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Gran parte de la ciencia de materiales ha estado dedicada al estudio de materiales que
aumenten la eficiencia energética, ya sea por almacenamiento, produccién y/o ahorro de energia. En
esta ultima propiedad se basa gran parte de la ciencia de catalizadores. Un catalizador es una
sustancia que permite la obtencién de una reaccién quimica con condiciones energéticas mas suaves
que en ausencia del mismo. La presencia de catalizadores permite que se lleven a cabo diferentes
procesos tales como producciéon de combustibles, textil, metalurgia, produccion de farmacos, etc. Hoy
por hoy, mas del 90 % de los procesos habituales en industria utilizan catalizadores. Una de las
grandes aristas de procesos industriales a gran escala es la generacion de farmacos utilizados en salud.
Esto requiere de reacciones quimicas principalmente en el drea de la quimica organica para formar
estructuras de interés, entre ellas las azepinonas utilizadas en ansioliticos, para lo cual se utilizan
diferentes catalizadores de reaccion.

El desarrollo de esta tesis doctoral estuvo dedicado al estudio sistematico por métodos
experimentales y tedricos para el diseno de catalizadores que disminuyan los requerimientos
energéticos para la obtencién de estructuras con propiedades ansioliticas (dibenzoazepinonas) a
través de una reaccion del tipo gas/soélido, en donde el gas es la molécula a transformar
(fenacilbenzotriazol) y el sélido el catalizador que permite la conversién. Se diseid una familia de
catalizadores en donde se modificé la naturaleza quimica del catalizador de manera de encontrar las
mejores condiciones de reaccién.

Mediante el uso de los catalizadores sintetizados se logré aumentar el rendimiento de la
reaccion de 25 a 85 % y la temperatura disminuyé de 550 a 400 °C respecto del sistema no catalizado
lo que indica que las condiciones energéticas fueron minimizadas y el rendimiento fue
sustancialmente incrementado. La reacciéon de conversion fue dependiente de la naturaleza quimica
del catalizador obteniéndose los mejores resultados cuando se usaron BaWO, y BiVO, como
catalizadores de reaccion. Por otra parte, las técnicas de modelado computacional permitieron un
estudio mas profundo de los eventos que ocurren a nivel atémico cuando interaccionan la sustancia a
reaccionar con la superficie del catalizador pudiéndose observar la formacién y rupturas de enlaces en
la interfase entre la molécula orgénicay el catalizador.

De esta manera, la investigacion interdisciplinaria entre la fisicoquimica de materiales, la
quimica organica y la quimica computacional permitié el estudio de diferentes aristas que componen
la ciencia de materiales aplicada a materiales cataliticos.
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