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Introduccion

La contaminacion del aire es uno de los problemas
ambientales mas graves ocasionados no sélo por las
emisiones de gases de los automotores sino también por
la emision de enormes cantidades de productos
residuales  potencialmente  nocivos  emanados
principalmente de industrias e incineradores. Los
compuestos organicos volatiles son considerados como
uno de los contaminantes antropogénicos mas
importantes generados en las areas urbanas e
industriales [1-4]. Este proyecto de investigacion
involucra la comprension de los diversos factores que
actlian simultdneamente afectando la conversion que
puede ser lograda por una determinada clase de
reaccion de fotodegradacion, y con estos conocimientos
se aplica la tecnologia fotocatalitica en la destruccion
de contaminantes tipo VOCs, para lo cual se determina
la ruta de degradacion tedrica y experimental via
fotocatalisis con TiO, del clorobenceno, usado como
compuesto modelo. Con el avance en los sistemas de
computacion y en la ingenieria de simulacién se ha
potenciado el uso de modelos matematicos que
interpretan los sistemas fisicos y permiten analizar
mayor cantidad de variables y posibles interacciones
entre ellos [5].

Metodologia

Los experimentos de fotodegradacion del clorobenceno
se realizaron depositando 0.025 mg de TiO, sobre un
filtro de fibra de vidrio el cual se ubicé en el reactor de
tal manera que el fotocatalizador cubriera toda la
superficie expuesta. Se detectod la concentracion inicial
del clorobenceno y se encendid6 la lampara;
posteriormente se tomaron muestras a diferentes
intervalos de tiempo hasta que la concentracion final
fue estable. El seguimiento de la reaccion se realizo por
cromatografia de gases con detector TCD y FTIR. El
estudio tedrico se realiza utilizando la Teoria de los
Funcionales de la Densidad, DFT, la cual viene
incorporada en el paquete computacional Gaussian(03
[6]. Las optimizaciones de las geometrias para todas
las especies incluidas en este estudio, se realizan
utilizando el conjunto de bases 6-31(d) y los tres
parametros hibridos de intercambio no local de Becke y
el funcional de correlacion [7] denotado, (B3LYP) [8].
Las frecuencias vibracionales armoénicas se evaluan al

mismo nivel de teoria para confirmar que las
estructuras optimizadas corresponden a un minimo de
la superficie de energia potencial y para evaluar las
correspondientes energias del punto cero, ZPE. Las
caracteristicas enlazantes se investigan utilizando la
técnica de particion de poblacion, el analisis de orbital
de enlace natural, el analisis NBO (Natural Bond
Order) de Reed y Weinhold [9,10] con el fin de estudiar
los efectos de correlacion electronica. Asi mismo se
determinan las energias del HOMO y del LUMO.

Discusion de Resultados

Se realizaron estudios cinéticos en los cuales se
midieron condiciones del sistema tales como:
temperatura, caudal, presiones manométricas intensidad
de radiacion UV, superficie catalitica y la
concentracion de clorobenceno; también se identifican
algunos de los productos intermedios y finales de la
reaccion desarrollada en laboratorio por medio de
analisis cromatograficos y FTIR a partir de los
compuestos teoricos que determina el modelo
desarrollado. Estos factores se utilizan en el desarrollo
de los modelos matematicos que permiten obtener la
ruta de degradacion tedrica del compuesto modelo y
permitan formular las correlaciones necesarias con el
comportamiento real. Para ello se usan programas
Gaussian03, SpartanPro, Hyperchem entre otros, que
permitan establecer un modelo a partir de las energias
de adsorcidn, reaccion, transporte, estados de transicion
y de estabilidad termodinamica.

Conclusiones

El sistema fotorreaccionante fue eficiente en la
degradacion del clorobenceno y los productos
intermedios caracterizados por las técnicas de
cromatrografia de gases y FTIR, han sido modelados
empleado los métodos teodricos descritos en la
metodologia. Este estudio profundiz6 en los métodos
para la modelacion de la ruta de degradacion del
clorobenceno por la tecnologia fotocatalitica y ademas
contribuye a la simulacion de sistemas fotorreactivos en
fase gas usando materiales semiconductores.
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