\B\GNOMA Yy
2

»
¥ 2
cEQ ‘g Humberto Laguna Galindo?, Yaffet Zambrano Gonzalez'?, José Antonio Zarate Colin', Carlos U -
i = Amador Bedolla®, José Gustavo Avila Zarraga®, Martha Magdalena Flores Leonar?, Mariano 238.03 || | 243.06 || | 126.90
2 2 / s p) . y ~ 3 . /
?-Z Casa abierta al tiempo 'Js Sanchez Castellanos?, Victor Manuel Ugald}e Saldivar ,3I\/Iar|sol Bermudez Montana>, Marisol Qbu M l OA
) b Rodriguez Arcos

E-mail: hlaguna@izt.uam.mx, cbi2223803434@izt.uam.mx’®, antoniozarate@xanum.uam.mx

[1] Departamento de Quimica, Universidad Autonoma Metropolitana
[2] Facultad de Quimica, Universidad Nacional Autonoma de México [3] Instituto Tecnologico de Monterrey

La quema de combustibles fosiles es la principal
causa del cambio climatico que amenaza a Ia
sociedad actual. Junto al problema de Ia
produccion de energia de fuentes renovables,
aparece el problema de su almacenamiento. Las
baterias de flujo redox son una de las alternativas
mas promisorias. Este proyecto busca estudiar vy
proponer moléculas organicas adecuadas para su
uso en baterias de flujo redox acuosas.

Estrategia: seleccionar una familia de moléculas,
predecir sus propiedades fisicoquimicas (potencial
de reduccion, solubilidad, estabilidad quimica vy
electroquimica y adsorcion en los electrodos y
membrana), para seleccionar las candidatas a ser
sintetizadas, caracterizadas electroquimicamente vy
probadas en celdas de carga y descarga. Este
procedimiento se ha seguido exitosamente por el
grupo en varias ocasiones.

Se han calculado vy sintetizado algunos derivados de
las siguientes moléculas organicas:
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R1-R25: Grupos funcionales utilizados

Desarrollar modelos basados en calculos de
mecanica cuantica. El factor mas importante
es la velocidad con |la que ocurre la reaccion

de transferencia electronica (reduccion).
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Table 1. Experimental E, ,, Calculated E° and Kinetic
Experimental Data of Compounds Studied

compound E,, (V) (vs SHE) E° (V) (vs SHE) k, (cms™')

DQ —0.460 —0.493 0.35
4,4'-DMDQ —0.580 —0.609 0.22
5,5'-DMDQ —0.578 —0.634 0.62
6,6'-DMDQ —0.565 —0.615 0.28
MV —-0.514 —0.575 g

(SPr)5-Vi** —0.481 —0.607 0.22
BTMAP"-Vi** -0.416 —-0.321 0.28

Potenciales de reduccion tedricos y
experimentales, asi como constantes de velocidad
de derivados del diquat y del metil viologeno. Ref

[1].

Desarrollo de modelos de solubilidad en agua,
no es simple, deben ser especificos para
nuestras familias. No han funcionado los
modelos existentes

Diagrama de Pourbaix tedrico para determinar
las mejores condiciones de operacion.
Comparacion y calibracion con datos
experimentales.
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Potencial de reduccidon contra el logaritmo de la
Comparacion de diagramas de Pourbaix tedricoy solubilidad (log S), calculado con el programa
experimental de un derivado de bencidina. Ref [2]. ChemAXxon para las bipiridinas estudiadas, Ref. [3].

Desarrollar modelos basados en descriptores
de reactividad quimica de la DFT. Garantizar

que los compuestos no reaccionan con el Estudios de Monte Carlo para determinar
medio para tener larga vida util. cuales compuestos se adsorben a |la
membrana o al electrodo.
After 25 cycles
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Voltamperograma ciclico de un derivado de la

bencidina tras 25 ciclos de carga y descarga y
después de 3 dias de los ciclos, Ref. [2]. Modelos de adsorcion del metil viologeno (MV) vy el

diquat (DQ) al electrodo, el MV se adsorbe, Ref [1].

[l Estudiar otras familias de moléculas y sus derivados

[l Desarrollar métodos de aprendizaje de maquina y de inteligencia artificial para acelarar |la predicciéon de
las propiedades

[l Desarrollar los diversos modelos basados en los métodos de la quimica cuantica para la predicciéon de las
propiedades.

[l Grupos de Quimica computacional, para el desarrollo de los modelos

[l Grupos de Quimica experimental, que quisieran probar sus moléculas en este contexto o sintetizar
nuevas moléculas ex-profeso para la aplicacion

[l Grupos de estudios de Economia, para evaluar la factibilidad de esta tecnologia en el contexto actual

[l Grupos de estudios de Sociologia, para estudiar el impacto de estas tecnologias en la sociedad
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