estatal]. Las palabras claves mas empleadas son: Laser Raman de Fibra Optica, Rejilla de Bragg [FBG] y Sensor.
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Abstract

This work presents the design and characterization of a Raman fiber laser with a Fiber Bragg Grating
[FBG] at 1119 nm, aimed at high-precision thermal sensing. Four experimental configurations using
MetroCor [4 km], SMF28 [5 km], LEAF [4.7 km], and 1060XP [1 km] fibers were evaluated, analyzing
the influence of fiber length and effective area on Raman efficiency and spectral stability. Results
demonstrated thermal sensitivities ranging from 12.7 to 14.32 pm/°C and a reduced hysteresis of 0.14—
0.23 nm, confirming the reliability of the sensor during heating and cooling cycles. The performance
achieved surpasses that of conventional sensors operating at 1550 nm, consolidating this proposal as a
robust, compact, and cost-effective alternative with strong potential for remote monitoring,
telecommunications, industry, and biomedical applications where temperature measurement accuracy is
critical.

“Design and Characterization of a Raman Fiber Laser with FBG at 1119 nm: Comparative Study of MetroCor (4 km), SMF28(5
km), LEAF (4.7 km), and 1060XP (1 km) Fibers for Temperature Sensing

Objective Methodology Contribution
To designand characterizea Ramanfiber laser with FRG Four exparimental setups were desipned and Thermal sansitivities betwean 12.7 and 14.32 pm/A*Cwere
at 111% nm for temperature sensing charactarized achievad B
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Resumen

Este trabajo presenta el disefio y la caracterizacion de un laser Raman de fibra optica con rejilla de Bragg
[FBG] a 1119 nm, orientado a sensores térmicos de alta precision. Se evaluaron cuatro configuraciones
experimentales con fibras MetroCor [4 km], SMF28 [5 km], LEAF [4.7 km] y 1060XP [1 km],
analizando la influencia de la longitud y area efectiva de la fibra en la eficiencia Raman y en la estabilidad
espectral del sistema. Los resultados muestran sensibilidades térmicas entre 12.7 y 14.32 pm/°C y una
histéresis reducida de 0.14 a 0.23 nm, confirmando la confiabilidad del sensor en ciclos de calentamiento
y enfriamiento. El desempeno alcanzado supera a los sensores convencionales a 1550 nm, consolidando
esta propuesta como una alternativa robusta, compacta y econémica, con potencial de aplicacién en
monitoreo remoto, telecomunicaciones, industria y biomedicina, donde la exactitud en la medicién de

temperatura resulta critica.

“Diseiio y caracterizacion de un Liser Raman de Fibra Optica con FBG a 1119 nm: estudio comparativo de fibras MetroCor (4

km), SMF28 (5 km), LEAF (4.7 km) vy 1060XP (1 km) para sensado térmico™
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Introduccion

En los ultimos anos, los laseres Raman de fibra 6ptica han adquirido gran relevancia dentro de la
fotonica por su capacidad de generar emisiones coherentes y ajustables en distintas longitudes de onda.
Estas propiedades los hacen altamente atractivos para aplicaciones en telecomunicaciones,
espectroscopia, monitoreo ambiental y sensado remoto. A diferencia de los sistemas convencionales,
este tipo de laseres ofrece beneficios adicionales como su capacidad, robustez, estabilidad espectral y
resistencia a condiciones adversas, lo cual amplia su rango de aplicacion en entornos industriales y
cientificos [Feng, 2017; Agrawal, 2013; Islam, 2002].

Medicina y biologia

Ciencia y tecnologia Diagnéstico biomédico
Espectroscopia Raman * Deteccion de cancer [tejidos,
« Identificacion de materiales células]

Analisis  estructural  de « Identificacion de
moléculas biomarcadores
+ Determinacién de enlaces Control de calidad
quimicos farmacéutico

« Verificacion de ingredientes
activos

« Control de procesos en tiempo
real [PAT]

Caracterizacion de materiales
* Nanotubos de carbono

* Grafeno

* Semiconductores

* Peliculas delgadas

Usos del laser Raman

Industria

Control de calidad en
manufactura

« Polimeros y plasticos
* Productos quimicos

Medio ambiente

Monitoreo de contaminantes
* Gases en la atmosfera

* Analisis de agua [metales

pesados, pesticidas] Industria petroquimica
Estudios en suelos y plantas « Analisis de hidrocarburos
* Trazabilidad de compuestos * Seguimiento de procesos de
organicos refinacion

Seguridad y defensa

Arte y arqueologia
Analisis no destructivo de obras de arte
« Pigmentos, barnices, papel

Deteccion de explosivos y sustancias peligrosas
Anadlisis forense
« Identificacion de drogas, tintas, fibras

Figura 1
Usos de los laser Raman de fibra Optica

El Esparcimiento Raman Estimulado [SRS, por sus siglas en inglés] constituye un fenémeno
fundamental en diversas areas, entre ellas las telecomunicaciones por fibra Optica, el procesado de
materiales, las fuentes de bombeo, la espectroscopia y aplicaciones médicas. En el &mbito de las fibras
opticas, la SRS se aprovecha como un mecanismo de ganancia altamente eficiente que permite amplificar
o desplazar sefales dentro del intervalo espectral de 1000 a 1700 nm [Agrawal, 2013; Islam, 2002; De
la Cruz-May et al., 2023].

El efecto Raman se produce cuando un foton interactia con una molécula, resultando en dos tipos
de dispersion: la dispersion elastica o Rayleigh, en la que el fotoén dispersado conserva la misma energia
del incidente; y la dispersion ineldstica o Raman, en la que el foton dispersado cambia su frecuencia. Esta
ultima puede subdividirse en dos casos: dispersion Raman-Stokes, cuando el foton pierde energia al
transferirla a la molécula, y dispersion Raman-anti-Stokes, cuando el foton gana energia desde la
molécula [Agrawal, 2013; Islam, 2002; De la Cruz-May et al., 2023].
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Niveles de energia del foton en el Esparcimiento Raman

Si un foton con la frecuencia de Stokes interactia con una molécula en un estado vibracional
virtual, induce a la molécula a decaer a un nivel vibracional de menor energia. Este proceso resulta en la
emision de otro fotdon de Stokes, el cual comparte la misma fase y amplitud que el foton incidente,
amplificando asi la sefial. La repeticion de esta interaccion a lo largo de la trayectoria del haz de Stokes,
y con multiples moléculas excitadas en el estado virtual, conduce a la amplificacién coherente de la luz,
fendmeno conocido como Esparcimiento Raman Estimulado [Agrawal, 2013; Islam, 2002; De la Cruz-
May et al., 2023].
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Figura 3
Esparcimiento Raman Estimulado
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En este caso, Pp", Ps*y Ps corresponden a las potencias de bombeo y de Stokes, respectivamente,
donde los superindices * y ~ indican la propagacion en sentido directo e inverso. Los parametros ap y as
representan las atenuaciones de la fibra para la onda de bombeo y la onda de Stokes, respectivamente.
Por su parte, grp y grs designan los coeficientes de ganancia Raman asociados al bombeo y a la sefial
Stokes. La variable A se refiere al area efectiva de Stokes en la fibra, mientras que z indica la posicion a
lo largo del eje de la fibra optica [Islam, 2004; Agrawal, 2010; Pages-Pacheco et al., 2023].

Un componente clave en el funcionamiento de los laseres Raman es la fibra optica, que presenta
una ganancia Raman intrinseca. Para aplicaciones avanzadas, se requieren fibras con mayor ganancia
Raman y caracteristicas especificas como un area efectiva del modo optimizada, la cual depende del
perfil del indice de refraccion de la fibra. Esta area efectiva influye directamente en la intensidad de la
radiacion de bombeo necesaria para una potencia dada al igual que su Longitud efectiva tal como se
muestra en las ecuaciones [Islam, 2004; Agrawal, 2010; Pages-Pacheco et al., 2023].

En el mundo actual, medir con precision la temperatura en diferentes entornos industriales,
cientificos e incluso biomédicos se ha vuelto fundamental. Para lograrlo, la tecnologia ha ido mas all4 de
los métodos tradicionales, abriendo paso a soluciones basadas en la luz y la fibra 6ptica. Una de estas
innovaciones es el uso de rejillas de Bragg en fibra optica [FBG, por sus siglas en inglés], dispositivos
que aprovechan las propiedades Opticas de la luz para detectar cambios sutiles en el ambiente [ Yin, Ruffin
& Yu, 2008; Bhaskar, Pal & Pattnaik, 2021].

Fibra emisora
Fuente de luz »| Dispositivo/Material
transductor
3
Proce~sador Detector
de Seiial |- — — — - — _ _ _|

Figura 4
Diagrama de bloques de los componentes de un sensor optico basico.

La fibra dptica, conocida por su capacidad de transmitir datos a gran velocidad, también puede
actuar como un sensor sensible y confiable. Al integrar rejillas de Bragg en estas fibras, es posible obtener
mediciones de temperatura extremadamente precisas. La razon radica en que la estructura interna de la
rejilla cambia cuando la temperatura varia, modificando asi la longitud de onda de la luz reflejada
[Bhaskar, Pal & Pattnaik, 2021; Triana-Infante, Varén-Duran & Pastor-Abellan, 2014]. Este efecto
permite utilizar la fibra como un termdémetro de alta tecnologia.

En este sentido para la investigacion realizada la rejilla de Bragg en fibra [FBG] es uno de los
elementos clave en este sistema para detectar cambios de temperatura, ya que esta actiia como reflector
y sensor al mismo tiempo. El principio de funcionamiento se basa en la variacion del periodo de la rejilla
y del indice de refraccion efectivo, lo que ocasiona un corrimiento en la longitud de onda reflejada. Esta
caracteristica convierte a las FBG en sensores Opticos de alta precision, capaces de detectar cambios de
temperatura y tension con gran exactitud. Entre sus ventajas se encuentran la inmunidad a
interferencias electromagnéticas, resistencia a radiaciones y facilidad de integracion en redes
opticas, lo que representa un avance frente a tecnologias tradicionales, [Triana-Infante, Varén-Duran &
Pastor-Abellan, 2014; Maini, 2013].
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Ademas, al combinar esta tecnologia con los laseres Raman de fibra dptica, se puede obtener una
fuente de luz mas estable y ajustable, lo que mejora la precision de la medicion. Los laseres Raman,
basados en un fendmeno conocido como esparcimiento Raman estimulado, interactiian con las moléculas
de la fibra para amplificar sefales luminosas especificas [Feng, 2017; Yin, Ruffin & Yu, 2008]. Esta
interaccion genera lo que se conoce como sefal Stokes, que se puede aprovechar en conjunto con la FBG
para detectar cambios de temperatura de forma remota y segura [Feng, 2017; Maini, 2013; Kashyap,
2009].

A diferencia de los sistemas convencionales que utilizan rejillas de Bragg que operan a longitudes
de onda de 1550 nm, en este trabajo se explora una nueva alternativa a 1119 nm, lo que no solo amplia
las posibilidades de aplicacion, sino que también mejora la estabilidad y sensibilidad de los sensores
opticos [Bhaskar, Pal & Pattnaik, 2021]. Gracias a su disefio compacto, resistencia a vibraciones y alta
precision, estos sistemas prometen revolucionar la forma en que se mide la temperatura en sectores donde
la exactitud es crucial.

El interés del estudio de los sensores Opticos es que tiene muchas ventajas en comparacion con lo
sensores convencionales, como son los siguientes: Inmunidad a las interferencias electromagnéticas, no
es muy pesado, tamafio pequefio. no conducen corriente, resistentes a radiaciones ionizantes, no necesitan
recalibracion, pueden colocarse en lugares remotos/inaccesibles, alta sensibilidad, gran ancho de banda,
facilidad para ser utilizados dentro de las redes de comunicaciones Opticas, posibilidad de multiplexacion
[Yin, Ruffin & Yu, 2008; Bhaskar, Pal & Pattnaik, 2021; Triana-Infante, Varon-Duran & Pastor-Abellan,
2014].

Teoria

Las rejillas de Bragg en fibra optica [FBG] son herramientas especialmente valiosas para el monitoreo
de temperatura, debido a su alta sensibilidad. La temperatura influye directamente en el espaciado entre
los periodos que conforman la FBG, alterando su estructura interna. Esta modificacion en el periodo de
la rejilla provoca un cambio proporcional en la longitud de onda de Bragg reflejada. [Bhaskar, Pal &
Pattnaik, 2021; Triana-Infante, Varon-Duran & Pastor-Abellan, 2014; Maini, 2013]. Esta relacion directa
entre la temperatura y la longitud de onda de Bragg es lo que permite utilizar las FBG como sensores de
temperatura de alta precision. La longitud de onda de la luz reflejada o longitud de onda de Bragg esté
dada por:

AB=2neA [6]

donde Ag es la longitud de onda de Bragg, A es el periodo de red de Bragg, nesr es el indice de
refraccion efectiva.
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Figura 5
Longitud de Onda de Bragg
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La repuesta al corrimiento en longitud de onda de Bragg debido a cambios de temperatura es
llamada sensibilidad y est4 dada por:

S=Akg /AT [7]

Donde AAges la diferencia de longitud de onda de Bragg inducida por el aumento de temperatura
y AT es el cambio de temperatura [Kashyap, 2009].

Por otra parte, el desplazamiento de la longitud de onda e Bragg con la temperatura y la tension
viene dado por la expresion:

AM=DB {[1- pe] Ag +[ oat an] AT } [8]

donde: pe: coeficiente de tension, Ae: incremento/disminucion de tension aplicada, aa coeficiente
de expansion térmica, an coeficiente de expansion termo-Optica, AT incremento/disminucion de
temperatura [Maini, 2013; Kashyap, 2009].

EL desplazamiento de la longitud de onda de Bragg frente a la temperatura se expresa:

= Apla+ ] Pl

a = coeficiente de expansion térmica de la fibra
& = coeficiente termo — Optico de la silice
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Figura 6
Rejilla de Bragg

El valor agregado de esta investigacion se centra en la optimizacion de un laser Raman de fibra
optica a 1119 nm, acoplado con FBG, como alternativa a los sistemas que operan en la region de 1550
nm. Esta longitud de onda menos explorada ofrece nuevas oportunidades para el desarrollo de sensores
Opticos mas estables, compactos y sensibles.

La hipotesis central plantea que la combinacion de fibras con diferentes longitudes y areas
efectivas —como MetroCor [4 km], SMF28 [5 km], LEAF [4.7 km] y 1060XP [1 km] y que influyen
de manera determinante en la eficiencia Raman, en la generacion del primer Stokes y en la precision del
sensado térmico.

Con este enfoque, el trabajo busca demostrar como la integracion de laseres Raman y FBG puede
consolidarse como una solucidon innovadora para el desarrollo de sensores Opticos de temperatura,
contribuyendo a la generacion de nuevo conocimiento y al fortalecimiento de las tecnologias fotonicas.



Metodologia

En esta configuracion se emplea como fuente de bombeo un laser de fibra dopado con iterbio [Yb],
operando en modo continuo, modelo YLR-10-1064-LP de la empresa IPG Photonics. Este dispositivo
proporciona una potencia maxima de salida de 10 W a una longitud de onda central de 1064 nm. Su
emision esta linealmente polarizada en el modo fundamental TMEOQO, con un ancho espectral de 0.5 nm.
La sefial del laser se introduce en el puerto 1 de un multiplexor por division de longitud de onda [WDM]
el cual esta disefiado para soportar hasta 5 W de potencia dptica a 1064 nm. A través del puerto 2 del
WDM, se transmite aproximadamente el 42% de la potencia dptica a esa longitud de onda, mientras que
alrededor del 15% se dirige por el puerto 3 y cerca del 4.6% por el puerto 4. El resto, aproximadamente
un 38.4%, corresponde a pérdidas por insercion del dispositivo.

En el puerto 2 se empalmaran en [S3] conforme a los dos arreglos propuestos dos tipos de fibra
con las siguientes caracteristicas: un tramo de 4 km de fibra dptica del tipo Corning MetroCor, la cual
presenta un area efectiva cercana a 40 pm? y posteriormente se realizé un segundo arreglo empalmando
5 Km de fibra SMF28 con un area efectiva de 90 um? [medios de ganancia en el arreglo Raman] Tabla
1. Y como medios de operacion [transmision] en el puerto 4, S2 se empalmaron 4.7 km de fibra LEAF,
que después se quitd y se sustituyd por 1 km de fibra 1060XP, ambas se empalmaron en S4, junto con
una rejilla de Bragg de fibra Optica [FBG] con las siguientes caracteristicas: longitud de onda central de
1119.768 nm, ancho a media altura [FWHM] de 0.120 nm, sin recubrimiento, reflectividad del 99%,
sensibilidad tipo I y periodo uniforme. La FBG se alojo dentro de un horno para control preciso de la
temperatura, proporcionando retroalimentacion puntual; Las pérdidas por empalme en toda la
configuracion fueron del orden de 0.01 dB.

4 Km Metro cor

]
5 Km SMF28

.t
FL @ 1064-nm .
Pt H
/ y L]
§ : 53@ le :
y - xunud]
.
H
H

HF-FBG
1119-nm

4.7 Km LEAF

cs ¢
1Km 1060 XP

Figura 7
Disefio Experimental con las fibras Metrocor y SMF28 como medios de
ganancia Raman y fibras LEAF y 1060XP como medio de operacion

[transmision]
Table 1
Descripcion de los arreglos experimentales
Arreglo Descripcion Uso de la fibra optica
1 4 Km Metrocor -4.7 Km LEAF | Medio de Ganancia: 4 Km de fibra Metrocor , Medio
-Rejilla de Bragg 1119 nm de Operacion[transmision]: 4.7 Km de fibra LEAF
2 4 Km Metrocor -1 Km 1060XP | Medio de Ganancia: 4 Km de fibra Metrocor , Medio
-Rejilla de Bragg 1119 nm de Operacion[transmision]: 1 Km de fibra 1060XP
3 5 Km SMF 28 -4.7 Km LEAF - | Medio de Ganancia: 5 Km de fibra SMF 28, Medio
Rejilla de Bragg 1119 nm de Operacion[transmision]: 4.7 Km de fibra LEAF]
4 5 Km SMF 28 -1 Km 1060 XP | Medio de Ganancia: 5 Km de fibra SMF 28 , Medio
-Rejilla de Bragg 1119 nm de Operacion[transmision]: 1 Km de fibra 1060 XP

Cuando se bombea una potencia de 4.3 W en el puerto 2 del WDM, tanto la fibra 6ptica Corning
MetroCor de 4 kmy la SMF 28 [en los dos arreglos] se inicia de forma inmediata, el proceso de dispersion
Raman estimulada. En esta parte del experimento, se generan sefiales Stokes [esparcimiento Raman
espontaneo y esparcimiento Raman estimulado], con una emision centrada alrededor de los 1121 nm, en
concordancia con lo reportado previamente [Coba-Ramos et al., 2025]
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Simultaneamente, cerca del 4.6% de la potencia de bombeo se acopla por el puerto 4 y es guiada
a través de los 4.7 km de fibra LEAF y en 1 Km de fibra 1060 XP [segun el arreglo] hasta llegar a la
FBG, que esta disefiada para reflejar sefiales a 1119 nm. Adicionalmente, en el extremo de salida de la
FBG ocurre una reflexion parcial [~4%] de la potencia de bombeo debido al efecto Fresnel en la interfaz
aire-vidrio. Esta porcion de luz reflejada atraviesa nuevamente la FBG, y recorre en sentido inverso los
4.7 km de fibra LEAF 6 1 Km de fibra 1060XP [segun el arreglo] y regresa al puerto 2 del WDM, al
tramo de 4 km de fibra MetroCor 6 5 Km de fibra SMF28 de acuerdo con el arreglo experimental.

Cabe mencionar que la sefal reflejada, que coincide con las longitudes de onda de operacion de
la FBG, se combina con el bombeo que se propaga en sentido directo dentro del medio de ganancia
Raman. Este proceso contribuye a estimular las transiciones de moléculas excitadas en los niveles
virtuales del vidrio, generando fotones coherentes con las caracteristicas de la FBG, lo que da lugar a la
amplificacion Raman o emision Stokes.

Para el analisis espectral de la sefial generada, se conectd un analizador de espectro Optico [OSA]
al extremo de salida de la fibra MetroCor de 4 km 6 a los 5 Km de fibra SMF28 [segun sea el caso].
Asimismo, se emple6 un medidor de potencia Optica [PM], insensible a la longitud de onda, con el fin de
registrar la potencia entregada. Cabe destacar que se utilizo una cufia Optica para atenuar la potencia del
laser antes de ingresar al OSA. No obstante, posibles imperfecciones en el recubrimiento de la cuiia o
variaciones en la direccion del haz laser pueden producir fluctuaciones en la potencia transmitida, lo cual
se refleja en cambios observables durante el monitoreo de salida del sistema. La variacion de temperatura
en este sistema se lleva a cabo mediante un controlador digital REX-C100, el cual se programa para
ejecutar los cambios térmicos dentro de un sistema herméticamente sellado, fabricado con concreto
refractario TR44 Clase C, que garantiza la estabilidad térmica. El sistema cuenta con resistencias
eléctricas capaces de alcanzar temperaturas desde ambiente hasta 700 °C.

Para la caracterizacion del laser Raman de fibra Optica, se emple6 una rejilla de Bragg [FBG]
como cavidad resonante, y se realizd un control térmico preciso sobre ella, aumentando y disminuyendo
la temperatura desde 35 °C hasta 160 °C y viceversa, variando la temperatura cada 10°C. Durante este
proceso, se garantizd que el sistema permaneciera libre de tensiones mecanicas o deformaciones que
pudieran comprometer los resultados experimentales. En todas las configuraciones se llevo a cabo el
mismo proceso para una evaluacion precisa del desplazamiento de la longitud de onda de Bragg, en
funcion de la temperatura aplicada a la FBG.
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Figura 8

Estabilidad de la emision laser registrada a temperatura ambiente durante un intervalo
de 60 minutos. A] Evolucion temporal de la potencia residual. B] Evolucion temporal
del primer Stokes. C] Variacion conjunta de la potencia de salida y de la longitud de
onda correspondientes a la potencia residual. D] Variacion conjunta de la potencia de
salida y de la longitud de onda asociadas al primer Stokes. Todas las mediciones
fueron realizadas bajo una potencia de bombeo de 4.3 W.
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Con el proposito de verificar la estabilidad de la configuracion experimental, se realizaron
mediciones de la potencia y la longitud de onda cada 5 minutos durante un periodo total de 60 minutos,
empleando una potencia de bombeo de 4.3 W y manteniendo constante la temperatura ambiente.
Posteriormente, los resultados fueron analizados para identificar las variaciones tanto en potencia como
en longitud de onda. Las Figuras 8, A] y B] muestran los espectros de salida registrados bajo estas
condiciones experimentales.

La exposicion del sistema a una potencia de bombeo de 4.3 W dio lugar a la aparicion de dos
componentes espectrales claramente diferenciadas: un pico de bombeo residual de baja intensidad [A] y
un pico asociado al primer Stokes generado por el proceso SRS [B].

El analisis de los datos obtenidos evidencia una elevada estabilidad en la potencia de salida. Se
detectaron fluctuaciones de aproximadamente 0.01 W en el bombeo residual y de 0.015 W en el primer
Stokes. Dichas variaciones, consideradas minimas, confirman una excelente estabilidad en la conversion
de potencia y en la generacion del primer Stokes. En cuanto a la longitud de onda, los resultados a
temperatura ambiente mostraron ligeras variaciones tanto en el bombeo residual como en el primer

Stokes. Esta estabilidad, tanto en potencia como en longitud de onda, se encuentra ilustrada en las Figuras
CyD.

Resultados
El analisis experimental de los cuatro arreglos propuestos permitié evaluar como influye el tipo de fibra

conforme a su longitud y su 4rea efectiva sobre la sensibilidad térmica y la histéresis del sistema basado
en un sensor térmico con FBG a 1119 nm.
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Figura 9
Desplazamiento de longitud de onda de Bragg en los arreglos

En la Figura 9 se muestra el desplazamiento de la longitud de onda de Bragg en funcion de la
temperatura para cada configuracion. Los resultados evidencian un comportamiento lineal en todos los
casos, confirmando la capacidad del sistema para detectar variaciones de temperatura con alta precision.
Las sensibilidades obtenidas oscilaron entre 12.7 y 14.32 pm/°C, siendo el arreglo MetroCor—1060XP el
que presentd la mayor sensibilidad.
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Figura 10
Comportamiento de la histéresis en los 4 arreglos

La Figura 10 presenta el comportamiento de la histéresis en los cuatro arreglos, donde se observa
que los valores se mantuvieron reducidos en un rango de 0.14 a 0.23 nm, lo cual demuestra la estabilidad
espectral del sistema frente a ciclos de calentamiento y enfriamiento. Esta baja histéresis garantiza la
reproducibilidad del sensor y su potencial uso en aplicaciones que demandan exactitud.

Tabla 2
Descripcion de los resultados obtenidos por arreglo

Arreglo 1 2 3 4

f(‘)tl’;z optica ““rllllzeigﬁ 4 KM FIBRA |4 KM FIBRA 15:113112(11;4 DEls kM DE

. METROCOR |METROCOR FIBRA SMF28
amplificador SMF28
Fibra optica utilizada|4.7 KM DE|(l KM DE[47 KM DE|l KM DE
para operacion FIBRA LEAF |FIBRA 1060XP | FIBRA LEAF |FIBRA 1060XP
Area efectiva de la fibra ) ) ) )
srilen 70 um 30 um 70 um 30 um
Variacion de

temperatura de la rejilla|30 A 130 °C |30 A 130 °C 30A130°C |30A 130°C
de BRAGG 1119 nm
Sensibilidad de la rejilla

en el arreglo | 13.9 pm/ °C | 14.32 pm/ °C 13.5pm/°C |12.7 pm/°C
experimental
Potencia de salida 0.5W 0.5W 0.5W 0.5W

La Tabla 2 resume los parametros de operacion y resultados experimentales de cada
configuracion. Se destaca que, a pesar de las diferencias en area efectiva de las fibras, la potencia de
salida registrada fue de aproximadamente 0.5 W en todos los casos, asegurando un desempefio estable
del laser Raman bajo una potencia de bombeo de 4.3 W.



Tabla 3

Comparacion de histéresis de los 4 arreglos
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Fibra Intervalo [°C] | H max [nm] H max [pm]
SMF28-
1060XP 75 0.148 148
SMF28-LEAF | 75 0.14 140
Metrocor-
1060XP 70 0.18 180

' Box 14

g

3 .

h . . .

SME28-LEAF _ 014 B Histéresis maxima
SMF28-1060XP — 0.148
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25
Histéresis maxima [nm]
Figura 11

Comparacion de Histéresis entre arreglos

Por su parte, la Tabla 3 y la Figura 11 comparan los valores maximos de histéresis. Se observa
que el arreglo MetroCor—LEAF presentd el mayor valor [0.236 nm], mientras que la combinacion
SMF28-LEAF registr6 el menor [0.14 nm]. Esto evidencia que la eleccion de las fibras no solo influye
en la sensibilidad, sino también en la estabilidad térmica del sistema.

Con estos resultados podemos decir que la integracion de fibras con diferentes areas efectivas y
longitudes de propagacion permite optimizar tanto la eficiencia Raman como la precision del sensado.

Conclusiones

El presente trabajo demuestra que la integracion de laseres Raman de fibra optica con rejillas de Bragg
[FBG] a 1119 nm constituye una alternativa robusta, precisa y altamente competitiva frente a los sensores
opticos convencionales a 1550 nm. El andlisis comparativo entre las configuraciones experimentales —
MetroCor [4 km], SMF28 [5 km], LEAF [4.7 km] y 1060XP [1 km]— evidencia que la seleccion del
medio de ganancia y del medio de operacion impacta de manera determinante en la eficiencia Raman, en
la generacion del primer Stokes y en la sensibilidad térmica del sistema.

Los resultados experimentales, con sensibilidades entre 12.7 y 14.32 pm/°C y una histéresis
reducida de 0.14-0.23 nm, validan la estabilidad espectral y la confiabilidad del sensor bajo ciclos
repetitivos de calentamiento y enfriamiento. Dicho comportamiento confirma no solo la reproducibilidad
del sistema, sino también su potencial para aplicaciones que demandan alta exactitud en la medicion de
temperatura.



14

La comparacion con desarrollos recientes en sensado térmico Optico [Tabla 4] revela que el
disefio propuesto se ubica dentro de los estdndares mas avanzados, con el valor afiadido de operar en una
longitud de onda menos explorada, lo cual abre nuevas oportunidades para la investigacién y la
innovacion fotonica. Asi, esta propuesta se consolida como una contribucion relevante a la generacion
de conocimiento cientifico y tecnoldgico en el campo de los sensores de fibra optica, con proyeccion
hacia aplicaciones en entornos industriales, biomédicos y de monitoreo remoto.

En sintesis, la investigacion no solo aporta evidencia experimental sélida sobre el desempefio de
las FBG a 1119 nm, sino que también sienta bases para el desarrollo de sistemas compactos, econdomicos
y de alta precision

Tabla 4
Revision comparativa de los tltimos avances en sensores de temperatura
basados en mecanismos de Esparcimiento Raman

Sensibilidad Longitud de
O,
Sensor [pm/°C] / Rango | Onda <z de Referencia
de Temperatura | Operacion
[°C] [nm]
B [ Mandal et al.,
FBG 13.38/22-500 1.5 2005]
[Diaz & Lopez-
FBG 9.7/25-70 1.5 Amo, 2016]
Interferometro [Fukano &
Todo de Fibra 10/30-80 1.5 Ooshima, 2024]
LPFG [ Rejilla
de Fibra de|8.61/35-60 1.5 [Li et al., 2024]
Periodo Largo]
FBG 11.9/20-150 1.5 [Tung et al., 2024]
[Coba-Ramos et al.,
FBG 15.07/35-160 1.1 2025]
Metrocor- .
LEAF 13.9/35-160 1.1 Este trabajo
Metrocor- .
L060XP 14.32/35-160 1.1 Este trabajo
SMF28-LEAF |13.5/35-160 1.1 Este trabajo
SMEF28- .
1060XP 12.7/35-160 1.1 Este trabajo
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Abreviaturas

FBG Rejilla de Bragg en Fibra [Fier Bragg Grating]

TEM Modo Transversal Eléctrico [Transverse Electric Mode]
WDM  Multiplexor por Division en Longitud de Onda [Wavelength Division Multiplexer]
SRS Esparcimiento Raman Estimulado [Stimulated Raman Scattering]
OSA Analizador de Espectro Optico [Optical Spectrum Analyzer]
PM Medidor de Potencia [Power Meter]
FWHM Ancho Completo a Media Altura [Full Width at Half Maximum)]
TCS Sistema de Control de Temperatura [Temperature Control System]
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Abstract

In Mexico, there are 859 municipal slaughterhouses that use hot water for the animal scalding process.
Water heating is achieved by burning fossil fuels. Therefore, a proposal for solar water heating in
municipal slaughterhouses is being made. The municipal slaughterhouse in Ciudad del Carmen,
Campeche, is being considered as the study site. Of the total number of slaughterhouses nationwide, 20%
are similar to the slaughterhouse under study. The proposed water heating system with flat-panel solar
collectors achieves energy savings of up to 70%. It is also determined that approximately 1,872 tons of
CO; would not be released into the atmosphere by implementing solar thermal systems in just 20% of all
municipal slaughterhouses in Mexico.

Energy viability and environmental sustainability of solar energy in the agri-food sector: the
case of municipal slaughterhouses

Objetives Methodology Contribution

GAS
LP

\ 4

Propose solar thermal systems in Sizing of ;:)lar thermal system Saving fossil fuels at municipal
municipal slaughterhouses using the F-Chart method slaughterhouses and reducing

CO; emissions

Municipal slaughterhouse, Solar thermal, Implementation
Resumen

En México existen 859 rastros municipales, estos utilizan agua caliente para el proceso de escaldado de
animales. El calentamiento de agua es a través de quema de combustibles fosiles, por tal motivo se realiza
una propuesta de calentamiento de agua con energia solar en rastros municipales, para ello se toma como
lugar de estudio el rastro municipal de Cd del Carmen Campeche. Del total de rastros a nivel nacional,
un 20% son similares al rastro en estudio. Con el sistema de calentamiento de agua con captadores solares
planos propuesto se llega a obtener un ahorro energético de hasta un 70%, asi también se determina que
aproximadamente 1872 ton de CO: no irian a la atmosfera con tan solo implementar sistemas
termosolares en el 20% del total de los rastros municipales en México.

Viabilidad energética y sustentabilidad ambiental de la energia solar en el sector
agroalimentario: caso de rastros municipales
Objetivos Metodologia Contribucion

GAS
LP

w

Proponer sistemas termosolares | pimensionamiento de sistema | Ahorro de combustible fosil en
en rastros municipales termosolar por el Método F- | rastros municipales y disminuir
Chart emision de CO»

Rastro municipal, Termosolar, Implementacion
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Introduccion

La energia solar puede contribuir a alcanzar los objetivos planteados por México en materia de cambio
climatico con respecto al acuerdo de Paris de 2015 [Buira, y otros, 2021]. Ademas, puede ser un factor
clave para incrementar la competitividad del sector industrial al reemplazar o reducir el consumo de
combustibles fosiles costosos. En el afio 2023 el consumo de la energia total en México se distribuy6 de
la siguiente manera: transporte 44.6%, Industria 26.2%, vivienda 16.7 %, y el resto del porcentaje total
en otros consumos [[EA, 2023].

Del 31% de la energia que se usa en la Industria, un 33% se requiere en forma de electricidad y
el restante 67% en forma de calor [Payback, 2025]. En procesos agroindustriales, el agua y el aire caliente
se emplean para la produccion, tratamiento y/o manejo de bebidas y alimentos, entre otros usos. Asi
también se puede usar para la higiene o confort en los procesos de crianza, matanza y engorda de aves y
ganado. Para el caso especifico de matanza de animales para consumo humano, se utilizan rastros
municipales. De acuerdo con el Directorio Estadistico Nacional de Unidades Econdmicas [DENUE] en
Meéxico se tienen 859 rastros municipales [INEGI, 2025], destacando el estado de Jalisco con 107 rastros
municipales, tal como se puede ver en la Figura 1.

Distribucion de rastros municipales
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Figura 1
Estados de México con mayor nimero de rastros municipales
Elaboracion propia con informacion de DENUE 2025.

El DENUE clasifica a los rastros municipales por el numero de personas o trabajadores. Cabe
sefalar que el 56% de rastros municipales entran en la categoria de 0-5 personas laborando y que el 94%
del total son rastros municipales con hasta 30 personas laborando, tal como se observa en la Figura 2.

2718 8 5

m( to 5 workers 6 to 10 workers 11 to 30 workers

m 31 to 50 workers m 51 to 100 workers  ® 101 to 250 workers

251 to more workers

Figura 2

Clasificacion de los rastros municipales por nimero de trabajadores.
Fuente: Elaboracion propia con informacion de DENUE 2025.




22

Una de las actividades que se realizan en un rastro municipal el proceso de escaldado de cerdos
y aves, siendo un procedimiento mediante el cual los animales sacrificados son introducidos en agua
caliente con el fin de facilitar el depilado o el desplumado, segun la especie de que se trate. Estos procesos
necesitan temperaturas de calentamiento del agua en el orden de 40 a 70 °C por lo que tecnologias solares
maduras tales como calentadores solares de placa plana o de tubos evacuados pueden ser utilizadas para
el proceso de escaldado.

En Malasia presentan el primer caso de integracion de energia solar térmica en la industria avicola
[Ah Khaliludin, y otros, 2020], especificamente en la empresa PPNJ Poultry & Meat Sdn. Bhd., donde
se emplea para el proceso de escaldado de pollos. Este proceso requiere mantener agua a temperaturas
de 60—70 °C para facilitar la remocion de plumas, y tradicionalmente dependia de calderas eléctricas,
obtienen una fraccion solar del 88%. En Jordania realizan un estudio sobre uso de calor solar térmico
[sistemas planos] para procesos de una planta avicola, obteniendo con energia solar térmica
aproximadamente un 72% de la demanda requerida [Jaradat, Al-Manasreh, Juaidi, & Manzano-
Agugliaro, 2024], también realizaron un analisis econdmico y la reduccion de CO.. En México el
Fideicomiso de Riesgo

Compartido [FIRCO] ha instalado 110 sistemas solares térmicos en rastros tipo inspeccion federal
[TIF] [Ortega, 2025]. Ejemplo de ello es la empresa Avicarnes, es uno de los rastros mas grandes de
América Latina en su tipo. Realiza un sacrificio de 9 000 aves por hora durante un turno [lo que seria un
equivalente a 72 000 aves al dia], con capacidad de procesar 3 millones de aves cada mes [100 000 aves
al dia], para ello utiliza un sistema de 40 captadores de 30 tubos evacuados y un termo tanque de 10,000
litros.

México se encuentra entre las latitudes 15° y 35 ° y tiene un recurso solar promedio 5.5 kWh/m?
[Payback, 2025], por lo que estas condiciones energéticas son favorables para el aprovechamiento para
el uso de calor solar en procesos agroindustriales tales como el escaldado de animales. Es por ello que
en el presente trabajo se presenta la viabilidad técnica y ambiental del uso de la energia solar térmica
para el escaldado de animales, tomando como lugar de estudio el rastro municipal de Ciudad del Carmen,
Campeche, México.

Metodologia

Para la viabilidad térmica y ambiental de la instalaciéon de un sistema de calentamiento solar para el
escaldado de animales, se deben seguir los siguientes pasos:

1. Determinar la demanda diaria y mensual del consumo de agua caliente
2. Dimensionar el sistema térmico por el método F-Chart
3. Determinar la reduccion de CO> por el uso de energia solar térmica.

1. Demanda de consumo de agua caliente en el rastro municipal

Las cargas calorificas determinan la cantidad de calor necesaria mensual para calentar el agua destinada
al consumo del rastro municipal, siendo un rastro catalogado de 6-10 trabajadores, calculandose mediante
la ecuacion [1]:

Q=m * NxCp * AT [1]

donde:

Q: Energia calorifica [MJ/mes]

m: Masa del agua [kg]

N: dias del mes

Cp: Calor especifico del agua [J/kg * °C]

AT: Cambio de temperatura del agua [°C] [Temperatura de referencia-temperatura del agua de la red]

La estimacion del consumo de agua [Q] es de gran relevancia a la hora del disefio de la instalacion
puesto que puede ocasionar un sobredimensionado de la instalacion con los costes que esto conlleva. En
este caso el volumen de agua se determind realizando las mediciones correspondientes de caldera de agua
del rastro municipal teniendo una capacidad de 1,753.8 litros.
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2. Dimensionar el sistema térmico por el método F-Chart

Para el dimensionado de las instalaciones de energia solar térmica se sugiere el método de las curvas f
[F-Chart], que permite realizar el calculo de la cobertura de un sistema solar, es decir, de su contribucién
a la aportacion de calor total necesario para cubrir las cargas térmicas. Es un método ampliamente
aceptado como un proceso de calculo suficientemente exacto para largas estimaciones, no ha de aplicarse
para estimaciones de tipo semanal o diario.

Para desarrollarlo se utilizan datos mensuales medios meteorologicos, y es perfectamente valido
para determinar el rendimiento o factor de cobertura solar en instalaciones de calentamiento, en todo tipo
de edificios, mediante captadores solares planos. Su aplicacion sistemdatica consiste en identificar las
variables adimensionales del sistema de calentamiento solar y utilizar la simulacion de funcionamiento
mediante ordenador, para dimensionar las correlaciones entre estas variables y el rendimiento medio del
sistema para un dilatado periodo de tiempo (Duffie & Beckman, 2013) (Rayon-Alcudia, Meza-Cruz, &
Mandujano-Ramirez, 2024).

La ecuacion [2] utilizada en este método se presenta a continuacion
£=1.029 X-0.065 Y-0.245 X"2-0.0018 Y"2+0.0215 X"3 [2]
La secuencia que suele seguirse en el célculo es la siguiente:

1. Valoracion de las cargas calorificas para el calentamiento de agua destinada a la produccion de
A.C.S. o calefaccion

Valoracion de la radiacion solar incidente en la superficie inclinada del captador o captadores.
Eficiencia del captador

Célculo del parametro X

Célculo del parametro Y

Determinacion de la gréafica f

Valoracion de la cobertura solar mensual

NownhwDd

3. Determinar la reduccion de CO2 por el uso de energia solar térmica en rastro municipal

Una vez que se ha calculado la energia anual entregada por el sistema termosolar, se debe calcular el
combustible equivalente que se requeriria para poder cubrir esta energia entregada por el sistema solar,
para lo cual se requiere utilizar la ecuacion [3]:

C ombustibleeq = Qsolar .
Nrespaldo CPcombustible

Donde n es la eficiencia en las condiciones de uso del sistema de respaldo convencional

respaldo
que se utiliza [este sistema, puede ser una caldera, una bomba de calor, etc., normalmente tiene una placa

donde especifica su eficiencia instantanea a nivel del mar] y Cpcompustinie €5 €l poder calorifico del
combustible utilizado en este sistema de respaldo [gas LP, gas natural, diésel, electricidad, etc.], para este
estudio se utilizé el del gas LP [47.92 MJ/Kg].

Una vez obtenida la cantidad de combustible equivalente anual requerido para aportar la energia
dada por el sistema solar, se puede calcular las emisiones equivalentes de CO2 evitadas a la atmosfera
de la siguiente manera:

COZ = CombuStibleeq X Fcombustible— CO, [4]
Donde Fombustible— co, €S Una constante que representa la cantidad de CO; emitida a la atmosfera

por cada unidad de combustible utilizado [factor de emision], para este estudio se utiliz6 el valor de 3.0
kgCOy/kg de gas LP.
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Resultados

La demanda térmica que requiere el rastro municipal en estudio fue de 100185.984 MlJ/afo, esta es la
energia requerida para elevar la temperatura del agua de temperatura ambiente (Sea Temperature, s.f.) a
la temperatura de referencia que para nuestro estudio se fijé en 65°C. Los meses con mayor demanda
energética son los meses de diciembre y enero tal como se muestra en la Tabla 1.

Tabla 1

Demanda térmica Q

Mes AT [°C] N [dias/mes] Q [MJ/mes]
Enero 40.59 31 9239.82
Febrero 39.99 28 8222.28
Marzo 38.89 31 8852.84
Abril 37.29 30 8214.79
Mayo 35.99 31 8192.69
Junio 35.55 30 7831.48
Julio 35.89 31 8169.92
Agosto 35.49 31 8078.87
Septiembre 35.19 30 7752.17
Octubre 36.09 31 8215.45
Noviembre 37.99 30 8369.00
Diciembre 39.69 31 9034.95

Fuente: elaboracion propia.

Para la propuesta de instalacion se elige conformar el sistema de calentamiento solar de agua con
colectores solares planos, ya que es una tecnologia madura y de facil acceso en el mercado mexicano,
considerando un sistema de respaldo funcionando con gas LP. El modelo elegido es de la marca
comercial Modulo Solar modelo MS 2.5 UE, que tiene una eficiencia del 77%, coeficiente de pérdida de
calor K1 = 3.596 W/m? K y una apertura bruta de 2.51 m? Se realiza la simulacién con datos
meteoroldgicos de la Universidad Autonoma del Carmen, Campeche y se determina que se deben instalar
12 captadores solares térmicos, obteniendo 71630.208 MJ de energia util anual o energia solar térmica
disponible [Qu], asi como una fraccion solar anual [f] de 0.7149, la energia suministrada por gas es la
diferencia entre Q y Qu tal como se muestra en la Tabla 2.

Tabla 2

Resultados de energia con la propuesta de 12 captadores solares planos

Mes Q [MJ/mes] Qu [MJ/mes] Egergla con gas | ¢

Enero 9239.904 4157.964 5081.94 0.45000078
Febrero 8222.364 6660.108 1562.256 0.80999917
Marzo 8853.012 7525.044 1327.968 0.84999817
Abril 8215.02 6818.472 1396.548 0.83000066
Mayo 8193.024 5325.48 2867.544 0.65000176
Junio 7840.62 4390.74 3449.88 0.55999908
Julio 8170.236 6045.984 2124.252 0.74000115
Agosto 8079.228 6948.144 1131.084 0.86000098
Septiembre | 7752.528 6202.008 1550.52 0.79999814
Octubre 8215.776 5915.376 2300.4 0.7200021
Noviembre | 8369.208 5858.46 2510.748 0.70000172
Diciembre | 9035.064 5782.428 3252.636 0.63999857

Fuente: elaboracion propia
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Con el resultado de la energia util anual Qu, se determiné la cantidad de CO» equivalente [kg]
considerando tres casos de la eficiencia del sistema de calentamiento por gas LP, por lo que se puede
apreciar en la Tabla 3, que si el sistema de respaldo tiene una eficiencia alta las emisiones son menores.

Con estos valores y considerando que el rastro municipal en estudio esta clasificado de 6-10
trabajadores, y sabiendo que en el pais existen 167 rastros similares [Figura 2], se puede llegar a un
estimado de 11890614.53 MJ/afio y considerando que este numero de rastros municipales representa solo
el 19.55%; para el caso de las emisiones se considerando la eficiencia mas baja en el sistema de respaldo
[40%] se tendria 1872 ton de CO> que no irian a la atmoésfera.

Haciendo una comparacion con la referencia [Jaradat, Al-Manasreh, Juaidi, & Manzano-
Agugliaro, 2024], ellos evitaron 885,252 kg CO/afio para una cantidad de calor util anual de 6935025.6
MJ/aio, esto tiene una relacion cercana entre Qu y CO; evitados entre los dos casos comparados.

Tabla 3
Emisiones de CO; evitadas

Eficiencia del respaldo | Combustible equivalente [kg] CO: equivalente [kg]
0.4 3737.7 11213.1

0.6 2491.8 7475.4

0.8 1868.9 5606.7

Fuente: elaboracion propia

Conclusiones

Se concluye que con la fraccion solar del 71% del sistema propuesto, representa una disminucién en el
gas LP y eso en el consecuente ahorro econdmico, asi también se puede observar la cantidad de CO> que
se evitaria con el sistema termosolar propuesto. Cabe sefialar que solo se realiz6 una prospectiva basica
sobre casi el 20% de los rastros municipales. Con los resultados obtenidos es evidente que este tipo de
sistemas termosolares aplicados a rastros municipales es factible técnica, economica y ambiental en
Meéxico.
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Abstract

The Al-Cu25% alloy by weight was characterized, with and without heat treatment. The aim was to
determine microstructural changes, phases present, and the influence of heat treatment on the alloy. To
achieve this, two characterization techniques were used: optical microscopy and X-ray diffraction. The
analysis of these techniques provides a comprehensive view of the influence of heat treatment on the Al-
Cu25% alloy by weight. This is important for understanding how heat treatment affects the Al-Cu25%
alloy by weight, evaluating its mechanical properties, and detecting possible defects or impurities. The
results indicated that the Al1-Cu25% by weight alloy can be used in hydrogen production processes, which
could contribute to the advancement of technologies in the production of clean and sustainable energy.
The knowledge gained through the characterization of the microstructure and the phases present is crucial
for optimizing its performance in hydrogen production applications and could have a significant impact
on the transition to cleaner energy sources.

Objective Methodology Contribution

Ahonimm and copper casting,
nuffle fumace for  heat

[NGcrostucoare Al-Cu 25% by
weight, corrosion-free and heat
weatad at 530 °C

Heat treatment, hydrogen, microstructural changes
Resumen

Se caracterizo la aleacion Al-Cu25% en peso, con y sin tratamiento térmico. Para determinar cambios
microestructurales, fases presentes y la influencia del tratamiento térmico en la aleacion. Para lograrlo,
se utilizaron dos técnicas de caracterizacion: la microscopia Optica y la difraccion de rayos X. El andlisis
de estas técnicas ofrece una vision completa de la influencia del tratamiento térmico en aleacion Al-
Cu25% peso. Esto es importante para comprender como el tratamiento térmico afecta a la aleacion Al-
Cu25% peso, evaluar sus propiedades mecénicas y detectar posibles defectos o impurezas. Los resultados
indicaron que la aleacion Al-Cu25% en peso, pueden ser utilizadas en procesos de produccion de
hidrogeno, lo que podria contribuir al avance de tecnologias en la produccion de energia limpia y
sostenible. El conocimiento obtenido a través de la caracterizacion de la microestructura y las fases
presentes, es crucial para optimizar su rendimiento en aplicaciones de produccion de hidrogeno y podria
tener un impacto significativo en la transicion hacia fuentes de energia mas limpias.

Objetivo Metodologia Contribucién
Fundicion de Al y Cu, mufla Celda electroquimica; | [ Microestructurz Al-Cu 25% en
para ratamisnto temmico electrodos de  referencia peso, zin comosion v tratado

conmaslectrodos v electrodos teérmicamente 3 330 °C
de trabaio - —

Tratamiento térmico, hidrégeno, cambios microestructurales
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Introduccion

En la busqueda actual de alternativas energéticas sostenibles y limpias, la produccion de hidrogeno
mediante procesos electroquimicos se ha convertido en una solucion prometedora. En este sentido, las
aleaciones metalicas desempefan un papel crucial debido a su potencial como materiales base en
electrodos y componentes de celdas electroquimicas. Entre estas aleaciones, las que contienen aluminio
[Al] y cobre [Cu] destacan por sus propiedades intrinsecas, como la resistencia mecanica, la
conductividad eléctrica y la resistencia a la corrosion, entre otras, que pueden modificarse mediante
tratamientos térmicos para optimizar su rendimiento en entornos corrosivos.

Las aleaciones de aluminio-cobre [Al-Cu] estdn expuestas a entornos agresivos y a diversos
procesos corrosivos que afectan al entorno circundante, como la temperatura, la humedad, la exposicion
a gases agresivos y el pH ambiental. La temperatura, al igual que la velocidad de corrosion, influye en
los mecanismos y la naturaleza de los procesos corrosivos. La corrosion electroquimica puede ser mas
predominante a altas temperaturas, lo que implica que las reacciones electroquimicas desempeiian un
papel mas importante en la corrosion [1].

La aleacién Al-Cu, compuesta de aluminio y cobre, se ha utilizado ampliamente en diversas
aplicaciones debido a sus propiedades mecanicas y resistencia a la corrosion [2]. Sin embargo, en ciertos
entornos, como los medios acuosos, esta aleacion puede volverse susceptible a la corrosion, lo que
provoca un proceso de fragilizacion por hidrogeno que puede comprometer su integridad estructural. Por
lo tanto, es fundamental comprender como el tratamiento térmico afecta la microestructura de esta
aleacion y como esta modificacion microestructural puede influir en su susceptibilidad a la corrosion,
impulsando asi el desarrollo de tecnologias mas sostenibles y limpias.

En este articulo, exploraremos en detalle el proceso de fragilizacion por hidrégeno en aleaciones
de Al-Cu al 25 % en peso, examinando cuidadosamente los principios fundamentales de los tratamientos
térmicos y su influencia directa en la microestructura de la aleacion. Ademas, profundizaremos en el
analisis de los resultados obtenidos en las pruebas electroquimicas realizadas, que incluyeron técnicas
como curvas de polarizacioén, potencial de circuito abierto frente a corriente y espectroscopia de
impedancia electroquimica. Estas pruebas nos proporcionaron una vision detallada de la respuesta
electroquimica de la aleacion en condiciones simuladas de agua de mar sintética, ofreciendo informacion
valiosa sobre su viabilidad para aplicaciones relacionadas con la produccion de hidrégeno.

Una mejor comprension de estos conceptos nos permitird avanzar hacia soluciones mas eficaces
y sostenibles en la industria y la tecnologia. Esta investigacion no solo contribuird al avance del
conocimiento en los campos de los materiales y la electroquimica, sino que también nos acercara a un
futuro mas limpio y eficiente, donde la produccion de hidrégeno desempeiia un papel crucial en la
transicion hacia fuentes de energia mas renovables y respetuosas con el medio ambiente.

Metodologia experimental

Se utilizaron pellets de aluminio y placas de cobre, ambos con una pureza del 99,99 %, para obtener la
aleacion de Al-Cu al 25 %. Se realizaron calculos estequiométricos con una relacion Al-Cu del 25 %
para una masa fundida de 2 kg. El proceso de fusion se llevo a cabo en un crisol de SiC alojado en un
horno de induccioén eléctrico PREFINSA HR C4/1200 calentado a 705 °C.

El material fundido se vertio en un molde rectangular de acero desmontable. 24 horas después, el
molde fue desmontado. Se obtuvieron pequefias barras de la aleacion de Al-Cu al 25%, de las cuales se
obtuvieron especimenes para la caracterizacion metalografica y electroquimica. Para revelar la
microestructura, se prepararon especimenes de la aleacion de Al-Cu al 25% en peso con dimensiones de
15 mm x 15 mm x 5 mm y se lijaron con papeles CSi con un tamafio de grano de 220 a 1200 y se pulieron
con aliminas de 0,3 pm hasta lograr un acabado especular [norma ASTM E3-11] [3]. Posteriormente, se
realizo un ataque quimico a temperatura ambiente con una solucion KELLER [2 ml de HF, 3 ml de HCI,
5 ml de HNO3, 190 ml de H20] [3,4]. La microestructura se observd con un microscopio Optico
MICROSCOPE, modelo G1000, y un microscopio electronico de barrido [MEB], JEOL JSM 7600F. Las
fases estructurales de la muestra en estado bruto de colada, tratada térmicamente a 450 °C, 500 °Cy 530
°C, se identificaron mediante difraccion de rayos X [DRX] con un difractémetro ADP 2000. Los datos
se obtuvieron en el rango 260 de 5° a 80° con un paso de 0,0166.
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Se realizaron curvas de polarizacion potenciodinamica y espectroscopia de impedancia
electroquimica con un potenciostato/galvanostato de ACM Instruments. Se empled una celda
electroquimica acrilica convencional de tres electrodos [ASTM G-5], un electrodo auxiliar de grafito
como contraelectrodo [CE], un electrodo de referencia de cloruro de plata [RE] y muestras de Al-Cu al
20 % en peso tratadas térmicamente a 450 °C, 500 °C y 530 °C como electrodos de trabajo. Se utilizo
agua de mar sintética [SSA] como electrolito, preparada segin la norma ASTM D1141.

Se realizé una prueba de potencial de circuito abierto [OCP] durante 2500 segundos frente a
ECS. Se realizaron curvas de polarizacion potenciodinamica en el rango de -800 mV a 800 mV con
respecto a Ecorr @ una velocidad de barrido de 0,5 mV/s. Ensayo de dureza Brinell. Esta prueba se realizo
con un durdémetro Starrett analdgico de alta precision.
Resultados

Caracterizacion microstructural

Las figuras 1, 2, 3, 4 muestran las diferentes condiciones metalurgicas en el momento de la fundicion,
con tratamiento térmico a 450 °C, 500 °C y 530 °C.

Figura 1
Microscopia optica en condiciones de fundicion con aumentos de 100X, 200X, 500X
Fuente: Elaboracion propia.

100X 200X 500X

Figura 2
Microscopia optica con TT a 450°C con aumentos de 100X, 200X, 500X

Fuente: Elaboracion propia.
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100X 200X 500X

Figura 3
Microscopia optica con TT a 500°C con aumentos de 100X, 200X, 500X

Fuente: Elaboracion propia.

Box 4

100X 200X 500X

Figura 4
Microscopia optica con TT a 530°C con aumentos de 100X, 200X, 500X

Fuente: Elaboracion propia.

La Figura 1 muestra la microestructura en estado de colada. Se observa una matriz dendritica de
la fase proeutéctica, que es una solucion solida de aluminio [a] [4]. Los espacios entre las dendritas estan
ocupados por la fase eutéctica [a+0], donde la fase 0 es el intermetalico Al.Cu. A diferentes aumentos,
se observa la morfologia tipica de la solidificacion en desequilibrio. La microestructura es relativamente
gruesa y la distribucion de fases no es homogénea [5].

En la Figura 2, el tratamiento térmico a 450 °C se realiza por debajo de la temperatura de la
solucion solida [548 °C]. La microestructura muestra que la estructura dendritica original se ha
esferoidizado o globularizado parcialmente. El eutéctico, que era laminar en estado de colada, comienza
a descomponerse en particulas mas esféricas y dispersas de la fase 0 [Al.Cu] dentro de la matriz de
aluminio [a]. La homogeneizacion de la microestructura es evidente, lo que indica que la segregacion de
solutos estd disminuyendo y que se estd produciendo una redistribucion de fases [6].

La Figura 3 muestra una microestructura con un aumento de la temperatura del tratamiento
térmico a 500 °C. La difusion atdmica es alin mas rapida, acelerando el proceso de coalescencia y
esferoidizacion. Las particulas de Al.Cu [0] son mas grandes y esféricas que a 450 °C. La matriz o [Al]
es mas homogénea y la estructura dendritica es practicamente indistinguible. La coalescencia de las
particulas de la segunda fase [0] resulta en una reduccioén del area interfacial y una morfologia de
equilibrio mas favorable. Este tipo de microestructura, con particulas secundarias globulares dispersas
en una matriz, suele ser deseable para mejorar la tenacidad y la maquinabilidad, aunque puede reducir la
dureza en comparacion con una estructura mas fina y dispersa [7]. En la Figura 4, la microestructura de
la aleacion de Al-Cu al 25 % se ha sometido a un proceso de solubilizacion. Esta temperatura es cercana,
pero ligeramente inferior, al punto de fusion eutéctico [~548 °C], lo que permite que una gran cantidad
de la fase A12Cu [0] se disuelva en la matriz de aluminio [a].



32

La microestructura muestra las particulas originales de las fases eutéctica [laminar] y
proeutéctica, pero la morfologia ha cambiado significativamente. La difusion atdmica a esta temperatura
ha permitido que los limites de la fase Al-Cu se disuelvan parcialmente en la matriz [8].

Se observan reminiscencias de una estructura de colada, pero los limites de fase estan menos
definidos y las particulas son mas irregulares. La red eutéctica original ya no es continua. En su lugar,
particulas aisladas de la fase A>-Cu permanecen dentro de la matriz de aluminio, que no se han disuelto
completamente. El objetivo de este tratamiento térmico es disolver la mayor cantidad posible de cobre
en la matriz de aluminio para preparar la aleacion para el posterior endurecimiento por precipitacion
[envejecimiento]. El aspecto poroso y fragmentado de la fase Al-Cu es un claro indicador de que se
encuentra en un estado de homogeneizacioén avanzada [9]

Comportamiento electroquimico de aleaciones de Al;Cu en estado bruto de fundicion y tratadas
térmicamente a 450 °C, 500 °C y 530 °C.

La Figura 5 muestra el comportamiento electroquimico en una solucion de agua de mar sintética de una
muestra sin tratar con 25% de ALCu [S/TT] y tres muestras tratadas térmicamente [TT] a diferentes
temperaturas: 450 °C, 500 °C y 530 °C, sumergidas en una solucion de agua de mar sintética.

El analisis de estas curvas de polarizacion permite interpretar el comportamiento electroquimico,
centrandose en su resistencia a la corrosion.

Box 5 ‘
S/TT TT 450 °C
S o
é TT 530 °C
[
o
c
3
(o}
o
TT 500 °C
Densidad de corriente (mA/cm?)
Figura 5

Comportamiento electroquimico de la aleacion AlCu25% y las tres condiciones
termodindmicas analizadas

Fuente: Elaboracion propia.

En general, se puede observar un comportamiento pasivo/corrosivo en agua de mar sintética. La
curva de la muestra sin calentar [S/TT] muestra un comportamiento similar al de la aleacion tratada a
450 °C [TT 450 °C], lo que sugiere una resistencia a la corrosion comparable. TT 450 °C presenta una
zona de pasivacion mas estrecha y un menor potencial de picaduras que el material S/TT. Esto significa
que TT 450 °C es mas susceptible a la corrosion por picaduras en estas condiciones. El tratamiento a 450
°C probablemente causa la formacion de una fase intermetdlica de AlLCu con mayor actividad
electroquimica que la matriz de aluminio puro, lo que aumenta la corrosion [10].

La curva TT 500 °C a 500 °C muestra el comportamiento mas favorable. Bajo esta condicion, la
aleacion exhibe la mayor resistencia a la corrosion, el mayor potencial de corrosion y la menor densidad
de corriente de corrosion.
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Esto sugiere que el tratamiento térmico a 500 °C optimiza la microestructura de la aleacion,
reduciendo la cantidad o distribucioén de fases susceptibles a la corrosion y formando una capa pasiva
mas estable. La curva TT 530 °C a 530 °C muestra el peor comportamiento a la corrosion. Presenta el
menor potencial de corrosion y una densidad de corriente de corrosion muy alta, lo que indica que la
aleacion se corroe rapidamente. A esta temperatura, las fases intermetalicas de Al.Cu pueden disolverse
o distribuirse de manera que crean una red continua de sitios activos en el material, lo que facilita la
corrosion [11].

Comportamiento de la microdureza en diferentes condiciones metalirgicas
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Figura 6

Comportamiento de la microdureza para diferentes condiciones metalurgicas
Fuente: Elaboracion propia.

La Figura 6 muestra que la microdureza de la aleacion de aluminio y cobre [Al-Cu 25 % en peso]
disminuye drasticamente con el tratamiento térmico. La dureza inicial de la muestra fundida es alta,
mientras que después del tratamiento térmico a diferentes temperaturas [450 °C, 500 °C y 530 °C], la
dureza es significativamente menor y practicamente constante.

La aleacion en estado de colada presenta una dureza alta, con valores que oscilan entre 118 y 185
HB [dureza Brinell]. Esto se debe a la rapida solidificacion, que da lugar a una estructura de grano fino
y a la formacion de fases intermetalicas duras, como CuAl, distribuidas por toda la matriz de aluminio.
La variacion entre las muestras [A, B y C] puede deberse a la heterogeneidad en la estructura interna de
la muestra, como la segregacion de elementos o las variaciones en el tamafo de grano [12].

Conclusiones

La aleacion de Al-Cu al 25 % en peso disminuye su microdureza al someterse a un tratamiento térmico
en solucion a temperaturas de 450 °C, 500 °C y 530 °C durante 3 horas, seguido de un revenido a
temperatura ambiente de 20 °C y un envejecimiento a 200 °C durante 10 horas.

La aleacion de Al-Cu al 25 % en peso presenta una fase intermetalica durante los tratamientos
térmicos a 500 °C y 530 °C, lo que resulta en una disminucién de la dureza de la aleacion debido a la
precipitacion de la fase secundaria de Al-Cu. Esto, en términos de corrosion, afecta la susceptibilidad a
la corrosion y la estabilidad microestructural.

Las pruebas electroquimicas proporcionaron informacion valiosa sobre el comportamiento de la
aleacion frente a la corrosion en un entorno simulado de agua de mar. Se observaron variaciones en las
velocidades de corrosion y la resistencia a la corrosion con respecto a los diferentes tratamientos
térmicos. El andlisis SEM permitié una caracterizacion detallada de las muestras, revelando diferencias
notables en la morfologia y la estructura superficial. Se observa la influencia de los tratamientos térmicos.



34

Declaraciones
Conflicto de intereses

Los autores declaran no tener ningun conflicto de intereses. No tienen intereses econdmicos ni relaciones
personales que pudieran haber influido en este libro.

Contribucion de los autores
Calan-Canche, Damian: Analisis de resultados
Martinez-Vargas, Sergio: Revision de la metodologia de investigacion.

Figueroa-Ramirez, Sandra Jazmin: Contribucion al tema de investigacion, revision de metodologia y
analisis de resultados.

Flores-Chan, J.E.: Autor principal del tema de investigacion, contribucion a la metodologia y analisis
de resultados.

Disponibilidad de datos y materiales

Los datos y materiales utilizados en este estudio estan disponibles.

Sin financiacion

Referencias

Antecedentes

1 Shuo Zhang, Jinghui He, Dongfu Wang, Yueming Wang, Lunbo Duan. [2026]. Dynamic corrosion
mechanisms and electrochemical correction factors in solid waste incineration environments. Chemical
Engineering Science 319, 122231.

2 Rafat Babilasa, Anna Bajorekb, Monika Spilkaa, Adrian Radonc, Wojciech Lonskia. [2020]. Structure
and corrosion resistance of Al-Cu—Fe alloys. Progress in Natural Science: Materials International. 30,
393-401.

Basicos

3 Book of Standards Volume: 03.01 [2017]. ASTM E3-11 Standard Guide for Preparation of
Metallographic Specimens. 10.1520/E0003-11

Soporte

4 Tldiko Peter, Mirela Agapie and Bela Varga. [2018]. Dendritic Segregation of Zn-Al Eutectoid Alloys.
Metals 2018, 8, 924.

5 Samuel A. Awe. [2021]. Solidification and microstructural formation of a ternary eutectic Al-Cu-Si
cast alloy. Journal of King Saud University — Engineering Sciences. 33, 569-580.

6 Mrowka-Nowotnik Gra'zyna, Kamil Gancarczyk, Andrzej Nowotnik, Kamil Dychton and Grzegorz
Boczkal [2021]. Microstructure and Properties of As-Cast and Heat-Treated 2017A Aluminium Alloy
Obtained from Scrap Recycling. Materials 2021, 14, 89.

7 Bruna Callegari, Tiago Nunes Lima and Rodrigo Santiago Coelho. [2023]. The Influence of Alloying
Elements on the Microstructure and Properties of Al-Si-Based Casting Alloys: A Review. Metals 2023,
13, 1174.


https://doi.org/10.1016/j.ces.2025.122231
https://doi.org/10.1016/j.ces.2025.122231
https://doi.org/10.1016/j.pnsc.2020.06.002
https://doi.org/10.1016/j.pnsc.2020.06.002
10.3390/met8110924
https://doi.org/10.3390/ma14010089.
https://doi.org/10.3390/ma14010089.
https://doi.org/10.3390/met13071174
https://doi.org/10.3390/met13071174

35

8 Ka Gao, Zan Zhang, Junliang Zhao, Dejian Sun and Fu Wang. [2020]. Orientation and Microstructure
Evolution of Al-Al2Cu Regular Eutectic Lamellar Bifurcating in an Abruptly Changing Velocity under
Directional Solidification. Materials 2020, 13, 1004.

9 Zihan Songa, Oxana V. Magdysyuk, Tay Sparks, Yu-Lung Chiua, Biao Cai. [2022]. Revealing growth
mechanisms of faceted Al12Cu intermetallic compounds via high-speed Synchrotron X-ray tomography.
Acta Materialia, 231, 117903.

Diferencias

10 He Zhu, Jingfei Li. [2024]. Advancements in corrosion protection for aerospace aluminum alloys
through surface treatment. International Journal Electrochemical Science. 19, 100487.

Discusiones

11 Weitao Zhou, Fei Xue and Moucheng Li. [2025]. Corrosion Behavior of Al-Mg Alloys with Different
Alloying Element Contents in 3.5% NaCl Solution. Metals 2025, 15, 327.

12 Pooya Parvizi, Milad Jalilian, Pedram Sorouri Mirazizi, Mohammad Reza Zangeneh, Alireza
Mohammadi Amidi. [2025]. Mechanical and physical properties of aluminum and its alloys for electrical
conductors: A review. Next Materials. 9, 101090.


10.3390/ma13041004
10.3390/ma13041004
10.3390/ma13041004
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2022.117903
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2022.117903
https://doi.org/10.1016/j.ijoes.2024.100487
https://doi.org/10.1016/j.ijoes.2024.100487
https://doi.org/10.3390/met15030327
https://doi.org/10.3390/met15030327
https://doi.org/10.1016/j.nxmate.2025.101090
https://doi.org/10.1016/j.nxmate.2025.101090

36

Caracterizacion Espectroscopica y Fitoquimica del extracto metandlico provenientes
de hojas de la planta Terminalia cattapa

Spectroscopic and phytochemical characterization of the methanolic extract from
the leaves of the Terminalia cattapa plant

Sanchez-Martinez, Victor Alberto ?, Figueroa-Ramirez, Sandra Jazmin *°, Flores Gil, Aarén € y Sierra-
Grajeda, Juan Manuel Tadeo ¢

a ROR Universidad Auténoma del Carmen *® LSL-3116-2024 « " 0000-0003-0487-8323 «#1088487
b ROR Universidad Auténoma del Carmen *= AIB-1429-2022 0000-0003-1368-1741+ 164797
< ROR Universidad Auténoma del Carmen * 0000-0002-2302-2056 « & 121166

d ROR Universidad Auténoma del Carmen ** LSK-8588-2024 « 0000-0002-0565-6450 « ¥219284

Clasificacion: DOI: https://doi.org/10.35429/H.2025.7.36.43

Area: Ingenieria

Campo: Ingenieria

Disciplina: Ingenieria quimica
Subdisciplina: Quimica organica

Key Handbooks

En este trabajo se presenta la obtencion y caracterizacion del extracto metanoélico proveniente de las hojas de la Terminalia
cattapa. El objetivo es estudiar los espectros FTIR, UV-Vis, y Raman para conocer los grupos funcionales, compuestos y
fuerzas vibracionales del extracto metandlico, asimismo, se identifican los compuestos organicos mediante pruebas
fitoquimicas. Es importante mencionar que el extracto sera evaluado posteriormente como inhibidores de corrosion, con el
fin de contar un método eficaz, econdmico y amigable para el medio ambiente para inhibir la corrosion de metales. Los
compuestos organicos de la planta son los responsables de reducir la velocidad de corrosion de los metales, por lo que su
identificacion es crucial para su posterior evaluacion. Los autores por orden en este capitulo de libro cuentan con la
siguiente cantidad de citas 0, 4, 3 y 0. El autor Sanchez-Martinez cuenta con beca CONAHCYT y el resto de los autores
cuentan con perfil deseable PRODEP y pertenecen al Sistema Nacional de Investigadores [SNI]. Todos los autores son
procedentes de la Universidad Auténoma del Carmen [Institucion Publica Estatal]. Las palabras claves mas empleadas son:
espectroscopia, pruebas fitoquimicas y Terminalia cattapa.

Area: Difusion y acceso universal a la ciencia.

Citacion: Sanchez-Martinez, Victor Alberto, Figueroa-Ramirez, Sandra Jazmin, Flores Gil, Aarén y Sierra-Grajeda, Juan
Manuel Tadeo. 2025. Caracterizacion Espectroscopica y Fitoquimica del extracto metandlico provenientes de hojas de la
planta Terminalia cattapa. 36-43. ECORFAN.

* (= [sfigueroa@pampano.unacar.mx |

Handbook shelf URL: https://www.ecorfan.org/handbooks.php

ISBN: 978-607-8948-65-9 /©2009 The Authors. Published by ECORFAN-Mexico, S.C.
for its Holding Mexico on behalf of Handbook HDMA. This is an open access chapter
under the CC BY-NC-ND license [http://creativecommons.org/licenses/by-nc-nd/4.0/]

RENIECYT

Peer Review under the responsibility of the Scientific Committee MARVID®- in g Kool e e y

contribution to the scientific, technological and innovation Peer Review Process by training Emresas s  Temlgias

Human Resources for the continuity in the Critical Analysis of International Research. I 7 0 2 9 0 2 S E CI HT



https://ror.org/01npab275
https://www.webofscience.com/wos/author/record/LSL-3116-2024
https://orcid.org/0000-0003-0487-8323
https://ror.org/01npab275
https://www.webofscience.com/wos/author/record/AIB-1429-2022
https://orcid.org/0000-0003-1368-1741
https://ror.org/01npab275
https://orcid.org/0000-0002-2302-2056
https://ror.org/01npab275
https://www.webofscience.com/wos/author/record/LSK-8588-2024
https://orcid.org/0000-0002-0565-6450
https://doi.org/
https://www.ecorfan.org/handbooks.php
http://creativecommons.org/licenses/by-nc-nd/4.0/
https://www.marvid.org/

37
Abstract

In the present work, the methanolic extract of Terminalia catappa leaves were obtained and
characterized. The extract was prepared through a maceration process and subsequently analyzed using
spectroscopic techniques [UV-Vis, FTIR, and Raman spectroscopy] and phytochemical tests. The
spectroscopic techniques revealed the presence of anthocyanins, phenolic compounds, and aromatic
compounds, while the phytochemical tests confirmed the presence of flavones, saponins, and tannins.

Objetive Methodology Contribution

Spectroscopy, Phytochemical Test, Terminalia cattapa
Resumen

Los metales sufren corrosion debido a la presencia de diferentes medios corrosivos. Una forma de
prevenirla es desarrollando y empleando inhibidores de corrosion que sean eficaces y amigables con el
mediante ambiente. Los extractos de plantas son buenos candidatos debido a que no contiene sustancias
toxicas. En presente trabajo se obtuvo y caracterizd el extracto metandlico de hojas de la Terminalia
cattapa. La obtencion del extracto se realizé mediante el proceso de maceracion y se caracterizo mediante
técnicas espectroscopicas [Espectroscopia UV-Vis, FTIR, Raman] y pruebas fitoquimicas. Las técnicas
espectroscopicas mostraron la presencia de antocianinas y compuestos fenodlicos y compuestos
aromaticos, mientras que las pruebas fitoquimicas confirmaron la presencia de flavonas, saponinas y
taninos.

Objetivo Metodologia Contribucion
u f o Ho, .0
I .-! I
HO 3 OH |.|'_:|'. S
oH J # -

Espectroscopia, Pruebas Fitoquimicas, Terminalia cattapa
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Introduccion

Los compuestos bioactivos de las plantas son de gran interés cientifico debido a que poseen una amplia
variedad de propiedades benéficas tanto en el area médica como industrial. En este contexto, la planta
Terminalia cattapa conocida cominmente como almendro tropical [Lopez-Hernandez et al., 2001], se
destaca por la riqueza fitoquimica en sus hojas, las cuales contienen flavonoides como taninos,
terpenoides, kaempferol y otros compuestos fenolicos, reconocidos por su alta capacidad antioxidantes.
Estos metabolitos secundarios han demostrado poseer propiedades antibacterianas, antifiingicas y
parasiticidas [Giang et al., 2023], lo que convierte a esta especie en una fuente valiosa de compuestos
con un gran potencial para diferentes aplicaciones.

La Terminalia cattapa se distribuye globalmente desde Indonesia hasta Australia y en México
crece en el sureste y se encuentra principalmente en ambientes tropicales [Mohale et al., 2009]. El
almendro tropical es un arbol grande y extenso que se utiliza principalmente con fines ornamentales; sin
embargo, su utilidad se ha extendido hacia aplicaciones ambientales, como biosorbente, en la sintesis de
nanoparticulas y como inhibidor de corrosion, entre otros usos [Ramanan S et al., 2025].

El interés en su aprovechamiento como inhibidor verde radica en que sus componentes bioactivos
no generan contaminacion ambiental significativa, a diferencia de los inhibidores inorganicos, los cuales
suelen contener compuestos toxicos, tales como derivados de sulfuro de rabeprazol, acetilcumarina, y
bromoacetilcumarina [KM et al., 2024]. Esta situacion ha impulsado a la bisqueda de alternativas mas
ecoldgicas, considerando que la corrosion representa un problema critico para diferentes industrias que
emplean materiales metdlicos y aleaciones expuestos a diferentes medios agresivos, incluyendo
soluciones acidas [H2SO4], basicos [CaCOs, NaOH, NaHCOs], gases [NH4, H,S, CH2O], sales [NaCl] y
sustancias quimicas.

Para mitigar este fendmeno, se han desarrollado diferentes métodos, entre los que destacan los
recubrimientos protectores, la proteccion catddica y anddica, asi como los inhibidores de corrosion. En
este sentido, el presente trabajo tiene como propdsito la obtencidon y caracterizacion del extracto
metanodlico proveniente de las hojas de Terminalia cattapa, con el fin de identificar los compuestos
bioactivos que actuaran en el proceso de inhibicion de la corrosion.

Metodologia
Preparacion y obtencion del polvo de las hojas

Las hojas de la Terminalia cattapa se recolectaron en el Parque Héroes de Nacozari, ubicado en Ciudad
del Carmen, Campeche, México [ver Figura 1]. Posteriormente, se lavaron con agua de la llave y después
con agua destilada, dejandose escurrir durante 1 hora a temperatura ambiente. Inmediatamente, después
se sometieron a un proceso de secado empleando un deshidratador comercial a 60°C durante 12 horas.
Una vez completado el tiempo, las hojas secas se trituraron en un molino de la serie Y y el material
obtenido se tamizo utilizando un tamiz N° 60.

Figura 1
Arbol de la Terminalia cattapa ubicado en el Parque Héroes de
Nacozari de Ciudad del Carmen, Campeche, México.
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Preparacion del extracto metandlico

El extracto metanolico de las hojas de la Terminalia cattapa se obtuvo mediante el proceso de
maceracion, el cual consistio en colocar en un matraz 25 g de polvo de las hojas en 250 mL de metanol,
la solucion se dejo en agitacion durante 72 horas [Royani et al., 2024].

Transcurrido este periodo, la mezcla se filtr6 y el extracto obtenido se concentrd en un rotavapor
a 60°C y 40 rpm. Posteriormente, el concentrado se sometié a un proceso de secado en un horno de
conveccion a 60°C durante 72 horas. Finalmente, el extracto seco se utiliz6 para la preparacion de la
solucion patrén en 250 mL.

Caracterizacion espectroscopica

- Espectroscopia UV-VIS: El extracto metanolico se diluyd en agua al 10% [v/v] y se analiz6 en
un espectrofotometro UV-Vis [marca HACH, modelo DR500]. Las mediciones se realizaron en
el intervalo de 200 a 800 nm.

- Espectroscopia Infrarroja por Transformada de Fourier [FTIR]: El extracto se analizd en un
espectrofotometro FTIR [Tensor Il marca Bruker], empleando un accesorio de reflexion total
atenuada [ATR] con punta de diamante. Los espectros se adquirieron con una resolucion de 4 cm”
!, mediante 32 escaneos en el rango de 4000 a 500 cm™'.

- Espectroscopia Raman: Los espectros Raman se obtuvieron empleando un equipo Ocean Optic
acoplado a una fuente laser de longitud de onda es cercana al infrarrojo. La potencia aplicada fue
de 300 unidades arbitrarias que equivalen a 1 mW. Los espectros fueron procesados mediante el
software especializado de la misma marca.

Caracterizacion fisicoquimica

Se emplearon las metodologias propuestas por los autores [Shaibu Auwal et al., 2014], [C & Mala Nair,
2013], que permiten identificar flavonoides, saponinas y taninos presentes en el extracto. Las pruebas
fitoquimicas empleadas fueron: reaccion Shinoda y reaccion con 10% NaOH [flavonoides], reaccion con
cloruro férrico, reaccion con grenetina y reaccion de acetato de plomo [taninos] y la prueba de espuma
[saponinas].

Resultados

Con el proposito de determinar el porcentaje de extraccion de los compuestos organicos presentes en las
hojas de la planta de la Terminalia cattapa, se calculo el porcentaje de rendimiento [% R] del extracto
metanodlico, mediante la siguiente ecuacion:

%R:’;—jxloo [1]

Doénde: P; es el peso de extracto seco de las hojas de la Terminalia cattapa [g] y P; es el peso
inicial de las hojas [g], [Benitez-Benitez et al., 2020].

En este estudio, el peso de extracto seco fue de 12.9 g, lo cual corresponde a un rendimiento del
51.6 %. Esto quiere decir, que un poco mds de la masa de las hojas estaba compuesta por compuestos
solubles en metanol [polifenoles, flavonoides, taninos, etc.], el resto corresponde a componentes que no
son extraibles [celulosa, lignina, etc.]. E1 51.6 % se considera un porcentaje alto de extraccion; por lo
tanto, se refleja una buena eficiencia del solvente para extraer los compuestos organicos de las hojas de
la Terminalia cattapa.

Para poder identificar los compuestos organicos presentes en las hojas de la Terminalia cattapa,
a continuacion, se presentan la caracterizacion espectroscopica y fitoquimica del extracto metanolico.

En la Figura 2 se muestra el espectro UV-Vis obtenido del extracto metandlico de las hojas de la
Terminalia cattapa en el intervalo de 200 a 800 nm. Se identifica un pico en 673 nm asociados a
antocianinas, las cuales pertenecen al grupo de los flavonoides y otorgan el pigmento a las hojas, flores
o frutos de las plantas [Singla et al., 2022][Mabasa et al., 2021][Pal et al., 2019].
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Figura 2
Espectros UV-Vis obtenidos del extracto metanolico de las
hojas de Terminalia cattapa.

Fuente: Elaboracion propia.

En la Figura 3 se tiene el espectro FTIR del extracto de metanol de la Terminalia cattapa, donde
se observan 5 picos caracteristicos, los cuales hacen alusion a los enlaces O-H [3250 cm™], C-H [2800
cm'], C=0 [1750 cm™'], C-H [1600 cm™'] y O-C [1100 cm™'], con lo cual el autor [Mwangi et al., 2024]
menciona que, debido a estos picos, se puede esperar en el extracto saponinas, acidos carboxilicos,
compuestos fenodlicos o alcohol. Ademas, el autor [Purnama et al., 2019] menciona que también se
pueden formar enlaces dobles de carbono.
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Figura 3

Espectro FTIR obtenido del extracto metandlico de las hojas de

Terminalia cattapa.
Fuente: Elaboracion propia.

En la Figura 4 se muestra el espectro Raman del extracto metanodlico, en el cual los picos que se
tiene en 1650 cm™, 1750 cm™!, pertenece a las saponinas, los picos observados en 1000 cm™ y 1400 cm
!, pertenecen al metanol empleado en la preparacion del extracto [Emin et al., 2020]. Los picos
localizados en 650 cm™, 1350 cm™!, pertenece a los taninos [Khodabakhshian, 2019] . El pico en 600 cm™
! pertenece a las saponinas, al igual que los picos en 850 cm™, 1000 cm™, igual pertenecen a las saponinas

[Krysa et al., 2022].
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Figura 4

Espectro Raman obtenido del extracto metandlico de las hojas de
Terminalia cattapa.

Fuente: Elaboracion propia.

Aunque en la actualidad existen técnicas avanzadas para determinar la naturaleza quimica de los
metabolitos de las plantas, los ensayos fitoquimicos tradicionales atin constituyen una forma confiable

de realizar un analisis cualitativo de los extractos, ya que arrojan informacion preliminar acerca de su
composicion [Suleiman et al., 2024].

En la Tabla 1 se muestran los resultados obtenidos de las pruebas fitoquimicas utilizadas para el
extracto. Se puede observar en ambos extractos la presencia de taninos, saponinas y flavonas.

Box 5
Tabla 1

Resultados de las pruebas fitoquimicas obtenidas del extracto metanolico
de las hojas de Terminalia cattapa.

Fitoquimicos Coloracion Metanol
Flavonoides Precipitado amarillo +
Taninos Amarillo claro +
Saponinas N/A +
Flavonas Verde claro +
Taninos Catecol Verde oscuro +

Conclusiones

El metanol mostré un buen desempefio como solvente para la extraccion de fitoquimicos de las hojas
Terminalia cattapa. La caracterizacion del extracto metandlico mediante técnicas espectroscopicas y
pruebas fitoquimicas permitié confirmar la presencia de diversos compuestos bioactivos. La técnica de
espectroscoia UV-Vis evidencio la presencia de antocianinas; con los espectros de FTIR se identificaron
enlaces de carbono, hidrogeno y oxigeno; mientras que la espectroscopia Raman permitioé determinar las
fuerzas vibracionales asociadas a estos fitoquimicos. Los resultados obtenidos en las pruebas
fitoquimicas comprueban lo antes mencionado. Como trabajo a fututo, se realizaran la evaluacion

electroquimica del extracto metanolico para determinar su eficiencia como inhibidor de corrosion en un
acero ASISI 1018 en medio 4cido.
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Abstract

This work presents a comparative performance analysis of two proton exchange membrane [PEM]
electrolyzer prototypes featuring different flow fields. A square pin-type design is compared wit a
circular pin-type design and a commercial design, with the objective of determining their capacity to
produce hydrogen and to optimize their design to prevent bubble accumulation in the channels. The
results showed that the conditioning of the membrane electrode assembly [MEA] considerably impacts
its performance. The circular pin-type design achieved superior performance, producing a greater amount
of hydrogen [546 mL at 2.4 V] compared to the square pin-type design [372 mL9 and a commercial
electrolyzer [300 mL]. This configuration improves mass transport by preventing bubble accumulation
in the channels, demonstrating the critical importance of flow field geometry for process efficiency.

Objetive Methodology Contribution
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Resumen

En este trabajo se presenta un analisis comparativo del desempefio de dos prototipos de electrolizadores
de membrana de intercambio protonico [PEM] con diferentes campos de flujo. Se compara un disefio de
pines cuadrados con uno de pines circulares y un disefio comercial con el objetivo de determinar su
capacidad para producir hidrogeno y optimizar su disefio para evitar la acumulacion de burbujas en los
canales. Los resultados mostraron que el acondicionamiento del ensamble membrana/electrodos [MEA]
impacta considerablemente en su desempefio. El disefio con pines circulares obtuvo un rendimiento
superior, produciendo una mayor cantidad de hidrogeno [546 mL a 2.4 V] en comparaciéon con el de
pines cuadrados [372 mL] y un electrolizador comercial [300 mL]. Esta configuracion mejora el
transporte de masa al evitar la acumulacion de burbujas en los canales, lo que demuestra la importancia
critica de la geometria del campo de flujo para la eficiencia del proceso.

Objetivo Metodologia Contribucion
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Introduccion

La matriz energética mundial depende en gran medida de los combustibles fosiles, cuyo consumo
acelerado ha reducido las reservas no renovables y ha incrementado la emision de gases contaminantes
a la atmosfera [1]. Actualmente, cerca del 79% de la electricidad global aun se genera a partir de estas
fuentes, lo que subraya la urgencia de transitar hacia un modelo energético sustentable [2]. En este
contexto, las energias renovables y las tecnologias del hidrogeno surgen como alternativas viables. El
hidrogeno es un portador de energia ideal para un sistema sustentable, ya que su uso en celdas de
combustible solo produce agua como subproducto, eliminando emisiones de efecto invernadero.

Aunque puede obtenerse de combustibles fosiles, su produccion mediante electrdlisis del agua
alimentada por energias renovables es fundamental para una economia del hidrogeno limpia [3]. Entre
las tecnologias de electrdlisis, los electrolizadores [Figura 1] de membrana de intercambio protonico
[PEM] son especialmente ventajosos por su disefio compacto, alta eficiencia, facil mantenimiento y
capacidad para operar a altas densidades de corriente [4]. No obstante, un desafio técnico que limita su
rendimiento es el estancamiento de las burbujas de hidrégeno y oxigeno en los canales del dispositivo.
Esta acumulacién obstruye las zonas activas de los electrodos, dificulta el transporte de masa y reduce la
eficiencia de la conversion electroquimica [5]. Por esta razon, el disefio de los componentes internos,
especialmente los campos de flujo, es un area de investigacion crucial para el desarrollo de estos
dispositivos a gran escala. Este trabajo aborda esta problematica evaluando el desempefio de dos
prototipos de electrolizador PEM con campos de flujo de geometrias distintas: uno con pines cuadrados
y otro con pines circulares.

El objetivo es comparar su eficiencia entre si y con un electrolizador comercial para determinar
qué disefio mejora el transporte de productos y optimiza la produccion de hidrogeno.

Box 1
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Figura 1

Componentes de un electrolizador tipo PEM.
Fuente: Elaboracion propia

Metodologia

La metodologia experimental se centrd en el ensamble, caracterizacion y evaluacion del desempefio de
dos prototipos de electrolizadores tipo PEM con diferentes campos de flujo. Los disefios maquinados en
placas de acrilico [carcasas] fueron propuestos por el grupo de investigacion en tecnologias del hidrogeno
de la UNACAR [Figura 2].
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Figura 2

Disefio de los electrolizadores tipo PEM con diferentes campos de flujo
Fuente: Elaboracion propia

El proceso de ensamble de los prototipos comenz6 con la preparacion de los componentes cuyas
caracteristicas de detallan en la Tabla 1, estos incluyen una malla de titanio, un ensamble membrana-
electrodos [MEA] por cada electrolizador, cuatro sellos de teflon y dos placas de acrilico con su
respectivo campo de flujo.

Table 1 Caracteristicas principales de los materiales.

Materiales Caracteristicas

Mallas de titanio 4.8 cm x 4.8 cm.

Ensambles membrana/electrodos | Membrana [Nafion 115®] con catalizadores de
comerciales de la marca Fuel Cell Store ®. | iridio [anodo] y platino [catodo].

Sellos de teflon 7 um de espesor.

Placas de acrilico [carcasas] 90 mm x 90 mm.

El primer paso, fue recortar las mallas de titanio a un tamaiio de 4.8 x 4.8 cm y se sometieron a
un tratamiento de activacion, el cual consistidé en sumergir las mallas en una solucion de acido clorhidrico
a una temperatura de 65 °C durante 20 minutos, posteriormente, se enjuagaron con agua desionizada y
se secaron a temperatura ambiente. A continuacion, se recortaron los sellos de teflon a un tamafio de 9 x
9 cm, con un corte central de las mismas dimensiones que las mallas de titanio y el area activa del
ensamble membrana-electrodos, ademés de dos sellos mas con un corte superior de 2 cm para dejar
expuesta una seccion de ambas mallas y usarlas como contactos eléctricos, los materiales se muestran en
la Figura 3.

Pelicula
electrocatalitica

A rodo: IrRuOx 0.5 mg/cm*

Figura 3
Materiales usados para ensamblar los electrolizadores tipo PEM.
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El proceso de ensamble fue una operacion minuciosa, cuyas etapas principales se muestran en la
Figura 4. Este proceso incluy6 la colocacion secuencial de una placa de acrilico, un sello de teflon, la
malla de titanio, la membrana, y los componentes restantes en orden, verificando que todos los
componentes estén alineados correctamente y continuando con el ajuste de los tornillos a un torque de 6
Ib-in para asegurar una union homogénea y hermética. Finalmente, el electrolizador se llena con agua
desionizada y se procedi6 con la revision de fugas.

Box 5

Figura 4

Materiales usados para ensamblar los electrolizadores tipo PEM.
Fuente: Elaboracion propia

Una vez ensamblados, los prototipos se integraron en un arreglo experimental disefiado para la
generacion de hidrogeno, como se muestra en el esquema de la Figura 5. Este sistema constaba del
electrolizador, tanques de almacenamiento para la cuantificacion de gases por desplazamiento
volumétrico, una minibomba para la recirculacién de agua y una fuente de alimentacion. Previo a la
caracterizacion de los prototipos, se llevdo a cabo el acondicionamiento del ensamble
membrana/electrodos, el cual consistié en hidratar la membrana y los catalizadores.

Esto se realizd llenando los campos de flujo del 4nodo y catodo con agua desionizada y
manteniéndola en reposo por 24 hrs. Posteriormente se aplico un potencial de 2.0 V durante 15 min para
promover las reacciones electroquimicas e iniciara el proceso de electrélisis. Finalmente, se procedié con
la evaluacion de los prototipos y a través de la obtencion de curvas de polarizacion, medicion de la
produccion de hidrogeno, y comparacion de su desempefio con un electrolizador comercial.

FUENTE DE
F’ODERI
<t e g
-4 2
Y |m™ == E + Y
Catodo Anodo

1 =t
--./\-/‘/'T
Figura 5

Esquema de arreglo experimental para la generacion y cuantificacion de
hidrégeno/oxigeno, formado por el electrolizador [E], tanques de
almacenamiento [TA], mini bombas de agua [B] y fuente de poder.
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Resultados

Caracterizacion del electrolizador comercial

Con la finalidad de tener datos de referencia para validar los resultados de la evaluacion del desempeio
de los prototipos de electrolizadores, se llevo a cabo la caracterizacion de un electrolizador comercial de
marca genérica y se compar6 con los datos proporcionados por el proveedor. Como se puede ver en la
Figura 6, el valor mas alto de corriente fue obtenido en el en el intervalo de potencial de 1.7 a 2.4 V.
Estos valores de corriente pueden variar por las condiciones de operacion.

] ./. ,/.
—

= 1.8
o | e
16 o
1.4 -
1 —&@— Proveedor
1.2 o —®— Experimental
T T T T T
0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
1(A)
Figura 6

Comparacion de las curvas de polarizacion del electrolizador comercial.
Fuente: Elaboracion propia

Por otro lado, es importante mencionar que el acondicionamiento de la MEA, descrito
anteriormente fue fundamental para obtener un mejor desempefio del electrolizador. Por esta razon, en
la Figura 7 se muestra la curva de polarizacion del prototipo de pin cuadrado antes y después de su
acondicionamiento. El potencial tedrico necesario para romper la molécula del agua es 1.23 V; sin
embargo, experimentalmente esto no ocurre, debido a contribuciones por pérdidas de activacion, 6hmica
y de concentracion. Como se puede observar en el intervalo de 1.4 V a 1.7 V se muestra la contribucion
de las pérdidas de activacion asociadas con las energias de activacion de formacidn para las reacciones
de hidrégeno y oxigeno sobre la superficie de los electrodos. De 1.7 V a 2.4 V se observa la contribucion
de pérdidas ohmicas que relaciona la suma de la resistencia eléctrica de algunos componentes como
electrodos, transferencia ionica en el electrolito, resistividad de la membrana y a la resistencia por el
transporte relacionada con las burbujas de gas.

Pin cuadrado
2.4 [ ]
I/
2.2 I/
./
2.0 1 I/
I/
< 1.8+ /l/
w /l
164 W
/
0
1.4 —m— MEA sin acondicionamiento
MEA con acondicionamiento
1.2 4
T T T T T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

1(A)
Figura 7
Comparacion de las curvas de polarizacion con y sin acondicionamiento.
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Como se puede apreciar, la curva de polarizacion con acondicionamiento de la MEA mostr6 un
mejor desempeio, para 2.4 V se obtuvo 0.89 A, mientras que la densidad de corriente obtenida para el
electrolizador o MEA sin acondicionamiento fue de 0.64 A, bajo el mismo potencial de 2.4 V. Esto
demuestra la importancia del acondicionamiento, ya que a mayores densidades de corriente se produce
una mayor cantidad de hidroégeno.

En la Figura 8 se muestra la comparacion de las curvas de polarizacion de los dos prototipos de
electrolizador y un electrolizador comercial con pines circulares. Comparando el prototipo con campo
de flujo de pines circulares con el electrolizador comercial, se aprecian comportamientos similares, sin
embargo, el electrolizador comercial muestra un mejor desempefio, debido a que las caracteristicas
fisicoquimicas del ensamble membrana/electrodos son de otro fabricante. Es importante mencionar que
las pruebas se realizaron por triplicado.

Pin cuadrado
_| —@— Pin circular

281 o Comercial (pin circular)
2.4 ) )
—
o/. ./
E .//
u 5q | ./ ®
.//
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1.6 /./.
[
7
r T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
1(A)
Figura 8

Comparacion de las curvas de polarizacion de los prototipos con el
electrolizador comercial.

Asimismo, en la Figura 9 se presenta la comparaciéon de produccion de hidrogeno de los
prototipos con el electrolizador comercial. En todos los potenciales aplicados, se observa una mayor
produccion de Ha con el prototipo de pines circulares, ya que desde un potencial de 1.7 V comenzo a
generar casi 3 veces mas hidrogeno que el disefio comercial y 2 veces mas que el disefio con pines
cuadrados. Para potenciales por encima de los 2 V el electrolizador comercial y el prototipo de pines
cuadrados comenzaron a generar mas hidrogeno; sin embargo, el prototipo con pines circulares continud
produciendo mas hidrégeno que los otros dos disefos. Las diferencias entre el desempeio del prototipo
de pines circulares con el electrolizador comercial pueden atribuirse a que este tltimo no cuenta con un
campo de flujo de pines ni emplea mallas de titano, sino que contiene ldminas de titanio con perforaciones
circulares y ademas la MEA es de otro fabricante.
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Figura 9

Produccion de hidrogeno de los prototipos y el electrolizador comercial a
diferentes potenciales durante un tiempo de 10 minutos.
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Conclusiones
En el presente trabajo de investigacion se llevd a cabo el ensamble, caracterizacion y evaluacion del
desempefio de dos prototipos de electrolizadores de membrana de intercambio protdnico con distinto

campo de flujo y se realiz6 una comparacion con un electrolizador comercial. A partir de los resultados
obtenidos se concluye lo siguiente:

- El acondicionamiento del ensamble membrana/electrodos es un procedimiento fundamental para
alcanzar la méxima eficiencia de produccion de hidrogeno de un electrolizador tipo PEM.

- El prototipo de electrolizador con campo de flujo de pines circulares mostré un mejor desempefio
y una mayor cantidad de mililitros de H> producidos [546 mL] que el prototipo con campo de
flujo de pines cuadrados [372 mL]. Esto ocurri6 debido a que la forma circular de los pines ayudé
a evitar la acumulacion de burbujas debajo de los mismos y la obstruccion de zonas activas que
impedian la conversion electroquimica de especies; por lo tanto, se logro producir mayor cantidad
de hidrogeno por unidad de area.

- Al comparar los desempefios de los prototipos con el electrolizador comercial se observo un mejor
desempefio para los primeros; sin embargo, para validar la comparacion de campos de flujo es
necesario que los ensambles membrana/electrodos sean del mismo fabricante, y en el caso del
electrolizador comercial se desconocen sus caracteristicas.
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Abstract

Biomarkers in research are important for detecting abnormalities in the human body's biochemical
processes, in the case of diseases such as diabetes, obesity, cancer, among others. Confocal Raman
spectroscopy [CRS] technology allows readings to be taken through translucent materials, which is why
measurements were taken on the human fingernail. CRS allows for the study of biomarkers in biological
samples in vivo, contactlessly, painlessly, and in real time. The CRS consists of a 785 nm Raman laser,
an Ocean-Optics QE65000 spectrometer, a microscope mount, and a 50-micron pinhole optical fiber.
Spectral sampling was performed at different depths, up to 1000 microns, on the fingerprint and nail of
the index finger of a human volunteer. Data was obtained from the underlying tissue of the human index
fingernail.

Assemble the Confocal Perform  the  spectral Perform analysis of the
Raman Spectroscopy reading of the sample spectra obtained to
equipment for reading using the established determine the localized
spectra, using the calibration methodology on  the bands for keratin and
parameters. volunteers' nails. collagen.

Confocal Raman spectroscopy, biomarkers, index finger, in vivo samples, human nail
Resumen

Los biomarcadores en el ambito de la investigacion son importantes para la deteccion anomalias en los
procesos bioquimicos del cuerpo humano, para el caso de enfermedades como la diabetes, la obesidad,
el cancer, entre otras. La Tecnologia de espectroscopia Raman Confocal [ERC] permite tomar lecturas a
través de materiales traslucidos lo que motivo a medir sobre la ufia humana. La ERC permite estudiar
biomarcadores en muestras biologicas in-vivo, sin contacto, sin dolor, y en tiempo real. E1 ERC, consta
de un equipo laser Raman a 785 nm, un espectroémetro QE65000 de Ocean-Optics, una montura tipo
microscopio, y una fibra dptica como pin-hole de 50 micras. El muestreo espectral se realiz6 a diferentes
profundidades, hasta 1000 micras, en la huella y ufia del dedo indice de un voluntario humano. Se
obtuvieron datos del tejido subyacente de la ufia del dedo indice humano.

Ensamblar el equipo de Realizar la lectura de Realizar el analisis de los
Espectroscopia Raman espectros a la muestra espectros obtenidos para
Confocal para la lectura de con la metodologia determinar las bandas
espectros, utilizando los establecida en la ufa de localizadas para queratina
parametros de calibracion. los voluntarios. y colageno.

Espectroscopia Raman Confocal, biomarcadores, dedo indice, muestras in-vivo, ufia humana
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Introduccion

La piel y la ufa humanas se conforman principalmente de queratina y de coldgeno respectivamente,
igualmente el cabello estd conformado por 90% de queratina, asi como la capa externa de la piel hasta
en un 80 %. La capa interna de la piel es la dermis, que se constituye ademds de colageno, de elastina
que es otra cadena peptidica que le proporcionan la elasticidad y estructura. La melanina es otra proteina
presente en la epidermis que es responsable de la pigmentacion de la piel [Wortsman, 2018]. En el
presente trabajo se expone un andlisis espectral cualitativo para la distribucion y concentracion de
coldgeno y queratina, en la ufia del dedo indice.

Las proteinas tienen cierta estructura caracteristicas, debido a los enlaces quimicos entre las
cadenas peptidicas que las conforman, estos son del tipo, puentes de hidrégeno, puente sulfuro, también
el tipo de enlace que conecta los aminoacidos se denominan grupos Amida, que el grupo amida tipo |
aplica para la queratina y el colageno, entre otras proteinas que se encuentran en la piel. Por tanto, no es
viable identificar las proteinas con puentes tipo Amida I, dado que la sefial Raman esta superpuesta por
el origen comun del rango espectral. Sin embargo, para este estudio se analizan las bandas espectrales de
935 cm™! que corresponde a el enlace estructural carbon-carbon C-C, que son caracteristicos del colageno
[Martinez et al., 2019] y la banda 1450 cm™ que corresponde a los enlaces -CHa, caracteristicos de la
queratina [Essendoubi et al., 2019]. Los espectros Raman de la queratina y colageno tiene muchas mas
bandas espectrales, incluso que son compartidas como el grupo amida I , que se sabe también es comun
en otros tipos de proteinas. La melanina comparte las bandas espectrales descritas anteriormente, no asi
el tipo amida I, sin embargo, esta proteina solo estd presente en la epidermis y su banda caracteristicas
son 1368 cm™ y 1572 cm™ [Huang et al., 2004], que no influyen en las bandas estudiadas.

La Espectroscopia Raman [ER] en general se emplea para el estudio de muestras in-vivo, como
in-vitro y ex-vivo. Con el fin de interpretar el comportamiento bioquimico del sistema humano, como es
el caso del analisis de lunares in-vivo mediante el analisis de la melanina [Huang et al., 2004]. El anélisis
de células bronquiales sanas y con diagnostico de cancer para analizar concentraciones de glucosa y
fructuosa, en células in-vitro, . Estudio de la degradacion del cartilago utilizando muestras ex-vivo, con
el fin de contribuir al diagndstico de la osteoartritis [ Gaifulina et al., 2021]. También en un trabajo previo
para la determinacion de glucosa en muestras in vivo [Flores et al., 2015].

La metodologia Raman, abre un panorama extenso para el diagnostico de enfermedades, asi
también para la caracterizacion de materiales inertes, es una herramienta versatil, para la obtencion de
datos, no es invasivo ni destructivo, y requiere de segundos para la toma de espectros. Con un analisis
cualitativo es posible dar una interpretacion temprana, con el debido conocimiento de la muestra que se
esta estudiando.

La Espectroscopia Raman [ER] es una técnica que permite obtener informacion molecular de un
material, en estado sélido, liquido o gas, ya sea organico o inorganico. Realizar un analisis ER significa
hacer incidir un haz de luz monocromadtico sobre una muestra, recolectar la luz dispersada con el
espectrometro. El haz de luz interactia con la estructura molecular que constituyen la muestra,
provocando cambios del estado vibracional que conlleva a cambios en la frecuencia de la luz dispersadas.
La seccion de haz de luz dispersada que contiene la informacion Raman se conoce como dispersion
inelastica. La importancia para analizar materiales o sustancias es que los pequefios cambios de
frecuencia son propios ¢ individuales para cada material [Smith & Dent, 2005].

Espectroscopia Raman

El haz de luz monocromatica incide sobre la muestra, dependiendo del estado de la muestra pueden existir
reflexion, transmision, absorcion y dispersion. La dispersion puede ser eldstica o inelastica. Es la
dispersion inelastica la que contiene la informacion para ER.

Un haz de luz es un conjunto de fotones, los fotones tienen energia de acuerdo con el valor de su
frecuencia E = hv [donde h es la constante de Plank], los fotones interaccionan con la estructura
molecular de la muestra provocando cambios vibraciones, la energia de un foton absorbido suministra
dicha energia para pasar a un nivel mayor energético que se denomina excitacion [Drake, 2023]. Al
perder la excitacion la molécula desprende un foton con una frecuencia relativamente diferente a del haz
de luz incidente.
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Estando una molécula en su estado base, un foton incide y es absorbido, lo que excita la molécula
en forma inelastica a un nivel mayor de energia virtual. Posteriormente, retrocede a un nivel de energia
entre el nivel virtual y al estado base, lo que se conoce a Raman Stokes, liberando un foton con frecuencia
y energia ligeramente diferente al haz incidente. Si retorna del nivel virtual al estado base, se denomina
dispersion Rayleigh. En cambio, si inicialmente la molécula no se encuentra en el estado base, al pasar
al estado excitado y retorna al estado base se denomina dispersion Anti-stokes.

Los cambios en Raman dependen de la frecuencia natural de vibracion. La frecuencia depende de
la masa de la molécula. Para molécula pesada, tiene longitud de onda largo, baja frecuencia y energia.
Para molécula ligera, tiene longitud de onda corta, frecuencia y energia elevada. Las Moléculas
complejas tienen mayor nimero de modos de vibracion. Cada molécula tiene su propia frecuencia
natural. El espectro Raman es una huella digital de las moléculas [Smith & Dent, 2005].

Anatomia de ufia y piel

Las muestras de espectro se realizan sobre la huella y sobre la ufia del dedo indice. La epidermis es un
estrato celular compacto que mide 120-200 um, con diferencias regionales segin funcion de la piel. La
dermis es entre 15 a 40 veces mas gruesa que la epidermis. La ufa tiene un grosor entre 500 y 600 um.
En el presente trabajo se estdn haciendo lecturas desde la superficie hasta 10 pasos internos de 127 um,
es decir hasta 1270 pm al interior de la huella y ufia [Conejo-Mir et al., 2018]. Ver figura 1 y 2.

— Epidermis

— Hipodermis

Figura 1

Anatomia de la piel.
Fuente [Manual de Dermatologia, ISBN: 978-84-7885-627-5]
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Anatomia de la una
Fuente [Manual de Dermatologia, ISBN: 978-84-7885-627-5]
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Resultados

La calidad de los espectros se interpreta cualitativamente, analizando la tendencia de las bandas a un
decaimiento exponencial de la intensidad conforme la profundidad de muestreo aumenta. El voluntario
debe permanecer inmdvil para que las lecturas sean consistentes y conserven la tendencia de atenuacion
suave. Un punto importante en la calidad de los espectros, debido a las distintas capas de la piel o de la
ufia que se comporta como un medio, no homogéneo y por ende con distintos indices de refraccion en el
camino optico de los fotones con informacion Raman que viajan desde la muestra en direccion al
detector.

Los espectros obtenidos son consistentes y reproducibles lo que permite tener una base sélida
para realizar un primer analisis cualitativo, asi como una base de datos confiable. En la Figura 3, se
presentan los espectros obtenidos para ufia del voluntario V1 Figura 3a y del voluntario V2D Figura 3b,
que tiene diagnostico de diabetes tipo 2 controlado.

Los espectros de ufia permiten realizar un analisis rapido, que con los espectros de huella no es
posible, debido a la fluorescencia por la humectacion de la piel. Los espectros de ufia se recortan en las
bandas caracteristicas para la queratina y colageno. En este sentido los espectros de ufia son mas claros
dado que la uia esta conformada por queratina en un 80%, lo que al tomar lecturas a profundidad mas
alla del grosor de la ufia permite tomar lecturas del coldgeno que conforma la piel por debajo de la ufia.
El ensamble optico utilizado que estd publicado en el trabajo previo, [Urrieta et al., 2025], en el cual se
detallan las caracteristicas del ensamble del equipo y la metodologia para la toma de muestras.

El presente capitulo muestra los resultados obtenidos respecto a las bandas de queratina y
colageno las proteinas constituyentes mas importantes de la ufia y de la piel humana.
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Figura 3
Espectros obtenidos de dos voluntarios, sin procesar, a] espectros de ufia de
voluntario V1 b] espectros de uiia de voluntario V2D.

La banda de 1450 cm™! para la queratina, se analiz6 cualitativamente a través de la determinacion
de los puntos maximos, para determinar su evolucion conforme la profundidad de lectura aumenta. En
la Figura 4, en la ufia se tiene espectros més definidos en la banda de 1450 cm™. Los maximos si estdn
muy definidos y son coincidentes para realizar el analisis, que con el espectro de huella no es posible.
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Figura 4
Banda 1450 cm™ de los espectros obtenidos de dos voluntarios a]
espectros de ufia de voluntario V1 b] espectros de ufia de voluntario V2D.
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La banda de 935 cm™!, para el coldgeno, se analiz6 cualitativamente a través de la determinacion
de los puntos maximos, para determinar su evolucion conforme la profundidad de lectura aumenta. En
la Figura 5, en la ufia del voluntario V1 se tiene espectros definidos. Para el caso de la figura V2D, los
espectros se observan con un poco de ruido, sin embargo, es posible realizar el analisis de atenuacion.

Esto se puede deber a que la ufia diabética tiene pérdidas en su estructura debido a la
descalcificacion.
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Figura 5

Banda 935 cm’' de los espectros obtenidos de dos voluntarios a]
espectros de ufia de voluntario V1 b] espectros de ufia de voluntario
V2D.
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Fuente [Autoria propia]
Analisis

En el andlisis de atenuacion, se generaron 2 graficas donde se muestra la intensidad de las bandas
conforme la profundidad de lectura aumenta, por tanto, se espera de una caida de intensidad debido al
camino oOptico de los fotones hacia el detector, perdiendo intensidad debido al recorrido a través de la
piel y de la ufia. Para la banda de 1450 cm™, en la Figura 6a, hay puntos de inflexion a 400 y 800 micras,
lo que sugiere que son las transiciones de las capas de la ufia para el caso de V2D, en cambio para la uia
V1 las transiciones son las mismas, pero sin el aumento de intensidades intermedias. Aproximadamente
el grosor de la uia es de 400 micras. Se puede inferir que la calidad de la ufia diabética es baja y eso
permite que la sefal Raman no pierda intensidad, por eso es observable un aparente aumento de
intensidad entre transiciones. Para la ufia V1 la atenuacion es uniforme.

En la banda 935 cm™!, en la Figura 6b, se observa que las intensidades son mucho menores, sin
embargo, hay una tendencia rapida en la caida de intensidad hasta los 500 a 600 micras, dado que esta
banda es caracteristica del coldgeno que la ufia no tiene, se observa un aumento de intensidad a partir de
ese punto de inflexion. Para el caso de la ufia diabética el aumento es menor, pero es posible visualizar
las transiciones.
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Figura 6

Graficas de atenuacion de los espectros obtenidos de dos voluntarios a] para
la banda de 1450 cm™!, caracteristica de queratina b] para la banda de 935
cm’!, caracteristica de colageno.

Fuente [Autoria propia]

Conclusiones

La espectroscopia Raman confocal permite obtener los espectros para distintas profundidades, donde es
claro que existe informacion, que es posible analizar con simple andlisis cualitativo. Lo cual es util para
el estudio de biomarcadores.

El conjunto de espectros Raman obtenidos, son consistentes, reproducibles e intrinsecos, por
tanto, es viable obtener las correlaciones de la diversidad de componentes moleculares [biomarcadores],

con las condiciones fisioldgicas y patoldgicas humanas.

El analisis de atenuacion permite correlacionar los puntos de transicion con el grosor de las
distintas capas de la ufia y de la piel.

Se reduce el tiempo de integracion y potencia a través del sistema confocal, que con sistemas de
espectroscopia Raman estandar. Permitiendo con ello potencias muy por debajo de la norma
internacional ANSI [100 mW]. En nuestro caso, con potencia de 25 mW, y tiempos de integracion de 25
segundos se obtienen espectros de buena calidad espectral.

Para el caso de los espectros de la ufia se pudo observar deconvolucién de las bandas de 1450 cm”
',y 935 cm™!, que es de suma importancia, dado que se obtiene informacion directamente del muestreo
sin necesidad de realizar aproximaciones mediante analisis numérico. Lo cual permite realizar analisis
para trabajos futuros sobre otras bandas importantes de la ufia y de la piel humanas para identificacion
de biomarcadores.
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Abstract

Fullerenes are allotropes of carbon that have hollow and closed molecular structures, such as spheres,
ellipsoids or cylinders formed by carbon atoms. arranged in pentagonal and hexagonal rings. In this work
we present a study of CO, adsorption on phosphorus-doped Cso fullerene using density functional theory
[DFT]. This research seeks to delve deeper into the properties of little-explored carbon structures, in
addition to contributing to the understanding of the forces of intermolecular interaction between the C2oP

and CO», to propose a novel alternative that could solve a highly significant environmental problem, such
as the accumulation of CO> in the atmosphere due to the greenhouse effect.
Doped Fullerene, Adsorption energy, Greenhouse gases

Objective Methodology Contribution

CO. adsorption on C.uP

DFT optimization of C.uP
for environmental

Study interactions
and CO: molecular between C;oP and CO:
structures. Calculation of

adzorption energy /

applications

Doped fullerene, Adsorption energy, Greenhouse gases

Resumen

Los fullerenos son aldtropos del carbono que poseen estructuras moleculares huecas y cerradas, como
esferas, elipsoides o cilindros formadas por atomos de carbono dispuestos en anillos pentagonales y
hexagonales. En este trabajo se presenta un estudio de la adsorcion de CO> en el fullereno C3o dopado
con fosforo [C29P] usando la teoria funcional de la densidad [DFT]. Esta investigacion busca profundizar
en las propiedades de estructuras de carbono poco exploradas, asi como a contribuir en la comprension
de las fuerzas de interaccion intermolecular entre el CoP y el CO,, para proponer una alternativa

novedosa que pueda resolver un problema ambiental de gran relevancia, como la acumulacion de CO»
en la atmoésfera debida al efecto invernadero.

Objetivo Metodologia Contribucion
Adsorcidonda CO; en Optimizacion DFT delas Estudio delas
C.,P paraaplicaciones estructuras moleculares interacciones entre el
ambientales de CyPy CO.. Calculo de CoP y el CO:

la energia de adsorcion /
\
\
1

Fullereno dopado, Energia de adsorcion, Gases de efecto invernadero
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Introduccion

Los fullerenos no se limitan inicamente a la forma esférica mas conocida del Ceo; en realidad, constituyen
una amplia familia de estructuras moleculares cerradas exclusivamente por atomos de carbono. Existen
numerosos tamafios y formas de fullerenos, que van desde el mas pequefio Czo hasta mucho mas grandes
como Cigo, Cigo, C320 € incluso estructuras gigantes como Csao 0 C700 [Adhikari, 2011].

Estas variaciones en el tamafio y la forma de los fullerenos no solo enriquecen su diversidad
estructural, sino que también permiten la exploracion de multiples formas de modificacion, a través de
diferentes tipos de dopaje. Este enfoque puede llevarse a cabo mediante el dopaje por heterodtomos, en
el cual uno o mas atomos de carbono de la estructura son sustituidos por otro elemento. Los fullerenos,
descubiertos en la década de 1980, atin juegan un rol importante para ser aplicados en el campo de los
sensores. Algunos estudios computacionales han demostrado que la actividad de los sensores depende
de las interacciones entre el fullereno y el material sensor; aunque, hay muy pocos reportes al respecto y
es necesario realizar mas estudios [Shetti, 2021].

El uso de fullereno dopado en la adsorcion de gases atin se encuentra en desarrollo [Agrawal,
2023]. El dopaje aplicado al fullereno influye directamente en sus propiedades, resultando ventajoso para
su aprovechamiento en el desarrollo de nuevas tecnologias. Fullerenos C»o dopados han sido estudiados
usando la Teoria del Funcional de la Densidad [DFT, por sus siglas en inglés] para calcular sus
propiedades electronicas y oOpticas [Dheivamalar, 2015]. Un estudio realizado por simulaciones con la
DFT de la geometria y de la energia de adsorcion del fullereno Cso dopado con fosforo sugiere que es un
adsorbente ideal para la remocién de CO, [Khan, 2020]. Paul y colaboradores han realizado estudios
tedricos a cerca del fullereno C3p y sus andlogos dopados con boro, aluminio, nitrégeno, fosforo y
arsénico para determinar el efecto de estos elementos dopantes de sus diversas propiedades [Paul, 2020].

Sin embargo, existen muy pocos trabajos a cerca del fullereno Cs3o. Es por ello, que este trabajo
consiste en el estudio estructural del fullereno C3o dopado por sustitucion heteroatomica de fosforo y su
interaccion con el CO,, empleando el enfoque de la DFT, para determinar su capacidad para remover el
COa, el cual es un gas de efecto invernadero que retiene el calor en la atmdsfera, contribuyendo al
calentamiento global. La geometria y la energia minima de los fullerenos C3o y C29P en presencia y
ausencia del CO, es optimizada a través de la DFT para determinar la energia de adsorcion de CO» en
Csoy en CooP. La DFT es un método de quimica cudntica que consiste en calcular la estructura electrénica
de sistemas moleculares, utilizando la densidad electronica en vez de la funcion de onda completa del
sistema.

Se basa en el concepto de que la energia de un sistema puede determinarse a partir de su densidad
electronica. Esta teoria logra un nivel de precision alto a un costo computacional relativamente bajo. Sin
embargo, a menudo requiere aproximaciones y calibraciones. Adicionalmente, el momento dipolar, la
superficie de potencial electrostatico, los orbitales moleculares de frontera HOMO-LUMO vy la brecha
energética entre ellos, fueron calculados para comprender mas a fondo la interaccioén intermolecular
[adsorcion] del CO> con el Ca9P y el Cao.

Metodologia

Disefio y construccion de diferentes estructuras moleculares. Las estructuras de fullerenos se disefiaron
mediante la construccion de un barril compuesto por dtomos de carbono con enlaces simples y dobles. A
diferencia de un fullereno comun, que es esférico, el C3o estd compuesto por 12 pentagonos y 5
hexagonos. El disefio se logré a través de la construccion de las estructuras de fullerenos Cso y la
sustitucion de un atomo de carbono por uno de fosforo para formar la estructura CyoP, también se
construyo la molécula de CO: y se optimizaron con el funcional PBE, con el conjunto de bases 6-
31G[d,p] con correccion de dispersion D3BJ. Los calculos se realizaron con ORCA [Neese, 2012]
paquete de programas de quimica cudntica ab initio desarrollado por el grupo de investigacion de Frank
Neese del Instituto Max-Planck, Ruhr, Alemania. La optimizacion de la estructura en presencia de CO2
usando la DFT se realiz6 con ORCA 4.2.1 [Neese, 2022; Neese, 2025]. Inicialmente, se optimizo6 la
estructura disefiada de Cso y Ca9oP para determinar la energia minima de las geometrias mas estables.
También se determin el error asociado a la superposicion de conjuntos de base [BSSE, por sus siglas en
inglés].
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Posteriormente, se calculd la energia minima de interaccion de los fullerenos con CO: vy,
finalmente, la energia de adsorcion del CO; sobre las estructuras C3o y C29P se determiné de acuerdo con
la siguiente ecuacion [Khan, 2020]:

Eqa = Ec,y—co, — [Ec,, + Eco,] + BSSE

Donde E,q4 es la energia de adsorcion, E¢, _co, s la energia minima del Cso o C29P en presencia
del COz, E,, es la energia minima del C3o 0 C20P y E¢, es la energia minima de la molécula del CO..
Ademas de determinar la geometria de las estructuras moleculares mas estables de C3o, C29P, CO. y los
sistemas C30-CO2 y C29P-CO», se determin6 el momento dipolar, la superficie de potencial electrostatico,
el orbital molecular desocupado mas bajo [LUMO, por sus siglas en inglés], el orbital molecular ocupado

mas alto [HOMO, por sus siglas en inglés] y la brecha energética entre los orbitales moleculares de
frontera HOMO-LUMO de cada una de las estructuras.

Resultados
Las energias totales resultantes del C3o y el CooP fueron de -31.1 y -39.3 keV respectivamente.

La figura 1 muestra la geometria y el momento dipolar del Cso [izquierda], la magnitud del
momento dipolar es 0.04 Debye, debido a su simetria y estructura elipsoidal, lo que significa que la carga
eléctrica esta distribuida uniformemente en todo el C3o. Asimismo, en la figura 1 se muestra la geometria
y el momento dipolar del CyoP [derecha], la magnitud del momento dipolar es 1.46 Debye,
significativamente mayor que la del C3o, debido a su menor simetria y a que su estructura elipsoidal esta
ligeramente distorsionada por la presencia del heteroatomo dopante de fosforo.

Box 1

Figura 1
Geometria y momento dipolar del C30 [izquierda] y del C29P
[derecha]

Fuente: Elaboracion propia.

En la figura 2A se muestra el potencial electrostatico de la estructura elipsoidal del Cso, que
presenta una ligera polarizacion; alrededor del eje ecuatorial se encuentra cargada positivamente [color
azul] y en los polos superior e inferior de la estructura se encuentra cargada negativamente [color rojo].
La figura 2B muestra la geometria elipsoidal y el potencial electrostatico del C29oP, donde el dtomo de
fosforo se encuentra rodeado de tres anillos pentagonales, ubicado en uno de los polos de la estructura
elipsoidal.

Se observa una distorsion en la geometria con respecto al fullereno pristino Cso y una polarizacion
con carga positiva [color azul] en el a&tomo de fosforo, mientras que los 4&tomos de carbono presentan una
densidad electronica con carga negativa [color rojo], debido a que la electronegatividad del fosforo es
ligeramente menor a la del carbono [2.19 y 2.55 en la escala de Pauling, respectivamente].
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Figura 2
Geometria y potencial electrostatico de C30 [A] y C29P [B]]

Fuente: Elaboracion propia.

La figura 3A muestra el LUMO del Cso, que son los orbitales moleculares de menor energia
vacios, es decir, que no estan ocupados por electrones y pueden aceptar electrones, y presenta una energia
de -4.20 eV. También, la figura 3A muestra el HOMO del Cso, que representa a los orbitales moleculares
de mayor energia que contiene electrones; implicando la capacidad del fullereno Czo para donar
electrones y su energia de -4.64 eV es de gran importancia para predecir el comportamiento en la
interaccion con el CO». Los orbitales de frontera LUMO y HOMO definen la brecha energética entre los
orbitales con electrones [HOMO] y los orbitales vacios [LUMO], que indica la minima energia necesaria
para excitar un electron y es crucial para predecir sus propiedades electronicas, Opticas o magnéticas, asi
como su reactividad quimica o su excitabilidad electronica.

A

Figura 3
LUMO y HOMO del C30 [A] y del C29P [B]

Fuente: Elaboracion propia.
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La figura 3B muestra los LUMO del Cz9P, cuya energia es -0.04 eV, observandose una notable
diferencia con el Cszo, debido a la presencia del d&tomo de fosforo ubicada en uno de los polos de la
estructura elipsoidal del C29P. También, la figura 3B muestra los HOMO del C29P con una energia de -
0.50 eV, revelando una significativa diferencia con el C3o, debido a la presencia del 4&tomo de fosforo
ubicada en uno de los polos de la estructura elipsoidal del C2oP. La brecha energética entre los LUMO y
HOMO del C3p y Co9P es 0.44 y 0.46 eV respectivamente, resultando una brecha energética ligeramente
menor para el Czo, lo que puede significar que es ligeramente mas conductor.

Interaccion intermolecular entre el CO: y los fullerenos C3p y Ca9P.

Las energias minimas totales de los sistemas C30-COz y Cx9P-CO; fueron de -36.2 y -44.4 keV
respectivamente. Mientras que la energia de adsorcion del CO; en C3p y en Ca9P resultante fue de -0.07
y -0.15 eV respectivamente; lo que demuestra que el fullereno dopado con fosforo CxoP es mas
adsorbente del CO» por tener la energia de adsorcion mas negativa [termodindmicamente mas estable]
que la energia de adsorcion del fullereno pristino C3o. Comparativamente, la adsorciéon de CO: en
fullereno Ceo reportado por Khan y colaboradores es de -0.05 eV [Khan, 2020].

La figura 4A muestra la geometria y el momento dipolar del C3o en presencia de una molécula de
CO», la magnitud del momento dipolar es 0.27 Debye, debido a su simetria y estructura elipsoidal la
carga eléctrica se encuentra distribuida uniformemente en todo el sistema C3o-CO;. Asimismo, en la
figura 4B se muestra la geometria y el momento dipolar del C29P en presencia de una molécula de CO-,
la magnitud del momento dipolar es 6.76 Debye, considerablemente mayor que el del sistema C30-CO.,
aunque era de esperarse que fuera mayor debido a su menor simetria y a que su estructura elipsoidal esta
ligeramente distorsionada por la presencia del heteroatomo dopante de fosforo.

Box 4 ‘

Figura 4
Geometria y momento dipolar del C30 [A] y del C29P [B] en presencia de CO>

Fuente: Elaboracion propia.

La figura 5A muestra la geometria, el potencial electrostatico y la superficie electrénica de Van
der Waals de la estructura elipsoidal del Cso y el COz; se observa la interaccion intermolecular entre el
COz y el C3p es débil, de tipo Van der Waals, cuya distancia entre el carbono del CO> y el carbono del
C30 mas cercano es de 3.2 A.

La superficie del potencial electrostatico del Cso esta ligeramente polarizado en los polos de la
estructura elipsoidal con carga negativa [color rojo] y la zona ecuatorial de la estructura elipsoidal del
C30 presenta una carga ligeramente positiva [color azul], mientras que la molécula del CO> esta
polarizada; con carga negativa [color rojo] en los oxigenos y carga positiva en el carbono [color azul].

La figura 5B muestra la geometria, el potencial electrostatico y la superficie electronica de Van
der Waals de la estructura elipsoidal del C29P y el COz; se observa la interaccion intermolecular entre el
COy y el Co9P es débil, de tipo Van der Waals, cuya distancia entre el carbono del CO> y el carbono del
C30 mas cercano es de 3.3 A.
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La superficie del potencial electrostatico del Ca9P esta polarizado en el atomo de fosforo ubicado
en uno de los polos de la estructura elipsoidal con carga positiva [color azul] y la zona ecuatorial de la
estructura elipsoidal del Ca9P presenta una carga negativa [color rojo], mientras que la molécula del CO»
que se encuentra interaccionando con el atomo de fosforo del Co9P esta polarizada; con carga negativa
[color rojo] en los oxigenos y carga positiva en el carbono [color azul].

Figura 5
Geometria y potencial electrostatico de C30 [A] y C29P [B] en
presencia de CO>

Fuente: Elaboracion propia.

La figura 6 A muestra los LUMO y HOMO del Cs3p en presencia de una molécula de CO», y ostenta
una energia de -4.25 y -4.68 eV respectivamente, con una brecha energética de 0.43 eV, sustancialmente
similar a la del C3o en ausencia de la molécula de CO». La figura 6B muestra los LUMO y HOMO del
C29P en presencia de una molécula de CO», con una energia de -0.12 y -0.58 eV respectivamente, lo cual
advierte una diferencia relevante con respecto a la energia resultante del Cso, porque el atomo de fosforo
se encuentra ubicado en uno de los polos de la estructura elipsoidal del CxoP.

Resultado muy parecido en esencia al Cx9P en ausencia de la molécula de CO,. La brecha
energética entre los LUMO y HOMO del fullereno C29P en presencia de CO; es 0.46 eV, ligeramente
mayor que el fullereno pristino C3o, lo que probablemente resulte en un comportamiento menos
conductor.

Figura 6
LUMO y HOMO del C30 [A] y del C29P [B] en presencia de COs..
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Conclusiones
El proposito de este trabajo fue estudiar, bajo el enfoque de la DFT, la capacidad de adsorcion del CO;
[cuyo aumento en la atmoésfera es una de las causas del calentamiento global] en el fullereno C3o dopado
por sustitucion heteroatémica de fosforo [C29oP] y compararla con el fullereno pristino Cso. Se calcul6 la
energia de equilibrio minima total del C3o y C29P en su interaccién con el CO., correspondiente a sus
geometrias mas estables, para determinar la energia de adsorcion de CO» en Czo y en CooP.
Encontrando que la adsorciéon del CO: en CxP es sustancialmente mayor que en Cso,
comprobando asi la atribucion del dopaje en el incremento de la adsorcion del CO2 en fullereno.
Adicionalmente, se determind el momento dipolar, el potencial electrostatico, los orbitales moleculares
de frontera LUMO y HOMO vy la brecha energética entre ellos, para conocer mejor la interaccion
intermolecular entre el CO; y los fullerenos C29P y Cjo.
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Abstract

This work evaluates the structural integrity of the feedwater system nozzles of a Boiling Water Reactor-
5 in the context of license renewal. Applying the ASME Code Sections Il and XI, along with the
regulations of the United States Nuclear Regulatory Commission [NUREG-1800, 1801, 0619], thermo-
mechanical analyses were carried out using the Finite Element Method, considering temperature
distribution, stress fields, and operational cycles. The cumulative usage factor [CUF] was calculated
using Miner’s rule under 40- and 60-year operation scenarios. Results show that the CUF remains below
1, indicating that the nozzles can operate safely for at least 60 years. It is concluded that there is technical
feasibility for extending operation, with recommendations for experimental validation.
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Resumen

Este trabajo evalua la integridad estructural de las boquillas del sistema de agua de alimentacion de un
reactor de agua en ebullicion-5, en el contexto de la renovaciéon de la licencia operativa. Aplicando el
codigo ASME Secciones 111 y X1, y las regulaciones de la Comision Reguladora Nuclear [NRC] de los
Estados Unidos [NUREG-1800, 1801, 0619], se realizaron analisis termo-mecanicos mediante el Método
del Elemento Finito, considerando distribucion de temperaturas, Campos de esfuerzos y ciclos
operativos. Se calcul6 el factor de uso acumulado [CUF] usando la regla de Miner en escenarios de
operacion de 40 y 60 afios. Los resultados muestran que el CUF se mantiene por debajo de 1, lo que
indica que las boquillas pueden funcionar con seguridad hasta al menos los 60 afios. Se concluye que
existe viabilidad técnica para extender la operacion, con recomendaciones de validacion experimental.
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Introduccion

Cuando una central nucleoeléctrica entra en servicio cuenta con una licencia de operacion de 40 afios. Al
terminar el periodo se puede solicitar una Renovacion de la Licencia Operativa [RLO], generalmente son
20 afios adicionales. Para esto se requiere analizar los componentes esenciales del reactor, una de ellas
son las boquillas del sistema de agua de alimentacién, estas requieren un analisis térmico mecanico en
estado transitorio. Con este analisis se podra determinar la integridad estructural que tendria en 60 afios
de operacion, asi como los numeros de ciclos permisibles antes que se presente la falla.

Debido a que no se puede conocer con exactitud la temperatura del refrigerante que pasa por las
boquillas del sistema de alimentacion, se postularan 4 casos de temperatura del refrigerante. Las
temperaturas propuestas seran: de 40°F, 60°F, 80°F y 100 °F.

La RLO para una central nuclear tiene como punto principal realizar una serie de Programas de
Gestion de Envejecimiento [AMP, por sus siglas en inglés] a sus elementos principales del sistema, para
los componentes criticos se requieren de estudios adicionales que se conocen como andlisis de
envejecimientos de tiempo limitado [TLAA’s, por sus siglas en inglés] [IEE, 2005; U.S. NRC. 2010,].

Un reactor de agua en ebullicion BWR, por sus siglas en inglés] es un tipo de reactor nuclear de
potencia que utiliza agua ligera como refrigerante y moderador de neutrones. Su principio operativo se
basa en permitir que el agua hierva debido a la quema del combustible nuclear produciendo vapor. El
vapor se separa del agua pasando a los separadores de vapor posicionados por encima del nticleo, luego
pasa a las turbinas, después se condensa y se recicla el refrigerante [ver figura 1] [[AEA 2015].

 Box 1
Reactor
vessel
Nuclear fuel
Control
rods
Figura 1

Reactor de agua en ebullicion-5.
Fuente: World Nuclear Association, 2025

El uso de los reactores BWR ocupan el segundo lugar en el mundo de los cuales:78 reactores estan
en operacion, 36 reactores estan cerrados en forma permanente y 4 reactores estan en construccion. Los
siguientes documentos son clave, para la realizacion del andlisis: estos son emitidos por la Comision de
Regulacion Nuclear [Nuclear Regulatory commission] de los Estados Unidos de América: estos
documentos contienen, informacion técnica genérica [U.S. NRC. 2010; U.S. NRC. 1981].

- NUREG-1800 Rev. 2. Plan de Revision Estandar.

- NUREG-1801 Rev. 2. Reporte de lecciones genéricas aprendidas sobre el envejecimiento.
- NUREG-0619 Rev. 1. Boquilla de agua de alimentacion.

Metodologia

Los pasos a seguir para evaluar la integridad estructural de la boquilla agua de alimentacion son los
siguientes:
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Hacer una revision detallada de los documentos emitidos por la NRC sobre la problematica, los
principales son el NUREG's 1800, 1801, 0619 y cédigo el ASME, Estos documentos dardn informacion
técnica genérica precisa acerca de como se definen los casos a evaluar y las propiedades de los materiales
[tabla 1].

Table 1
Propiedades de los materiales de la boquilla de agua de alimentacion.

Propiedades Chaqueta térmica | Cuerpo Extremo soldable
Pl SA 336 F8 SA 508 CL 2 SB 166

Cocficiente de | 153 pTUALF | 0.120 BTUALF | 0.120 BTU/IbSF

conveccion

Densidad 0.290 1b/in’ 0.283 1b/in’ 0.283 1b/in’

Conductividad 9.35 BTU/hr-ft-°F | 23.5 BTU/hr-ft-°F | 23.5 BTU/hr-ft-°F

Térmica

Moédulo de Young | 29.5 x 10°psi 27.8 x 10°psi 26.2 x 10°psi

Co.eﬁmente de 03 03 03

Poisson

Limite de Elastico 30 ksi 50 ksi 35 ksi

Resistencia 70 ksi 80 ksi 80 ksi

Maxima

Fuente: Elaboracion propia

Realiza un modelado 3D del elemento de la boquilla de agua de alimentacion mediante un
programa de dibujo asistido por computadora [CAD]. En la figura 2 se muestra el modelo que se utilizo
para el analisis.

Reactor vessel

Nozzle body
=

Thermal sleeve

000 300 00 (mm)

15000

Figura 2
Modelo 3D de una boquilla de agua de alimentacion de un reactor de agua en
ebullicion-5.

Fuente: Elaboracion propia

Se realizé un andlisis de temperatura mediante el Método del Elemento Finito para cada caso
postulado, con el fin de conocer la distribucion de temperatura en el cuerpo de la boquilla teniendo en
cuenta proceso de conveccion forzada del refrigerante y la temperatura del ambiente como se muestra en
la figura 3. Para después exportarlo para un andlisis transitorio estructural [Ansys, Inc, 2013].

Condiciones de frontera para el analisis térmico.

- La temperatura del medio ambiente es de 65°c. Afectando a la pared exterior de la boquilla y el
reactor.

- Temperatura de operacion del reactor en las paredes internas es de 270°c.

- Al pasar el fluido con una menor temperatura por el interior de la boquilla, encontrandose ésta a
270°c, se lleva a cabo el proceso de transferencia por conveccion forzada.
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1500 1500 1500

Figura 3
Condiciones de frontera para el analisis térmico.

Fuente: Elaboracion propia
Condiciones de frontera para el analisis estructural

- El extremo de la union chaqueta-boquilla se restringe. restringe en el eje “Y™.
- Se restringe la boquilla en la region de la vasija, dejandola expandirse axialmente [figura 4].

e

Figura 4
Condiciones de frontera para el analisis estructural.

Fuente: Elaboracion propia

Con los resultados del anélisis transitorio estructural, se encuentran los desplazamientos nodales
de la boquilla debido a los gradientes de temperatura, los campos de esfuerzos, los esfuerzos maximos y
minimos. Estos ultimos se emplearon para determinar los esfuerzos alternantes.

Calculo de los esfuerzos alternantes

Con los resultados de los analisis encontramos los esfuerzos maximos y minimos, con ello se determinan
los esfuerzos alternantes de la siguiente manera:

Sqre = (Pme=Smin ) [1]

Calculo del factor de dafio acumulado

Teniendo los esfuerzos alternantes, se procede a calcular el nimero de ciclos permisibles a la falla, esto
mediante la tabla 1-9.1 del codigo ASME Seccién 111, Division 1, Apéndices. Para conocer los ciclos
soportados hacemos uso de la siguiente formula propuesta en cédigo ASME:

Nj

N (Nj)[IOg(Si/S)/IOg(si/Sj)] [2]
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S, Si, §j son valores en funcién del esfuerzo alternante
"Sa", N, Ni y Nj son valores correspondientes al nimero de ciclos de la Tabla del codigo

ASME

Finalmente determinar el dafio acumulado por fatiga en la boquilla de agua de alimentacion, utilizando
la regla de Miner, de acuerdo con el codigo ASME.

Resultados

En la figura 5 se muestran los resultados del andlisis térmico-transitorio, las temperaturas van de 270°c
a 48.3°c, siendo la parte interna de la boquilla con gradiente de temperatura mas alto con 270°¢ y la parte
menos afectada fue al final de la parte del extremo soldable “safe end” con una temperatura de 48.3°c.

0.000 1.000 (m) I‘i-‘ . 0.000 0.800 (m) z
L SS— L SS—

0500 0.400

Figura 5
Resultados del analisis térmico.

Fuente: Elaboracion propia

En la figura 6 se presenta la distribucion de esfuerzos en la boquilla cabe mencionar que la zona
mas afecta es en la union de la chaqueta térmica y el cuerpo de la boquilla.

.'_J
30.00 (in) z
L SS—

Figura 6
Resultados del analisis estructural

Fuente: Elaboracion propia
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En la figura 5 se muestran los resultados del analisis térmico, la cual indica que en la seccion
vasija-boquilla se presentan gradientes térmico alto al igual que en la seccion de la boquilla — chaqueta
térmica, debido a que esta ltima es de menos espesor los esfuerzos son mas severos.

En la figura 6 se muestran los campos de esfuerzos resultantes para las condiciones de frontera
propuestas, en la figura se puede observar que para toda la boquilla en términos generales se muestra un
esfuerzo promedio de 107.13 ksi. Por otro lado, se puede notar que, en la unién de la boquilla - chaqueta
térmica, se presenta la condicion mas drastica, esto debido a un cambio de seccidon considerable [pasando
de la condicién de pared gruesa a pared delgada. Esto implica que cuando se presente un clico térmico
en esta zona se presentaran los esfuerzos maximos.

Para este caso de estudio, se consideraron los ciclos mas severos que puedan ocurrir en la planta
en 40 y 60 afios de operacion. La tabla 2 muestra los eventos tomados postulados.

Table 2
Tabla de eventos para 40 afios de operacion

Evento Transitorio Numeros de Eventos
Puesta en marcha 3

Puesta en marcha de la turbina [Turbine Roll] 28

Precalentamiento de la turbina [Turbine Trip] 8
Turbina en operacion [Turbine Generator Trip] | 20

Operacion Normal 12
Modo de desconexién [Hot Stand By] 30
Apagado 45

Fuente: Elaboracion propia

Para un lapso de 40 afios se proponen que pueden ocurrir 146 eventos severos y para un lapso de
60 afos se propone que ocurran 219 eventos.

En la tabla 3 se presentan los resultados de los célculos del esfuerzo alternante, nimeros de ciclos
a la falla, factor de uso acumulado y vida remanente de la boquilla de agua de alimentacién de las 4
temperaturas propuestas para 40 y 60 afios de operacion

Table 3
Resultados de los eventos propuestos

Temperatura 0 A 0 .

T Esfuerzo Numero de CUF 40| CUF 60 %  Vida | % Vida
alternante | ciclos a la - - remanente | remanente 60

del . afnos afnos - -

. [ksi] Falla 40 afios anos

refrigerante

40 °F [4.44°C] | 177.0339 228.02 0.6402 0.9604 3598 % 395 %

60 °F [15.55°C] | 175.9528 232.21 0.6287 0.9431 3712 % 5.68 %

80 °F [26.66°C] | 172.8169 245 0.5959 0.8938 40.40 % 10.61 %

100 °F o o

[37.77°C] 170.6886 254.22 0.5743 0.8614 42.56 % 13.85 %

Conclusiones

Los andlisis se realizaron con base en lo establecido en el codigo ASME Seccion III, por lo que los
resultados obtenidos van de acuerdo con lo esperado. La conocer la seccion de la boquilla donde ocurren
los mayores esfuerzos térmicos permite poner una mayor atencién y con ello reducir el riesgo de una
falla catastrofica del elemento.
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Al determinar el numero de ciclos permisible antes de que ocurra la falla en la boquilla,
contribuyé para el calcular el dafo acumulado para un periodo de 40 y 60 afos. Lo cual pudimos
determinar que el dafio acumulado del material es menor que 1 en todos los casos postulados. Con la
tabla 3 se llega a la conclusion, si el refrigerante entra a la boquilla a 40°F [evento mas critico] tendra
que pasar 62.5 afios para que CUF =I. Si la temperatura entra a 100°F soporta 69.5 afos de operacion
normal para que el CUF =1

La boquilla de agua de alimentacion [FW] fue disefia con una chaqueta térmica que ayuda a
reducir los choques térmicos ocasionados por el gradiente de temperatura entre las paredes de la vasija 'y
el liquido refrigerante del reactor. Con este disefio la boquilla tiene mayor resistencia a esos esfuerzos
térmicos, con esto aumenta su vida util del componente.
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Key Handbooks

» Novedoso método de generacion de hidrogeno: El estudio demostro con éxito la generacion de gas hidrogeno mediante
la inmersion de placas de aluminio reciclado en una solucion acuosa de hidroxido de sodio [NaOH].

* Caracterizacion integral del material: Se emplearon técnicas avanzadas como microscopia optica, difraccion de rayos X
[XRD] y microscopia electronica de barrido [SEM] para analizar a fondo la morfologia de la superficie y la composicion
quimica del aluminio durante toda la reaccion.

* Identificacion del subproducto clave: La caracterizacion reveld la formacion de fases de hidroxido de aluminio [AI[OH]3],
estableciendo un vinculo directo entre este subproducto y la reaccion de generacion de hidrogeno con NaOH.

* Mecanismo de control identificado: La investigacion determind que el area de superficie y el grosor de las placas de
aluminio reciclado expuestas a la solucion de NaOH son factores criticos para controlar el caudal volumétrico del hidrogeno
generado.

* Generacion innovadora de hidrogeno: El logro principal es la generacion exitosa de gas hidrogeno a través de un método
sencillo, pero eficaz: la inmersion de placas de aluminio reciclado en una solucion acuosa de hidroxido de sodio [NaOH].
» Condiciones de reaccion optimizadas: La investigacion detalla adecuadamente las condiciones especificas para este
notable proceso, utilizando una solucion preparada con precision de 2 moles de NaOH en 250 ml de agua destilada,
preparando el escenario para una produccion eficiente de hidrogeno.

» Revelando el mecanismo de control: la contribucién mas significativa es la revelacion de que el area de superficie y el
grosor de las placas de aluminio reciclado son los parametros criticos que regulan con precision el caudal volumétrico del
hidrogeno generado. Este hallazgo ofrece una via directa para controlar y optimizar la velocidad de produccion de
hidrégeno, abriendo diferentes vias para futuras aplicaciones
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Abstract

Hydrogen generation was achieved by immersing recycled aluminum plates in an aqueous solution of
sodium hydroxide [NaOH]. H» production was carried out using a solution with 2 moles of NaOH and
250 ml of distilled water. Characterization by optical microscopy, X-ray diffraction [ XRD], and scanning
electron microscopy [SEM] was employed. This was used to study the surface morphology and chemical
composition of the different phases present throughout the process. The characterization revealed the
formation of AI[OH]; phases. This presence was directly associated with both the chemical reaction of
the recycled aluminum with the NaOH solution and the hydrogen generation process. The surface area
and thickness of the recycled aluminum plate exposed to the NaOH solution are the determining factor
in regulating the volumetric flow rate of hydrogen.
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Resumen

La generacion de hidrogeno se logro mediante la inmersion de placas de aluminio reciclado en una
solucion acuosa de hidroxido de sodio [NaOH]. La produccion de Ha se efectud utilizando una solucion
con 2 moles de NaOH y 250 ml de agua destilada. Se empleo la caracterizacion por microscopia Optica,
difraccion de rayos X [DRX] y microscopia electronica de barrido [MEB]. Con ello se estudi6 la
morfologia superficial y la composicion quimica de las distintas fases presentes a lo largo del proceso.
La caracterizacion revel6 la formacion de fases de AI[OH]s. Esta presencia se asocio directamente tanto
con la reaccion quimica del aluminio reciclado con la solucion de NaOH con el proceso de generacion
de hidrogeno. El area superficial y el grosor de la placa de aluminio reciclado expuesta a la solucion de
NaOH son el factor determinante en la regulacion del caudal volumétrico de hidrogeno.

Produccion de hidrogeno utilizando placas de aluminio reciclado expuestos en solucion de NaOH
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Introduccion

El hidrogeno se presenta como un elemento crucial en la tecnologia energética debido a su alta densidad
energética, su facilidad de almacenamiento y transporte, y su potencial para reducir las emisiones de
gases de efecto invernadero. Sin embargo, la produccion eficiente y sostenible de hidrogeno enfrenta
desafios técnicos y econdmicos significativos, lo que impulsa la bisqueda de nuevas tecnologias y
procesos innovadores. Se estan investigando diversas alternativas sostenibles para la produccion de
hidrogeno, incluyendo la electrélisis alimentada por energias renovables como la solar y eolica, que
separa el agua en hidrégeno y oxigeno, ofreciendo una solucion libre de carbono [Huang, 2025; Makky,
2025].

La fotocatalisis, que utiliza semiconductores activados por luz para separar el agua, también se
considera una opcion, pero los materiales son costosos y complejos para aplicaciones a gran escala [K.M.
Kamal, 2024]. El aluminio se destaca como un material prometedor para la produccion de hidrogeno
debido a su alta reactividad con el oxigeno. Al romper la capa protectora de 6xido de aluminio, se puede
aprovechar esta reactividad para liberar hidrogeno molecular al reaccionar con el agua, considerandose
una alternativa limpia [Musicco, 2025].

El uso de aluminio y sus aleaciones, como el Al-Ga [aluminio-galio], ha ganado interés debido
a su capacidad para reaccionar con el oxigeno. Las aleaciones Al-Ga evitan la formacion de capas de
oxido pasivo, facilitando una reaccién continua en medios acuosos para la liberacion de hidrégeno
[Tlyukhina, 2010]. El aluminio reacciona con acidos como HCI o H2SOa para producir hidrogeno
molecular: 2Al + 6H" — 2AI*" +3H, [Alviani, 2019]. También reacciona con soluciones alcalinas como
NaOH, KOH o Ca[OH]: para generar hidrégeno molecular: 2Al + 6H,O + 20H™ — 2[Al[OH]4] + 3H>
[Taher, 2023; Bolt, 2020; Testa, 2024]. El almacenamiento de hidrogeno es un reto técnico y econdmico.
Los métodos tradicionales [gaseoso a alta presion, liquido criogénico] son costosos y riesgosos [Morrin,
2020; Li, 2019; Mekonnin, 2025].

Se investigan alternativas como hidruros metéalicos y compuestos quimicos [borohidruros,
amoniaco] para un almacenamiento mas seguro y eficiente [Scarpati, 2024].
Los métodos in situ para la produccion de hidrogeno evitan el almacenamiento a gran escala, siendo
ventajosos para aplicaciones moviles o de emergencia. Por lo tanto, en este trabajo se estudia la reaccion
del aluminio reciclado en forma de placas con una soluciéon de NaOH y agua, la cual permite una
generacion continua y controlada de hidrogeno mediante la ruptura de la capa de 6xido de aluminio.

Metodologia
Lingotes de aluminio reciclado [latas de refresco, cerveza y perfiles de ventana] fueron obtenidos por

colada convencional. Los lingotes se cortaron en placas de diferentes dimensiones manteniendo una masa
constante de 68 gramos aproximadamente como se muestra en la tabla 1.

Tabla 1
Placas de aluminio [68 gramos] de diferentes dimensiones y d4rea
superficial

No. de muestra | Dimensiones Area superficial

[em’] [em?]

1 5x5x1 70

2 25x25x1 90

3 1.25x2.5x 1 110

4 1.25 x 1.25 x1 130

Fuente: elaboracion propia

Para las pruebas de produccion de hidrogeno, fue preparada una solucion de 2 moles de NaOH
en 250 ml de agua destilada utilizando un matraz de vidrio conectado a un flujémetro marca Cole Parmer
con capacidad de 100 ml/min. Posteriormente las probetas fueron lavadas con exceso de agua destilada
y posteriormente secadas en un horno eléctrico a 100 °C.
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Para observar la morfologia de los productos obtenidos durante la reaccién quimica ocurridas
sobre la superficie de la muestra se utilizd un microscopio optico invertido marca: IROSCOPE, serie:
MG 70. Para identificar las fases existentes de las muestras fue utilizado un difractometro de rayos X,
marca APD 2000, con Ko de Cu, A=1.54321 A. Por otro lado, para identificar la composicién quimica y
morfoldgica de las fases, fue utilizado un microscopio electronico de barrido, marca Hitachi, que opera
con un voltaje de 20 a 30 kV.

Resultados

La figura 1 muestra los resultados de la produccion de hidréogeno, diferenciando los datos segun las
dimensiones de las muestras utilizadas. Las muestras [1] y [2] presentan el caudal de hidrogeno,
representado en la figura la, exhiben una tendencia parabdlica y alcanzan valores maximos de 3 y 4
ml/min a los 40 y 50 minutos, respectivamente.

Para las muestras [3] y [4], el perfil del caudal muestra una forma asimétrica, con picos de 14y
18 ml/min, respectivamente. Para un andlisis mas detallado, este comportamiento se divide en tres
regiones: Regioén 1 [Primeros 30 minutos] un crecimiento lineal del caudal, Region 2, un crecimiento
mas rapido, con una forma parabodlica y region 3, una Disminucion del caudal, con una forma similar a
una curva de Lorentz, evidenciando una caida suave y constante. La Figura 1b ilustra el volumen total
de hidrogeno producido a lo largo del tiempo.

Donde las muestras [1] y [2]: Producen 250 y 300 ml de hidrégeno, respectivamente. Las muestras
[3] y [4]: Generan aproximadamente 425 y 450 ml de hidrogeno, respectivamente. Estos analisis revelan
diferencias significativas en la produccion de hidrogeno segtn las dimensiones del area expuesta de las
muestras, tanto en términos de la velocidad de produccion [caudal] como del volumen total de hidrogeno
generado.

Se puede sugerir también que, en la primera region, la pendiente del caudal generado se debe a
un proceso de remocion de la capa de oxido y activacion de la superficie del material de aluminio limpio
de oxido y subsecuentemente en la segunda region se ve favorecido con una mayor pendiente de la curva
del caudal hasta llegar al maximo, para después decaer de manera Lorentziana en la tercera region.
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Figura 1
Produccion de hidrogeno de placas de aluminio de diferentes dimensiones, a] caudal de
hidrégeno y b] volumen de hidrégeno en funcion del tiempo

Fuente: elaboracion propia

La cantidad del 4rea expuesta de aluminio a la solucidn reactiva es fundamental para optimizar la
generacion de hidrégeno. La Figura 2 ilustra este principio, mostrando cémo el volumen y el caudal de
hidrégeno producido varian con el area superficial del aluminio en contacto con la solucion alcalina de
NaOH. Se observa que las muestras con areas superficiales de 70 cm? [muestra 1] y 90 cm? [muestra 2]
exhiben un aumento en el caudal y volumen de hidrégeno.
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Las muestras con areas superficiales mayores, de 110 cm? [muestra 3] y 130 cm? [muestra 4],
generan aun mas hidrégeno, tanto en caudal como en volumen. Por lo tanto, estos datos demuestran una
clara relacion directa: a medida que aumenta el area superficial del aluminio, también lo hacen el
volumen y el caudal de produccion de hidrogeno.
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Figura 2

Volumen y caudal de hidrogeno en funcion del area superficial de
aluminio expuesta a la solucion de NaOH.
Fuente: elaboracion propia

La morfologia superficial de las muestras de aluminio tras su exposicion al medio alcalino fue
examinada utilizando microscopia Optica. La figura 3 ilustra las transformaciones que sufre el aluminio
debido a su reaccion con el oxigeno presente en el agua. Inicialmente, se observa una superficie cubierta
por productos de oxidacion, manifestindose como una capa de color café oscuro [productos de
oxidacion], como se aprecia en la micrografia del lingote a 1X.

Al aumentar la magnificacion a 100X, se revela con mayor detalle la topografia de la superficie,
permitiendo observar los picadura o cavidades formados por el proceso de oxidacion del metal. Para
cuantificar la profundidad de estas picaduras, generadas por la reaccion del aluminio con la solucién de
hidroxido de sodio, se realizo un procedimiento de lijado en las placas previamente expuestos al medio
alcalino. Se empleo un calibrador vernier para medir el espesor de cada lingote antes y después del lijado.

La flecha superior en la figura 3 [correspondiente a un lingote lijado a 20X] destaca la
distribucion de estas picaduras que resultan de la mencionada reaccion. Asi mismo para las otras flechas
apuntan para magnificaciones de 80 y 500 X apreciandose a mejor detalle algunas picaduras de mayor
profundidad.

Un andlisis estadistico de todas las mediciones de profundidad de oxidacion arrojo los siguientes
resultados: el 58% de las muestras presentd una capa de 6xido con un espesor de 0.5 mm. Un 25% de las
muestras mostro un espesor de 1 mm y el 17% restante registrd un espesor de 1.5 mm. El promedio de
la profundidad de la capa de 6xido calculado fue de 0.79 mm. Asi, estos resultados sugieren que el espesor
de una placa debe ser del doble de 0.79 mm para propodsitos de aplicacion en la produccion de hidrogeno
para llevar a cabo una reaccion total de las placas expuestas a este medio alcalino.

Estos resultados indican que, para una aplicacion Optima en la produccion de hidrogeno, el grosor de una
placa deberia ser idealmente el doble del promedio medido de 0.79 mm. Este aumento de grosor tiene
como objetivo asegurar una reaccion completa de las placas cuando se exponen al medio alcalino,
maximizando la eficiencia y el rendimiento de la generacion de hidrogeno.

Por lo tanto, un grosor de placa recomendado seria de aproximadamente 1.58 mm para facilitar
este proceso de reaccion completo. En esencia, estos hallazgos sugieren fuertemente un pardmetro de
disefio critico para las placas destinadas a la produccion de hidrogeno dentro de este medio alcalino.
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Figura 3

Micrografias obtenidas por microscopia Optica del lingote después de ser

expuesto al medio alcalino
Fuente: elaboracion propia

La identificacion de las fases presentes en el aluminio, tanto antes como después de su interaccion
con el medio alcalino, se realiz utilizando la técnica de difraccion de rayos X. La figura 4 exhibe los
patrones de difraccion de rayos X obtenidos para las muestras en su estado inicial y tras ser expuestas al
medio.

En la figura 4a], se aprecia el patron caracteristico del aluminio puro. Este patron también revela
que los elementos de aleacion presentes en el aluminio reciclado estan disueltos dentro de su estructura.
Por otro lado, el patrén mostrado en la figura 4b] evidencia la coexistencia de la fase de hidroxido de
aluminio [a-Al[OH]s] junto con la fase de aluminio. Esta observacion en la figura 4b] es crucial, ya que
indica que una porcion significativa del aluminio ha reaccionado con la solucion.

Dicha reaccion genera hidrogeno y, como producto secundario, forma la fase a-Al[OH]s, tal como
se describe en la ecuacion: 2AI+6H,O=>AIl[OH]s+3H> [D.M. Taher, 2023; A. Bolt, 2020; V. Testa,
2024]. En consecuencia, la deteccion de la fase hidroxido de aluminio funciona como un claro indicador
de que se esta produciendo hidrogeno.
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Figura 4

Patrén de difraccion de rayos X de las muestras de a] placa de aluminio

reciclado y b] placa de aluminio después de ser expuesto al medio alcalino
Fuente: elaboracion propia
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Para profundizar en el estudio de la superficie del aluminio tras su exposicion al medio alcalino
y para identificar los productos generados por esta reaccion, se recurrié a la técnica de microscopia
electronica de barrido [MEB], cuyos resultados se ilustran en la Figura 5. La Figura 5a], mediante el uso
de electrones secundarios, presenta una micrografia que revela una superficie completamente cubierta
por productos amorfos.

Estos productos han sido identificados como la fase de hidroxido de aluminio. Este resultado fue
corroborado de manera contundente mediante analisis de Espectrometria de Dispersion de Energia de
rayos X [EDXS], tal como se detalla en la Figura 5b], y posteriormente confirmado por los datos de
difraccion de rayos X presentados en la figura previa. Adicionalmente, la Figura 5c] utiliza la técnica de
electrones retrodispersados, la cual expone la presencia de dos fases distintas, diferenciadas por su
contraste.

Especificamente, la fase que muestra un contraste mas oscuro [fase de numero atdbmico menor]
se deduce que corresponde al hidroxido de aluminio, mientras que la fase de contraste claro [fase de
numero atdbmico mayor] se atribuye a la presencia del propio aluminio. Finalmente, como confirmacion
adicional a través de la técnica de EDXS, la Figura 5d] exhibe los picos espectrales caracteristicos del
aluminio. Ademas, se detecta la presencia de otros elementos, los cuales corresponden a los componentes
de aleacion del aluminio reciclado utilizado en el estudio.
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Figura 5

Analisis por microscopia electronica de barrido a] superficie de la placa expuesta
al medio alcalino con su respectivo b] analisis quimico, ¢] micrografia después de

la remocidn de los productos oxidados y d] analisis quimico.
Fuente: elaboracion propia
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Conclusiones

Se ha investigado la generacion de hidrogeno a partir de placas de aluminio reciclado mediante activacion
quimica con una solucién alcalina de hidroxido de sodio [NaOH].

Los resultados demuestran que es factible controlar el flujo volumétrico de hidrogeno ajustando
el area superficial del aluminio reciclado expuesta a la solucion, lo cual es prometedor para su uso en
celdas de combustible.

Se observd que un aumento en el drea expuesta del aluminio conduce a un mayor caudal de
hidrégeno. Sin embargo, este incremento en la velocidad de reaccion conlleva una disminucion en el
tiempo total de la misma.

Para optimizar la reaccion y maximizar la produccion de hidrogeno bajo condiciones de 2
molaridad de NaOH, se recomienda que el grosor de las placas sea aproximadamente de 1.58 mm.
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El anélisis microestructural de las superficies de las placas de aluminio post-reaccion confirma la
formacion de la fase hidroxido de aluminio [Al[OH]s]. De manera adversa, esta capa de Al[OH]s tiende
a recubrir la superficie del aluminio, obstaculizando la continuacion de la reaccion de produccion de
hidrogeno.
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Abstract

Perovskite solar cells [PSCs] are an emerging photovoltaic technology that in recent years have achieved
efficiencies over 24.2% [T. J. Jacobsson et al., 2016/, which makes them a promising technology since
their conversion efficiency is similar to that of traditional Silicon solar cells. In this work, a numerical
study of the active layer methylammonium of lead iodide [CH3NH3PDbI3] is carried out to generate the
characteristic J-V curves and induce hysteresis through diffusion coefficients unbalance analyzing the
physics parameters that rules photovoltaic devices by solving the charge carrier continuity equation. This
same analysis is performed on a complete PSC. Results are found where diffusion coefficients intervene
in the severity of the hysteresis, in addition to the influence of other physical parameters such as the
electronic densities and the bandgap of the active layer, the effect of the unbalance on the diffusion
coefficients in the bimolecular recombination constant and its contribution to the conversion efficiency
of the photovoltaic device is also reported.

NUMERICAL SIMULATION OF PEROVSKITE SOLAR CELLS: THEORETICAL
STUDY OF THE PHENOMENON OF HYSTERESIS

Objective Methodology Contribution
Perovskite Theoretical
Solar Cell Scaps1D Curve J-V
ACTIVE LAYER

Ix) Iz + Ax)
CH,NH,Pbil,

IT
IBEEA

10/,
qox

dn
+G(x)—R(x) = Fra

Simulation

JimAdem’)

Barda prohibida (V)
—1.00
— 125
—— 150

Hysteresis index

Solar cell, perovskite, Numerical simulation, Hysteresis, Photovoltaics



91

Resumen

Las celdas solares de perovskitas [PSC] son una tecnologia fotovoltaica emergente que en los ultimos
afios han alcanzado eficiencias superiores al 24.2%|[ T. J. Jacobsson et al., 2016], lo cual las hace una
tecnologia prometedora, ya que su eficiencia de conversion se asemeja al de las celdas tradicionales de
Silicio. En este trabajo se realiza un estudio numérico de la capa activa metilamonio de yoduro de plomo
[CH3NH3Pbl3] para generar las curvas J-V caracteristicas e inducir histéresis desbalanceando los 6rdenes
de magnitud de los coeficientes de difusion en celdas solares de perovskitas, esto, analizando los
parametros fisicos que rigen los dispositivos fotovoltaicos resolviendo la ecuacion de continuidad de
portadores de carga. Este mismo analisis se realiza en una PSC completa. Se hallan resultados donde los
coeficientes de difusion intervienen en la severidad de la histéresis, ademas de la influencia de otros
parametros fisicos como las densidades electronicas y la banda prohibida de la capa activa, también se
estudia el efecto del desbalance en los coeficientes de difusion en la constante de recombinacion
bimolecular y su contribucion a la eficiencia de conversion del dispositivo fotovoltaico.

SIMULACION NUMERICA DE CELDAS SOLARES DE PEROVSKITA: ESTUDIO
TEORICO DEL FENOMENO DE HISTERESIS
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Introduccion

La liberacién de didxido de carbono y otros gases de efecto invernadero, resultado de las actividades
humanas, estdn aumentando la temperatura media global, alterando los patrones climaticos y la acidez
de los océanos[ T. J. Jacobsson et al., 2016]. La dependencia de los combustibles fosiles como los
hidrocarburos, carbon y gas natural contintia siendo una problematica mundial. Incluso si las emisiones
humanas se detienen repentinamente, podria tomar siglos para alcanzar una nueva temperatura de
equilibrio y apreciar el alcance total de los dafios| S. Chu, Y. Cui et al., 2016].

El predominio de los combustibles fosiles plantea importantes amenazas ecoldgicas y sociales a
la sostenibilidad de los sistemas energéticos. Estas amenazas requieren un desplazamiento de recursos
fosiles por fuentes bajas en carbono y, en particular, fuentes de energia renovable[7. Bauwens et al.,
2018]. Cualquier transicion tecnoldgica lejos de los combustibles fosiles implicard cuestiones
importantes de aceptacion social de las tecnologias, y es probable que la participacion publica desempefie
un papel crucial en estos.

Por ello, se realizan estudios para minimizar, e incluso desistir, el uso de combustibles fosiles,
utilizando fuentes de energias renovables, ya que se diferencian de los combustibles fosiles al ser fuentes
limpias, virtualmente inagotables y crecientemente competitivas.

Como fuentes de energia renovable se puede mencionar la edlica, mareomotriz, hidraulica,
geotérmica y la solar. Entre los diversos tipos de recursos energéticos sostenibles, la energia solar es
prometedora debido a su inagotable suministro, alta capacidad y respeto al medio ambiente. Sin embargo,
la irradiacion solar natural es descentralizada, intermitente y fluctua constantemente. Por lo tanto, la
utilizacion efectiva de la energia solar de manera limpia, econémica y conveniente sigue siendo un gran
desafio[ J. Gong et al., 2019].

El desarrollo de nuevas tecnologias de energia solar se considera una de las muchas soluciones
clave para satisfacer una creciente demanda mundial de energia, especialmente para minimizar el uso de
combustibles fosiles. El rapido crecimiento en el campo de las tecnologias solares es prometedor, no
obstante, enfrenta varias barreras técnicas, como la baja eficiencia de las celdas solares, el bajo equilibrio
de sistemas, los obstaculos econdmicos [por ejemplo, altos costos iniciales y la falta de mecanismos de
financiacion] y los obstaculos institucionales [por ejemplo, infraestructura inadecuada y escasez de mano
de obra calificada][ £. Kabir et al., 2017].

Una de las areas de aprovechamiento de la energia solar es el desarrollo de la tecnologia
fotovoltaica [PV] para la produccion de electricidad[ J. Gong et al., 2019]. Los draméaticos aumentos en
el despliegue y la disminucion en el costo de los sistemas de conversion de energia solar en la Gltima
década dan fe de la importancia de las inversiones en innovacion[ P. K. Nayak et al., 2019].
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Figura 1
Estructura general de una PSC

Fuente: Elaboracion propia
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Las celdas solares de perovskita [PSC] se han convertido en una prometedora opcién de energia
renovable, con altas eficiencias y bajos costos.

Sin embargo, existen diversas problematicas que la comunidad cientifica debe resolver, para
lograr escalar la produccion y convertirlas en tecnologia comercial al alcance de cualquier usuario.

El primer reporte de un dispositivo fotovoltaico con una estructura de perovskita [CH3NH3Pbl3]
fue presentado por Akihiro Kojima en el 2009 con una eficiencia de 3.8%[ K. Akhiro et al., 2017]y fue
aumentando rapidamente con los afios: en 2011 se reportd una eficiencia del 9.7%[8], 15.4% en el
2013[M. Liu et al., 2013],20.1% en el 2015 y 22.1 % en el 2016[11] la cual se acerca al rendimiento de
las celdas solares de silicio monocristalino. Sin embargo, aun presentar diversas problematicas, siendo
una de ellas la histéresis[ N. J. Jeon ef al., 2015].

La histéresis es un fendmeno que esta presente en la estructura de perovskita de manera inherente,
y esta relacionada con diferentes mecanismos de degradacion y directamente vinculada a la conversion
energética de la celda. El comprender este fenomeno contribuiria a mejorar las técnicas de sinterizacion,
fabricacion, asi como obtener valores reales de eficiencia y tiempo de vida. La histéresis se observa en
las diferentes curvas J-V de las PSC que varia dependiendo de la direccion del barrido de voltaje durante
la caracterizacion de las curvas J-V, asi como el rango y la velocidad del barrido. Debido a la histéresis,
la caracterizacion y la reproductibilidad de las PSC es una problematica actual. Aun con el interés y las
investigaciones realizadas, es un fendmeno que atin no se comprende del todo[ Baeza Pérez et al., 2025].

Metodologia

El presente trabajo fue desarrollado utilizando el software SCAPS el cual es un programa de simulacion
unidimensional de celdas solares que resuelve las tres ecuaciones fundamentales de los dispositivos
fotovoltaicos: la ecuacion de Poisson, la densidad de corriente para electrones y huecos[Sanchez et al.,
2025]. Fue desarrollado en el departamento de Electronica y Sistemas de Informacion [ELIS] de la
Universidad de Gent, Bélgica.

SCAPS se desarrollo originalmente para estructuras celulares de CulnSe2 y la familia CdTe. Sin
embargo, varias extensiones han mejorado sus capacidades, por lo que también es aplicable a las células
solares cristalinas [familia Si y GaAs] y a las células amorfas [a-Si y Si micromorfo] y recientemente a
celdas organicas-inorganicas [Dye y Perovskitas].

A continuacioén, se presenta parte de la teoria fundamental sobre la cual se sustenta nuestro analisis
mediante el programa antes mencionado

> Ecuaciones de continuidad

Este estudio se basa en la resolucion de las ecuaciones de continuidad, con enfoque de importancia en
los coeficientes de difusion, los cuales son derivados de los mecanismos de transporte de masa atémica.
Este es un mecanismo que sucede de forma aleatoria en gases y liquidos, y es proporcional al gradiente
de concentracion dC/dx y es descrito por la primera Ley de Fick

dc
Jaiee = —D [1]

Donde D es el coeficiente de difusion, y el signo negativo indica que el transporte se realiza hacia
la zona donde exista menor concentracion.

Por otro lado, las ecuaciones de continuidad de portadores de carga [electrones para cargas
negativas, huecos para cargas positivas] describen la densidad de flujo de corriente a través de un
semiconductor[78].

10Jn __on

;E‘FG[X]_R[X]_E [2]
19) _on

— o2+ Glx] - RIx] =5; 3]
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Donde, en la ecuacion 3.1, J,, es la densidad de corriente de electrones, g es la carga del electrdn,
x es el grosor de la capa activa de perovskita, G[x] es el término de generacion y R[x] es el término de
recombinacion, n es la concentracion electronica de las cargas y el t es el tiempo. En la ecuacion 3.2 se
presentan los mismos parametros para huecos, h.

En una celda de perovskita, la densidad de corriente es la suma de las corrientes producidas por
fenomenos de difusion y de arrastre debido a un campo eléctrico. Entonces las ecuaciones 3.1 y 3.2,
pueden expresarse de la siguiente manera.

d 0
Jn =qDy ﬁ + qnuy, % (4]

ah a
Jn = aDp 5 — qnin ﬁ [5]

Donde, en la ecuacion 3.3, D,, es el coeficiente de difusion de electrones, y,, es el coeficiente de
movilidad de los electrones, ¢ es el potencial de campo eléctrico. La ecuacion 4 muestra los mismos
parametros para la densidad de corrientes producida por los huecos. La densidad de corriente por difusion
es de suma importancia, ya que, con la relacion de Einstein [ecuacion 5], podemos estudiar los fendmenos
de migracion de portadores de carga y los efectos que esto produce en la capa activa.

Dn _ Dn _ kT (6]
HUn Hn q

En ausencia de campo eléctrico, los portadores se mueven aleatoriamente y no hay un transporte
neto de carga. Con la presencia de un campo eléctrico [ecuacion 6] el movimiento aleatorio se superpone
una componente [la misma para todos los portadores de igual carga] que provoca un movimiento neto en
la direccion del campo eléctrico. Es por esto, que la corriente de arrastre, también llamada a la deriva, se
suma a la corriente por difusion.

2 () =L [n(x) - h(@)] 7]
0x2 ¢ £

Donde ¢ es la permitividad eléctrica en el vacio, n y p son las concentraciones de carga de
electrones y huecos respectivamente. Entonces, las ecuaciones 3.1 y 3.2 pueden expresarse como:

on _ d?n[x] _ dn(x) de(x) d?e(x) _
= p, T, (BR2E 4 () S 4 6(x) — R(2) 8]
oh _ d?h[x] _ dh(x) de(x) d?e(x) _
at Dy, dx? Hp ( dx dx + h(x) dx? ) + G(x) R(x) [9]

Donde n es la concentracién de electrones y h la de huecos y se definen con las siguientes
expresiones

Ef—EC

n = NCe kpT [10]
EV—Ef

h = Nye *s7 [11]

Para las ecuaciones 3.9y 3.10 k, T y Ef son la constante de Boltzman, la temperatura en Kelvin
y el nivel de Fermi, respectivamente. E}, es el nivel energético de la banda de valencia, y E, es el nivel
energético en la banda de conduccion. No y Ny, son las densidades de estados localizados en las bandas
de conduccion y valencia, respectivamente.

> Generaciéon
El objetivo principal de una celda solar es la generacion de electricidad. La densidad de corriente es

determinada por la cantidad de luz absorbida por la capa activa, la generacion de fotocorriente y la
recombinacion de las cargas.
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Generacion y recombinacion son dos fendmenos que ocurren simultaneamente en un
semiconductor, mientras que el primero describe la generacion de portadores de carga, la recombinacion
describe es la eliminacion de esos mismos portadores a una tasa proporcional. Cuando el estado de
equilibrio en el semiconductor es alterado, también lo hacen las concentraciones de portadores de
carga| K. Akhiro et al., 2017].

La generacion [ecuacion 11] es un fenémeno de excitacion electronica que incrementa el nimero
de portadores de carga, también se puede describir como el salto de un electron de la banda de valencia
a la banda de conduccion, para crear un par electron-hueco, dejando un espacio libre en la banda de
conduccioén. La generacion puede expresarse como:

—-a(Mx
G(x) = [° G, x)dA = [° PCE(R) x {EXBIxe 7 g3 [12]

A

Donde PCE es la eficiencia de conversion energética [para nuestro estudio se considera el 100%,
es decir, que todos los excitones pueden separarse eficientemente en portadores de carga], I(1) es la
densidad de luz incidente, a[4] es el coeficiente de absorcion, h la constante de Plank y ¢ la velocidad
de la luz.

Resultados

Para el estudio de la histéresis en la celda completa. Se desbalancean los coeficientes un y ph para
observar la influencia de las movilidades en la curva J-V. En la figura 4.28 se variaron los coeficientes
en el mismo orden de magnitud, pudiendo observar un comportamiento distinto a las curvas del apartado
de la capa activa.
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Figura 2

Curva J-V para diferentes valores de un y manteniendo fijo ph
Fuente: Elaboracion propia

En la tabla 1 se ha extraido la informacion de cada curva, para observar el comportamiento del
desbalance de movilidad, se puede notar que los valores tienden a estabilizarse, sin embargo, con mayor
dificultad que en los escenarios idealizados del apartado de la capa activa.
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Tabla 1

Parametro de las curvas corriente voltaje de la figura 2, para diferentes valores de movilidad de los
electrones y movilidad de los huecos constante

pp(cm?/Vs)  p,(em?/Vs)  J; (mA/cm?) Voc[V]  FF n(%)
5x10! 5x10°1 22.6102 0.9785 0.8364 18.51
5x10! 5x10°2 16.7402 0.9893 0.7602 12.59
5x10! 5x10°3 12.1703 0.9995 0.6443 7.84
5x10! 5x10 9.5557 1.0043 0.5307 5.09
5x10! 5x10° 8.1451 1.0068 0.4571 3.75
5x10! 5x10° 7.1382 1.0090 4098 2.95
5x10! 5x10°7 5.8669 1.0123 0.3809 2.26
5x10! 5x10°8 4.0900 1.0207 0.3680 1.54
5x10! 5x10° 2.5272 1.0433 0.3558 0.94
5x10! 5x10°10 1.4896 1.0824 0.3427 0.55

De manera similar, se realizd la misma estrategia para analizar el desbalance de portadores de
carga, pero ahora variando ph y dejando fijo un = 5x10'. En la figura 3 se puede apreciar el
comportamiento de las curvas J-V al realizar esta variacion.
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Curva J-V para diferentes valores de ph y manteniendo fijo pun
Fuente: Elaboracion propia

Tabla 2

Parametro de las curvas corriente voltaje de la figura 3, para diferentes valores de movilidad de huecos
y movilidad de los electrones constante

ﬂn(cmZ/VS) ﬂh(cmZ/VS) ]sc(mA/CmZ) Voc [V] FF 11(%)
5x10' 5x10! 25.3884 0.9752 0.8679 21.49
5x10' 5x107 25.3886 0.9751 0.8580 21.24
5x10' 5x107 25.3905 0.9742 0.8133 20.12
5x10' 5x10 25.4022 0.9670 0.7148 17.56
5x10' 5x107 25.2727 0.9471 0.3271 7.83
5x10' 5x10°° 6.5990 0.9408 0.2646 1.64
5x10' 5x107 1.7427 0.9544 0.2599 0.43
5x10! 5x10° 0.592 0.9827 0.2437 0.14
5x10! 5x10” 0.235 1.0164 0.2244 0.05
5x10! 5x107"° 0.092 1.0487 0.2086 0.02
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Para entender la influencia de histéresis, se pueden analizar los comportamientos caracteristicos
siendo afectados por el desbalance en la movilidad. Para ello se puede tomar como ejemplo las curvas J-
V a diferentes soles, como se muestra en la figura 4.

Iradiancia(W/m’)
— 1000 4
—— 800
— 600 A
— 400

200
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(V)

Figura 4

Curva J-V para diferentes valores de irradiancia, en la curva se puede observar

el efecto de la histéresis cerca de punto de voltaje a circuito abierto

Fuente: Elaboracion propia.

Por ultimo, podemos observar como la eficiencia de la celda se ve influenciada por la presencia
de histéresis en la figura 5 donde, incluso a maxima irradiancia [1 sol], la conversion energética es
minimizada. En la curva sin histéresis, un y uh son iguales a 5x10% c¢m?/Vs; y con histéresis un =
5x10% ¢cm?sy ph = 5x107° cm?/ Vs.

20 - ® ®
®——  5034% 20.55% 20.64% 20.79%
19.50 %
15
. —=— Con Histéresis
= —e— Sin Histéresis
= 10
5 | 4.40%
- 2.83% .
_ """"'-f———f_,_,_zf_‘l * 1.87% 1.64%
— =~ 1€
T T T T T ¥ T T T
200 400 600 800 1000

Irradiancia(VWW/m®)

Figura 5
Eficiencia de la una celda solar de perovskita en funcion de la irradiancia. También se

puede observar la influencia de la histéresis en la eficiencia de la celda.
Fuente: Elaboracion propia

Indice de histéresis

Una vez halladas las condiciones donde se encontrd histéresis [un = 5x10' cm?/s y ph = 5x107>
cm?/ Vs] se variaron los parametros para analizar el indice de histéresis, hallando de manera numérica
las curvas de histéresis al variar la banda prohibida y la densidad electronica, siendo estos dos valores
los que proporcionaron las curvas de las figuras 6 y 7 ideales para analizar el indice de histéresis.
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En la figura 6 se pueden observar curvas similares a las reportadas mostrando el comportamiento
de histéresis. Las direcciones de barridos se mantuvieron en el mismo sentido que en el estudio del
apartado anterior.
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Figura 6

Curvas caracteristicas de histéresis en curvas J-V al variar la banda

prohibida con desbalance de portadores de carga
Fuente: Elaboracion propia

En la figura 2 obtuvieron también curvas de histéresis al variar las densidades electronicas de las
bandas de valencia [Nv] y de conduccion [Nc¢] en los mismos 6rdenes de magnitud, pero teniendo el
mismo desbalance de carga que en el caso de la variacion de la banda prohibida.

En la figura 7 se muestran las curvas por pares estableciendo sus direcciones de barrido, en esta
ocasion para las variaciones en la banda prohibida.

Box 9
8 8
74 Banda prohibida(eV) 74 Banda prohibida(eV)
1.00 1.25
6+ —1.25 6+ —1.50
NE 5 NE 5
o (5]
< 4 < 4
E E
= 3 - 3
2] - - 2
1 14
0 : . . : 0
0.0 0.2 04 0.6 0.8 1.0 0.0 E 1.0
V(V) V(V)
a) b)
Figura 7
Propuesta para las direcciones de barrido para las curvas de histéresis generadas al variar la
banda prohibida

Fuente: Elaboracion propia

Con esta consideracion se pueden calcular los indices de histéresis. Este andlisis sirve para
analizar los fendmenos fisicos que intervienen en la conversion energética. En la tabla 3 se indican los
resultados obtenidos de la figura 7, indicando los indices de histéresis en la columna de la derecha.
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Tabla 3
Analisis de los indices de histéresis de acuerdo a los escenarios de la figura 4.
Escenario Direccion de barrido Parametros indice de histéresis
Jsc = 5.5081 mA/cm?
RS Voe = 0.44V HI; = —0.93
PCE =0.83%
a| HI, = —0.90
Jsc = 6.7813 mA/cm?
FS Voc = 0.69V HEI = —0.93
PCE = 1.58%
Jsc = 6.7813 mA/cm?
RS Voe = 0.69V HI; = —0.32
PCE = 1.58%
b] HI, = —0.03
Jsc = 6.5990 mA/cm?
FS Voc =094V HEI = —0.27
PCE =1.64%

De manera similar se proponen las direcciones de barrido para las curvas generadas al varias las
densidades electronicas, el conjunto de curvas generadas por el SCAPS se presenta en la figura 8, las
cuales se agruparan en pares para sus analisis.
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Figura 8

Curvas caracteristicas de histéresis en curvas J-V al variar las densidades

electronicas con desbalance de portadores de cargas.
Fuente: Elaboracion propia

Las direcciones de barrido propuestas se indican en la figura 9, donde se puede observar ligeras
diferencias con las curvas obtenidas en el analisis de la capa activa.

J(mA/em®)
6 - N W B OO N ®
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00 02 04 06 08 10 12 14 00 02 04 06 08 10 12 14
Viv) Viv) Viv)
a) b) c)

Figura 9
Propuesta para las direcciones de barrido para las curvas de histéresis generadas al
variar las densidades electronicas.

Fuente: Elaboracion propia
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En la tabla 4 se muestra el andlisis numérico de los escenarios de la figura 9, para poder realizar
un analisis en los indices de histéresis y las variaciones de las densidades electronicas con desbalance de

cargas.

Table 4
Andlisis de los indices de histéresis de acuerdo a los escenarios de la figura 6
Escenario  Direccion de barrido Parametros Indice de histéresis
Jsc = 5.0257 mA/cm?
RS Ve = 046V HI, = —0.77
PCE =0.78%
. Joo = 5.8909 mAjem? 2= 7057
FS Voe =070V _
PCE = 1.23 % HEI = —0.57
Jsc = 5.8909 mA/cm?
RS Voc =070V HI, = —0.50
PCE =123 %
°l Joo = 65990 mA/cm2 2= 7033
FS Voe = 0.94V .
PCE = 1.64 % HEI = —0.40
Jsc = 6.5990 mA/cm?
RS Vor =094V HI, = —0.37
PCE =1.64%
]SC = 7.2725 mA/cmZ HIZ =—-0.27
] FS Vpe =117V
PCE =2.09% HEl = -0.31
Jse = 7.9193 mA/cm?
FS Voe = 140V
PCE = 2.58 %
Conclusiones

La histéresis es un fendmeno que involucra diferentes mecanismos de transporte dentro de la estructura
cristalina de los materiales que conforman la celda y esta relacionada con la conversion energética de las
PSC. Los indices de histéresis muestran las curvas de histéresis son el resultado de una combinacion de
parametros que pueden replicar las curvas obtenidas a través de escaneos experimentales.

También, se observa que la banda prohibida y la densidad electronica junto con las variaciones
en los 6rdenes de magnitud de los coeficientes de difusion, son pardmetros que generan histéresis de
forma numérica. Se puede ver como la variacion de los coeficientes son parametros que influyen en la
histéresis, sin embargo, necesita de la participacion de otros parametros fisicos para desencadenarla. Se
puede modelar la histéresis en una PSC variando los coeficientes de difusion de electrones y huecos, asi
como generar las curvas caracteristicas hacia adelante y hacia atras.

No obstante, para poder ajustarse a valores hallados experimentalmente se debe realizar el
analisis de forma aleatoria hasta hallar la configuracion correcta.
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distribucion.

La Direccion de ECORFAN-México, S.C reivindica a los Autores de la Obra Cientifica que su contenido
debe ser original, inédito y de contenido Cientifico, Tecnoldgico y de Innovacion para someterlo a
evaluacion.

Los Autores firmantes de la Obra Cientifica deben ser los mismos que han contribuido a su concepcidn,
realizacion y desarrollo, asi como a la obtencion de los datos, la interpretacion de los resultados, su
redaccion y revision. El Autor de correspondencia de la Obra Cientifica propuesto requisitara el
formulario que sigue a continuacion.

Titulo de la Obra Cientifica:

- El envio de una Obra Cientifica a ECORFAN Handbooks emana el compromiso del autor de no
someterlo de manera simultanea a la consideracion de otras publicaciones seriadas para ello
deberd complementar el Formato de Originalidad para su Obra Cientifica, salvo que sea
rechazado por el Comité de Arbitraje, podra ser retirado.

- Ninguno de los datos presentados en esta Obra Cientifica ha sido plagiado ¢ inventado. Los datos
originales se distinguen claramente de los ya publicados. Y se tiene conocimiento del testeo en
PLAGSCAN si se detecta un nivel de plagio Positivo no se procedera a arbitrar.

- Se citan las referencias en las que se basa la informacion contenida en la Obra Cientifica, asi
como las teorias y los datos procedentes de otras Obras Cientificas previamente publicados.

- Los autores firman el Formato de Autorizacion para que su Obra Cientifica se difunda por los
medios que ECORFAN-M¢éxico, S.C. en su Holding México considere pertinentes para
divulgacion y difusion de su Obra Cientifica cediendo sus Derechos de Obra Cientifica.

- Se ha obtenido el consentimiento de quienes han aportado datos no publicados obtenidos
mediante comunicacion verbal o escrita, y se identifican adecuadamente dicha comunicacion y
autoria.

- El Autor y Co-Autores que firman este trabajo han participado en su planificacion, disefio y
gjecucion, asi como en la interpretacion de los resultados. Asimismo, revisaron criticamente el
trabajo, aprobaron su version final y estan de acuerdo con su publicacion.

- No se ha omitido ninguna firma responsable del trabajo y se satisfacen los criterios de Autoria
Cientifica.

- Los resultados de esta Obra Cientifica se han interpretado objetivamente. Cualquier resultado
contrario al punto de vista de quienes firman se expone y discute en la Obra Cientifica.



Copyright y Acceso

La publicacion de esta Obra Cientifica supone la cesion del copyright a ECORFAN-Mexico, S.C en su
Holding México para su ECORFAN Handbooks, que se reserva el derecho a distribuir en la Web la
version publicada de la Obra Cientifica y la puesta a disposicion de la Obra Cientifica en este formato
supone para sus Autores el cumplimiento de lo establecido en la Ley de Ciencia y Tecnologia de los
Estados Unidos Mexicanos, en lo relativo a la obligatoriedad de permitir el acceso a los resultados de
Investigaciones Cientificas.

Titulo de la Obra Cientifica:

Nombre y apellidos del Autor de contacto y de los Coautores Firma
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Principios de Etica y Declaratoria de Solucién a Conflictos Editoriales
Responsabilidades del Editor

El Editor se compromete a garantizar la confidencialidad del proceso de evaluacion, no podra revelar a
los Arbitros la identidad de los Autores, tampoco podra revelar la identidad de los Arbitros en ningin
momento.

El Editor asume la responsabilidad de informar debidamente al Autor la fase del proceso editorial en que
se encuentra el texto enviado, asi como de las resoluciones del arbitraje a Doble Ciego.

El Editor debe evaluar los manuscritos y su contenido intelectual sin distincion de raza, género,
orientacion sexual, creencias religiosas, origen €tnico, nacionalidad, o la filosofia politica de los Autores.

El Editor y su equipo de edicion de los Holdings de ECORFAN® no divulgardn ninguna informacion
sobre la Obra Cientifica enviado a cualquier persona que no sea el Autor correspondiente.

El Editor debe tomar decisiones justas e imparciales y garantizar un proceso de arbitraje por pares justa.
Responsabilidades del Consejo Editorial

La descripcion de los procesos de revision por pares es dado a conocer por el Consejo Editorial con el
fin de que los Autores conozcan cudles son los criterios de evaluacion y estara siempre dispuesto a
justificar cualquier controversia en el proceso de evaluacion. En caso de Deteccion de Plagio a la Obra
Cientifica el Comité notifica a los Autores por Violacion al Derecho de Autoria Cientifica, Tecnoldgica
y de Innovacion.

Responsabilidades del Comité Arbitral

Los Arbitros se comprometen a notificar sobre cualquier conducta no ética por parte de los Autores y
sefialar toda la informacion que pueda ser motivo para rechazar la publicacion de la Obra Cientifica.
Ademas, deben comprometerse a mantener de manera confidencial la informacion relacionada con la

Obra Cientifica que evaluan.

Cualquier manuscrito recibido para su arbitraje debe ser tratado como documento confidencial, no se
debe mostrar o discutir con otros expertos, excepto con autorizacion del Editor.

Los Arbitros se deben conducir de manera objetiva, toda critica personal al Autor es inapropiada.

Los Arbitros deben expresar sus puntos de vista con claridad y con argumentos vélidos que contribuyan
al que hacer Cientifico, Tecnoldgica y de Innovacion del Autor.



Los Arbitros no deben evaluar los manuscritos en los que tienen conflictos de intereses y que se hayan
notificado al Editor antes de someter la Obra Cientifica a evaluacion.

Responsabilidades de los Autores

Los Autores deben garantizar que sus Obras Cientificas son producto de su trabajo original y que los
datos han sido obtenidos de manera ética.

Los Autores deben garantizar no han sido previamente publicados o que no estén siendo considerados en
otra publicacion seriada.

Los Autores deben seguir estrictamente las normas para la publicacion de Obra Cientifica definidas por
el Consejo Editorial.

Los Autores deben considerar que el plagio en todas sus formas constituye una conducta no ética editorial
y es inaceptable, en consecuencia, cualquier manuscrito que incurra en plagio serd eliminado y no
considerado para su publicacion.

Los Autores deben citar las publicaciones que han sido influyentes en la naturaleza de la Obra Cientifica
presentado a arbitraje.
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