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RESUMEN

El dioxido de carbono es uno de los gases mas contaminantes a nivel
medioambiental que existen. Actualmente, una gran parte de las actividades
humanas emiten elevadas cantidades de dioxido de carbono y con el cada vez
mayor desarrollo econémico y social, esta cifra ird en aumento. Por eso, es
necesario tomar medidas globales para luchar contra estas emisiones. Los
dispositivos electrocrémicos son uno de los desarrollos y retos de la ingenieria mas
importantes en los ultimos 20 afios, donde se busca elaborar ventanas inteligentes
gue se conviertan en una alternativa para el control de la energia solar, ya que es
posible realizar una modulacion de la luz infrarroja, ultravioleta y visible que
atraviesa por ellos, logrando asi el control de diferentes niveles de temperatura e
iluminacién dentro de habitaciones y edificios. Su uso genera ahorros de energia
eléctrica y reduccion en la emisién de contaminantes por la disminucion en el
encendido de aires acondicionados y calefacciones. En este proyecto se proponen
sistemas hibridos PANI/TiO2 como materiales electrocromicos con posibles
aplicaciones en ventanas inteligente. Se realiza un estudio computacional utilizando
la herramienta de simulacion COMSOL Multiphysics®, donde se evalla la respuesta
Optica de los sistemas estudiados en un amplio rango de longitudes de onda. Los
resultados obtenidos son prometedores tanto para el desarrollo de ventanas
inteligentes como otro tipo de aplicaciones épticas-electrénicas.
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CAPITULO 1: INTRODUCCION

La presente tesis de Maestria se desarrolld en el periodo del 2020-2022, durante
esta etapa la situacion mundial se vio afectada por la pandemia del virus SAR-
COVID 19. Que trajo como consecuencia un aislamiento social por mas de dos
afos, lo que impidio el acceso a centros de trabajo, universidades, laboratorios,
entre otros. Por lo que, aunque en un inicio se propuso una metodologia
experimental para el desarrollo del proyecto, finalmente se llevaron a cabo
simulaciones numéricas computaciones que permitieron evaluar la respuesta

distintos materiales con aplicaciones en ventanas inteligentes.

El uso de fuentes de energia convencionales, como el petréleo, carbén mineral o
gas natural, ha provocado consecuencias adversas en nuestro planeta Tierra;
debido a la generacion de residuos, fundamentalmente gases de efecto de efecto
invernadero como: el vapor de agua (H20), el diéxido nitroso (NO2), el metano (CHa),
el ozono (Os) y el COa2. El efecto invernadero es una de las causas principales de
calentamiento global, y por tanto la comunidad cientifica ha mostrado un interés
significativo en el desarrollo de nuevas fuentes de energia renovable y en encontrar
alternativas tecnolégicas que permitan disminuir la emision de estos gases y

consumo energético.

De los gases mencionados anteriormente, el mas abundante en nuestro plantea es
el COz. En la Figura 1 se muestra las emisiones mundiales de COz por fuente entre
los afios 1900-2022, reportado por la Agencia Internacional de Energia (IEA, de sus
siglas en ingles). Este gas presenta una larga vida (estabilidad), por lo que las
temperaturas que se llegaran a alcanzar debido a su emisién descontrolada pueden
persistir por décadas. Como resultado, aumentaran los fendbmenos meteorologicos
extremos, como el calor extremo, las lluvias torrenciales, el derretimiento de los
casquetes polares, el aumento del nivel del mar y la acidificacion de los océanos,

con consecuencias socioeconOmicas de gran alcance. Por lo que en nuestro
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proyecto es de vital importancia estudiar estrategias que permitan disminuir la
emision de COs:.
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Figura 1. Emisiones de CO, en el mundo reportado por la IEA. 2022 [1].

Como se menciond en un inicio, una de soluciones para disminuir la emision de
gases contaminantes es de desarrollo de fuentes de energias naturales y
renovables, entre las se pueden mencionar a la fuente nuclear, solar, geotérmica,
eodlica y biomasa [2]. En la Figura 2 se muestra la produccién de energia por fuentes
no convencionales entre los afios 2010-2022. Se observa un crecimiento notable en
el uso de estas energias y se quiere que esto siga asi para tener una mejor calidad
de vida en el planeta. Notese que, aunque la hidroenergia es la que representa un
mayor por ciento de las energias renovables aplicadas, en los dltimos afios se

observa un incremento del uso de energia solar.
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Figura 2. Generacion de electricidad por fuentes renovables de energia [1].

Otro de las propuestas mas representativas para disminuir la emision de gases de
efecto invernadero y de esta forma la contaminacion ambiental son: el reciclaje de
los productos contaminantes que pasa a ser basura en tiraderos, tener un sistema
de tratamiento de agua para la reutilizacion de la misma en cada casa, sistemas de
captacion de aguas fluviales para su aprovechamiento, uso de la energia solar tanto
como para iluminacién asi como para modulador de la temperatura en los interiores

de casas y edificios.

La Figura 3 muestra el consumo de energia por persona en MWh entre los afios
1990-2019 en México. Notese, que se observa un incremento del consumo de
energia de aproximadamente 1 MWHY/céapita (1990) a 2.3 MWh/h (2019), lo que
significa que aumento el consumo de energia en més del doble en los ultimos afios.
Especificamente, los gastos de iluminacion y climatizacion; representan el 40% de
la energia total mundial y contribuyen aproximadamente con el 30 % de las

emisiones de carbono relacionadas con la energia[3].

Entre las fuentes de energia renovables mas utilizada para disminuir el consumo de
energia eléctrica se encuentra la energia solar. La energia solar se puede dividir en

activa y pasiva. La principal distincion entre la energia solar activa y pasiva es que
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la activa necesita ser convertida mediante un equipo exterior, mientras que la pasiva

se utiliza de manera directa.

MWh/cépita
2.5

1.5

0.5

0
1990 1992 1994 1996 1998 2000 2002 2004 2006 2008 2010 2012 2014 2016 2018

Figura 3. Consumo de electricidad por habitante en México al afio segun la IEA [1].

La energia solar activa se divide en dos tipos: fotovoltaica y térmica. La energia
fotovoltaica utiliza paneles solares para transformar la luz solar en electricidad,
mientras que la energia térmica utiliza paneles solares térmicos para convertir la

radiacion solar en calor.

El aprovechamiento de la energia solar pasiva depende de las técnicas de disefio y
construccion del inmueble, y de esto dependera el beneficio obtenido al captar los
rayos del sol para iluminar o dar calor, ya que no requiere equipos adicionales ni
procesos intermedios. Gracias a las propiedades del edificio, no se precisa de
dispositivos eléctricos para disfrutar al instante de la energia generada por el sol.
Un buen disefio solar pasivo de una vivienda permite aprovecharla para distintas

funciones, como iluminacion, produccién de agua caliente y calefaccion

Este tipo de energia sola permite un aprovechamiento aplicado cotidianamente, por

ejemplo:
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Disminucion de los costos en las cuentas de servicios.
Obtener la mayor comodidad acorde a nuestros requerimientos.

Aprovechando la eficiencia energética que permite este tipo de estructura, se
distribuye el calor de forma gradual en toda la casa para mantener una

temperatura adecuada en cada momento.

Reducir la dependencia de la energia eléctrica externa y aumentar el uso de la

luz natural.

Una de las principales ramas de la energia solar pasiva es desarrollo de ventanas
inteligentes. Las ventanas inteligentes se presentan hoy en dia como un medio
idoneo para reducir consumo energético, puesto que disminuyen de manera
importante el gasto en aire acondicionado. Una ventana inteligente consiste en un
vidrio cuyo grado de transparencia se puede regular mediante la aplicacién de un
voltaje (electromismo), de manera que se puede disminuir notablemente el
calentamiento del interior de un edificio sin mas que llevar la ventana a un estado
mas opaco. Este tipo de ventanas nos dan beneficios en nuestras estancias entre
las méas importantes tenemos aumento o disminucién de la luz visible, proteccion de
los rayos UV, ahorro energético, privacidad al instante, asepsia, simplicidad,
disminucién o aumento del calor.

La parte central de este trabajo esta basado en el desarrollo de una pelicula de un
material hibrido para ser utilizada como capa electrocromica (explicado mas
adelante a detalle), que es la parte que cambia de color en el sistema de las
ventanas inteligentes, las cuales utilizan la transmitancia de luz variable para
satisfacer la necesidad de ahorro de energia. La variabilidad de la transmitancia
Optica resulta de las peliculas electrocromicas, las cuales alteran su absorcion
optica cuando los iones son insertados o extraidos a través de un electrolito
céntricamente posicionado. Por lo que en funcion de la longitud de onda de la
radiacion incidente algunas radiaciones seran transmitidas, y otras reflectadas
(Figura 4). Lo cual permite disefiar materiales que dejen pasar selectivamente los
rayos ultravioletas o la radiacion infrarroja de acuerdo con las necesidades del

usuario.
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VIDRIO

Figura 4. Esquema general del uso de una ventana inteligente [3].

Para la elaboracion de estos dispositivos se tiene que comenzar primero con la
obtencion de un material polimérico electrocrémico por lo cual ahora se da una
breve explicacion y datos de los materiales electrocrémicos mas importantes en esta

investigacion.

Los materiales electrocromicos (EC) se caracterizan por presentar un cambio
reversible y persistente de sus propiedades Opticas bajo la accion de un campo
eléctrico aplicado; esto es, desde un valor minimo (estado coloreado) hasta un valor
maximo (estado transparente), su transmitancia Optica puede variar continuamente.
Estos materiales controlan el paso de la energia radiante hacia los ambientes de
una manera elegante y energéticamente eficiente. En dispositivos de alto contraste
sin emision de informacién y espejos retrovisores con ajuste de reflectividad,
también pueden ser potencialmente Utiles. Numerosas sustancias organicas e
inorganicas exhiben electrocromismo, entre éstas los oxidos de los metales de
transicion presentan particularmente gran interés por sus buenas cualidades
electrocromicas: contraste 6ptico pronunciado, reversibilidad, memoria, durabilidad,

etc. Dentro de los compuestos mas estudiados para materiales electrocrémicos
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tenemos el WO3 (Oxido de tugsteno), TiO2 (Oxido de titanio 1V), MoOs (Oxido de
Molibdeno), el Nb20s (Oxido de Niobidio V), V20s (Oxido de Vanadio V), NiO (Oxido
de Niquel 1l), PB (Azul de Prusia), que exhiben estas propiedades, asi como

sistemas hibridos organico-inorganico usualmente de forma nanoelectrocrémica [2].

Uno de los materiales de interés en esta investigacion es un polimero denominado
Polianilina que exhibe propiedades electrocrémicas que le permiten ser aplicado
como modulador de luz solar. Este polimero ha sido usado ampliamente en diversas
aplicaciones épticas y eléctricas en conjunto con otros polimeros conductores como
por ejemplo el poli(3-hexiltiofeno), que han demostrado que juntos pueden ser

ocupados en los dispositivos electrocromicos para ventanas inteligentes [3].

En este trabajo se disefia computacionalmente (a través de simulaciones
numericas), un material electrocromico que pueda ser empleado en ventanas
inteligentes y que esté basado en Polianilina y Oxido de Titanio. La respuesta 6ptica
de este material se estudia en funcion de su composicion, grosor de las peliculas
depositadas, pardmetro de red y diametro de las nanoparticulas. Las simulaciones
se realizan utilizando la herramienta computacional COMSOL Multiphysics. Esta
herramienta nos permitira hacer varios ensayos virtuales del material propuesto, y
sin gasto de reactivos de laboratorio lo cual nos da mayor apertura de hacer ensayos
y es beneficioso para el proyecto, para posteriormente llevarlo al laboratorio sélo

con las configuraciones mas prometedoras.

Objetivo

Disefiar un material polimérico electrocromico solido, a base de Polianilina y TiOz,
para aplicaciones en ventanas inteligentes, mediante la herramienta COMSOL

Multiphysics®.
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Objetivos especificos

¢ Realizar una busqueda bibliografica y proponer un método de sintesis para
la obtencién de un material electrocromico que pueda ser aplicable en
ventanas inteligentes.

¢ Disefiar un polimero solido electrocromatico a base de Polianilina 'y TiOz2.

e Estudiar mediante simulaciones numéricas la respuesta Optica de los

compuestos Polianilina-TiO2 con distintas configuraciones.

Hipotesis

El material polimérico hibrido compuesto a base de Polianilina y TiO2 cumple la

funcién de capa electrocromica en una ventana inteligente.

Justificacion.

Este proyecto esta basado en la disminucidon del uso de la energia en edificios
inteligentes para reducir el consumo y las emisiones de CO2 al ambiente. Se
necesitan materiales que ayuden a regular los requerimientos de calefaccion e

iluminacion de los edificios y casas para responder a los cambios ambientales.
El desarrollo de estos materiales ayuda al mejoramiento de estos dispositivos tan

atiles en nuestras construcciones. Por ello es de suma importancia mejorar los

materiales y hacerlos mas eficientes en todos los sentidos.
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CAPITULO 2: ANTECEDENTES

2.1. Panorama de emisiones de COz en el mundo y en México.

Es importante conocer el panorama del pais con respecto al mundial de
acuerdo con datos de la Agencia Internacional de Energia, por lo que se hace una
comparacion de los dos panoramas para notar la manera en que se contribuira con
este proyecto a la mejora de nuestro habitat. En la Figura 5 se muestran las
emisiones de CO2 producidas en México desde el afio 1990 al afio 2021. Se puede
observar que de 257 Mt de COz2 que se emitian en 1990 para el afio 2019 se llegaron
a emitir 423 Mt de COz2. En el afio 2020 se nota una disminucion notable de las
emisiones de este gas (351 Mt), debido a que la pandemia hizo que el mundo en
cierta manera se detuviera. Sin embargo, en el afio 2021 este comportamiento se
revirtid y nuevamente se incrementaron las emisiones de CO:. En el afio 2021, en
México, se llegaron a emitir 398 Mt de CO:2 lo que representa el 1.1% de las
emisiones a nivel mundial (36500 Mt) para el mismo afio (Figura 1) lo cual es
bastante preocupante y muestra la importancia de desarrollar proyectos que ayuden
a la disminucion de estas emisiones. Ademas, en la Figura 6 se aprecia que desde
1990 en México el petréleo continta siendo la principal fuente de emisiones de COz,
a diferencia que a nivel mundial donde la principal fuente de emisién actualmente
es el carbono (Figura 1). Ademas, en los ultimos afios en México también se observa
un incremento de las emisiones de CO2 debido al gas natural y el carbén. Todas
estas razones permiten comprender la necesidad de trabajar en propuestas que
ayudan a reducir las emisiones de COg, ya que al reducir los consumos energéticos
se pueden reducir las emisiones de COo..
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Figura 6. Emisiones de CO; en el mundo por fuente de generacién de energia de 1990-2018 segun la IEA [1]

2.2. Importancia del uso de las ventanas inteligentes en las construcciones.

El manejo de la energia solar y térmica en las ventanas transparentes es
importante para la eficiencia energética. Las ventanas usualmente hechas de vidrio
bloguean minimamente la radiaciéon solar y son calentadas por la luz solar, la
entrada de los rayos infrarrojos son los que hacen que aumente la temperatura del
interior de un edificio. ElI confort humano y que muchos equipos requieran una

temperatura de por lo menos 20 °C para mantener su funcionamiento Optimo,
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provoca que sean necesarios equipos de refrigeracion, lo que hace que aumente
significativamente el consumo energético.

En este proyecto se propone una estrategia para mejorar la eficiencia
energeética a través del control de la ventana utilizando una capa electrocromica la
cual funcionara como un filtro tanto de luz visible como de rayos infrarrojos con lo
gue se hara la funcion de climatizar naturalmente ayudando asi a la disminucion del
uso de aires acondicionados y en la parte de la regulacion de luz para disminuir el

uso de luces eléctricas en los edificios principalmente.

La adicién de un dispositivo electrocromico puede disminuir la temperatura de la
ventana reflectante del infrarrojo cercano hasta 7 °C, el punto de partida dependera
de la zona donde se haga la prueba, por lo general, se toman 20 °C para muchas
pruebas. Disminuir la temperatura de los edificios o casa a 20 °C, sustituyendo los
aires acondicionados, puede proporcionar ahorros de energia de enfriamiento que

oscilan entre 20 y 49 MJ por afio para un edificio tipico.

Es importante conocer las ciudades con el mayor numero de edificios altos a nivel
mundial, los que normalmente se denominan rascacielos, y aqui mencionamos las
10 ciudades con el mayor nimero de estos y son las siguientes:

e 1. Hong Kong, 1 391 rascacielos
e 2. Nueva York, Estados Unidos, 773 rascacielos (Figura 7)
e 3. Tokio, Japdn, 515 rascacielos

. Wuhan, China, 379 rascacielos

1
2
3
4
e 5. Shenzhen, China, 352 rascacielos
6. Dubai, Emiratos Arabes Unidos, 325 rascacielos
7. Chicago, Estados Unidos, 323 rascacielos
8. Shanghai, China, 304 rascacielos
9. Toronto, Canada, 294 rascacielos

e 10. Guangzhou, China, 260 rascacielos [4].
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Figura 7. Nueva York, Estados Unidos 773 rascacielos [4].

El uso de la energia eléctrica en edificios representa del 3% al 8% de su consumo
anual total de energia de enfriamiento (aires acondicionados) e indica el impacto

significativo de la refrigeracion de ventanas en la eficiencia energética interior [5].

2.2. Dispositivos electrocromicos (Ventanas Inteligentes)

2.2.1. Electrocromismo

El electrocromismo es la capacidad de un material para cambiar reversiblemente su
color por medio de una reaccion electroquimica de oxidacién-reduccion que es
inducida por la aplicacién de un potencial eléctrico [6]. El potencial produce una
extraccion o insercion de electrones, (oxidacibn o reduccion del material),
modificando la estructura electronica del material, generando nuevos niveles
electrénicos, lo que permite que aquellas longitudes de onda cuya energia coincide
con la diferencia entre un nivel electrénico ocupado y uno desocupado sean
absorbidas, provocando las correspondientes transiciones electronicas y, por tanto,

modificando el color del material [7].

Surge la necesidad de tener ventanas capaces de modular la intensidad de la luz

(ventanas inteligentes), para asi permitir la creacion de espacios habitables de
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iluminacién controlada, por lo que es importante trabajar en los materiales que las

componen antes de integrar las ventanas inteligentes.

2.3. Materiales electrocromicos

Existen tres tipos de materiales utilizados mayoritariamente en aplicaciones

electrocromicas:

o Oxidos de metales de transicion (inorganicos)

e Polimeros conductores (organicos)

e Hibridos (combinacion de materiales inorganicos-

organicos)

En el primer grupo destacan el trioxido de Wolframio (WO3) o el pentadxido de
Vanadio (V20s). Y en el segundo grupo tenemos algunos ejemplos como polianilina,
politiofeno, polipirrol [8]. En la siguiente tabla se muestran las caracteristicas de los

materiales electrocromicos inorganicos y organicos.

INORGANICOS ORGANICOS

1. Las velocidades de cambio de color. 1. Amplia capacidad de ajuste del color.
2. Facilidad de procesado y deposicion.
2. Altos potenciales necesarios para 3. Funcionamiento a bajos potenciales.
completar el proceso. 4. Capacidad de modificacion de estructuras
guimicas
3. Dificultades en el procesamiento y 5. Abanico de posibilidades al cambio de color

deposicion de los materiales. segun la necesidad.

2.3.1. Inorganicos.

Los Oxidos metalicos son aquellos compuestos que surgen de reacciones entre
oxigeno y un metal, son sdlidos y tienen puntos de fusion relativamente altos. En

general, son eficientes en la conduccién de calor y electricidad. Varios éxidos de

23



metales de transicion tienen la capacidad de cambiar su color al aplicarle un

potencial eléctrico, es decir, presentan propiedades electrocromicas. En la Figura 8

se muestran en naranja y azul los metales de transicion que cuando forman 6xidos

se utilizan como materiales electrocromicos anddicos y catédicos, respectivamente.

En este caso, los sistemas anddicos se refieren a los materiales que cambian de

color mediante la extraccion de iones y los catédicos que hacen el cambio con la

insercion de iones [9].

Electrochromic Metals
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Figura 9. Esquema de los 6xidos metdlicos electrocrémicos [9].
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El esquema de la Figura 9 describe diversas caracteristicas de los 6xidos metalicos
que tienen la funcién de material electrocrémico, asi como su configuracion, también
sus rutas de obtencién y su clasificacion en anddicos y catddicos. Segun su
configuracion estos oOxidos pueden ser ocupados como electrolitos, conductores
transparentes o como material electrocromico; por otro lado, segun su aplicacion
pueden ser clasificados como ventana inteligente, supercapacitor, bateria, como
pantalla; en lo que respecta a la division entre catddicos y anddicos se tiene que los
correspondientes a los catédicos son el éxido de tungsteno, el 6xido de molibdeno,
el 6xido de titanio y el 6xido de niobidio; y en cuanto a los anddicos se tiene 6xido

de niquel, el 6xido de estafio, el 6xido de indio y el 6xido de tantalio.

En la Figura 10 se presentan algunos materiales inorganicos que segun Bonhote y
colaboradores [10] son los més utilizados y estudiados.

wo,

(OXIDO DE TUGSTENO) Tio, Nb,0,

REPRESENTA PROBABLEMENTE EL (OXIDO DE TITANIO IV) (éXIDo DE NIOBIO V)

COMPUESTO MAS ESTUDIADO.

V,0, NiO

(6X1DO DE (6XIDO DE NiQUEL
VANADIO V) )

AZUL DE PRUSIA
(PB)

Figura 10. Materiales inorgdnicos estudiados en sus funciones electrocrémicas [11].

2.3.2. Orgénicos (Polimeros conductores).

La mayoria de los polimeros son considerados aislantes eléctricos, pero existen
polimeros que tienen enlaces deslocalizados, y a su vez tienen anillos aromaticos,
gue les da la propiedad conductora, dentro de este tipo de polimeros se encuentran

la polianilina, el poliacetileno, el polipirrol y el politiofeno.
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La caracteristica principal de los polimeros conductores es la existencia de enlaces
de carbono-carbono simples y dobles alternados a lo largo de las cadenas

poliméricas.

polimaetilanilna poli3«metiltiofeno poli34metipirrol

POLIPIRROL

u i
POLIACETILENO — w/_

| AAASNRAANRANA

POLIANILINA POLITIOFENO

OO OO0

Figura 11. Electrocromismo y estructuras quimicas de distintos polimeros conductores [12].

En la Figura 11 superior se observan los polimeros conductores: poliacetileno,
polipirrol, polianilina y politiofeno, los cuales cambian de color segun su estado de
oxidacion: a la izquierda la especie neutra y a la derecha la especie oxidada. En la
parte inferior de la figura se tiene la estructura quimica de los mismos polimeros
conductores. La estructura quimica de estos polimeros tiene en comun dobles
enlaces conjugados, lo que favorece el movimiento de electrones a lo largo de la

estructura cuando se aplica un potencial.
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2.3.1.2. Poliacetileno

El poliacetileno (PA) es el polimero conductor mas simple. Este polimero se
puede obtener recubriendo la pared interna de un recipiente de vidrio con un
catalizador Ziegler-Natta. El paso de una corriente de acetileno da lugar a una
pelicula brillante de poliacetileno; por mencionar una forma de obtencion. Segun la
historia se reporta que la primera sintesis de este polimero fue reportada en 1958
por G. Natta y colaboradores y por esta razén gano el Premio Nobel de Quimica en
1963, junto con K. Ziegler, por sus avances en Quimica y tecnologia de Polimeros.
Y fue hasta 1974 que el PA en forma de pelicula se convirtid en el primer plastico
con propiedades conductoras. Y en 1977 los grupos de A. Heeger y A.
MacDiarmind, reportaron que las peliculas de PA dopadas con iones cloruro,
bromuro, yoduro y pentafluoruro de arsénico, incrementaba la conductividad

eléctrica del polimero.

El poliacetileno tiene dos estructuras base posibles la trans-poliacetileno y el
cis-poliacetileno, la obtencién de estas estructuras depende de la temperatura de

polimerizacién; y se muestran en la Figura 12 [13].

N NN
n

(trans-poliacetileno)

(cis-poliacetileno)

Figura 12. Estructuras Cis-Trans del Poliacetileno [12].

Algunas de las aplicaciones mas comunes de este polimero son:

o Plastico que emite luz, flexibilidad, modulacién de color, autoluces en

la parte trasera que varien segun gire el volante, freno o acelere.
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o Paredes- Cambio de color, sensor de temperatura

Teclados- iluminan segun su uso

O

Pafales- Sensor temperatura

(@]

Tejidos-lluminen y cambien de patron

O

2.3.1.3. Polipirrol

El polipirrol (PP) es un polimero muy estudiado por su alta estabilidad, sus
propiedades anticorrosivas, facil obtencidén sobre superficies de metales activos, su

usual preparacion es simple y tiene una alta conductividad.

Este polimero se conforma por unidades monoméricas de pirrol en una

conformacion de zig-zag, la estructura se muestra en la Figura 13.

Figura 13. Estructura base del polipirrol [12].

La historia del estudio de este polimero menciona que en 1968 el grupo de Dall Olio
hizo la primera sintesis electroquimica; y fue para el afio de 1979 que el grupo de
G.B. Street [14] reportdé una sintesis electroquimica con la que se prepararon
laminas de PP y se obtuvieron conductividades eléctricas de 10 a 100 S/cm. Otros
datos obtenidos fue la energia de banda con un valor de 3.2 eV. Otros
comportamientos encontrados en el polipirrol sugieren que el polimero se puede

comportar como un metal poroso cuando se encuentra en su estado oxidado [15].
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Figura 14. Mecanismo de polimerizacidn electroquimica del pirrol [6].

Este polimero ha demostrado ser flexible y ductil, ademas de presentar buenas
propiedades eléctricas y una gran capacidad redox. Por lo cual, ha mostrado
potencial en aplicaciones biomédicas y la produccion de electrodos
supercapacitores y de sensores, entre otros.

Existen propiedades interesantes de este polimero de las cuales se pueden

mencionar las siguientes:

Resistente a la corrosion en diversos sustratos metalicos, incluidos acero,

aluminio y cobre.

e Puede hacer un nanocompuesto con 6xidos inorganicos.

e Sintesis simple

e Reaccion redox reversible [13].

2.3.1.5. Politiofeno

Es uno de los polimeros organicos sintéticos mas investigados, en él la
conduccion eléctrica depende del dopado. Se conoce que las propiedades
eléctricas estan en funcion de las condiciones de sintesis dentro de las que
destacan la temperatura, la morfologia y el nivel de dopado; su comportamiento va
desde un aislante (101° S/cm) hasta un conductor (10° S/cm), este

comportamiento depende de la técnica de procesamiento. Aparte de estas
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caracteristicas existen otras importantes que son la facilidad de su sintesis, buena

estabilidad a temperatura ambiente y costo relativamente bajo [16].

(PTF)

Figura 15. Estructura base del politiofeno [12].

Como se puede observar en la Figura 15 en su estructura tiene enlaces
deslocalizados, y cuenta con anillos aromaticos, su monémero de origen es un

heterociclo de azufre el cual al polimerizarse se une por el carbono 2y 5.

Este polimero se vuelve conductor cuando se oxida. Por otro lado, gracias a
esta deslocalizacion de electrones a lo largo de la cadena genera que las
propiedades opticas de este material respondan a los estimulos ambientales con
cambios de color en respuesta a los cambios en el solvente, la temperatura, el

potencial y la union con otras moléculas [17].

En su estado basal es un sdlido rojo poco soluble en la mayoria de los
solventes y una vez que es tratado con agentes oxidantes se vuelve un conductor

de color oscuro.

El politiofeno llega a tener fluorescencia cuando se encuentra en solucion
bajo irradiacion UV. En lo que respecta a sus propiedades 6pticas pueden responder
a diferentes factores como la aplicacion de potenciales eléctricos (electrocromismo),

introduccién de iones alcalinos (ionocromismo)[12].

Entre sus aplicaciones se pueden mencionar espejos revestidos que se
vuelven opacos o reflectantes con la aplicacion de un potencial eléctrico, como
transistores de efecto de campo, dispositivos electroluminiscentes, celdas solares,

resistencias fotoquimicas, baterias, diodos y sensores quimicos. En el campo de la
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medicina los poliotiofenos muestran un potencial en el tratamiento de las

enfermedades prionicas.

(P3HT) (PEDOT)

Figura 16. Estructuras del poli(3-hexiltiofeno) (P3HT) y del poli(3,4-etilen-dioxitiofeno) (PDOT/PDT)[13].

2.3.3. Materiales Hibridos.

Los materiales hibridos, resultan de combinar componentes organicos con
inorgénicos, este tipo de materiales presentan propiedades nuevas o mejoradas, en
comparacion con los respectivos compuestos individuales, que les permiten ser

aplicados en campos de la Optica, la electronica, la biomedicina, entre otros.

Las interacciones interfaciales entre la fase organica e inorganica de los
nanocompuestos hibridos juegan tres papeles importantes en la preparacion y
aplicacion de los nanocompuestos. En primer lugar, las interacciones interfaciales
dan como resultado estructuras moleculares estables. En segundo lugar, también
mejoran el proceso de conduccion de electrones y transporte de iones en los
nanocompuestos. En tercer lugar, mejoran las propiedades electroquimicas y
electrocromicas de los nanocompuestos. Este tipo de interacciones incluyen: enlace
covalente, enlace de coordinacion, interaccion electrostéatica, enlace de hidrogeno
e interaccion de apilamiento p-p entre las fases organicas e inorganicas [18]. El
enlace covalente, es una interaccién fuerte y es Gtil para obtener nanocompuestos
electrocromicos con alta conduccion de electrones y alta resistencia estructural. Sin
embargo, es muy complicado construir un enlace covalente entre las fases organica
e inorganica. Mientras que, las interacciones interfaciales débiles, por ejemplo, la
interaccion electrostatica, el enlace de hidrogeno y la interaccion de apilamiento p-
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p, existen ampliamente entre las fases organica e inorganica en los
nanocompuestos electrocromicos. En relacion con la interaccion fuerte Unica, las
interacciones débiles multiples pueden ser una direccion de desarrollo para lograr
un efecto electrocromico de alto rendimiento en los nanocompuestos

organicos/inorganicos [4].

De acuerdo con las actividades electrocrémicas de las fases organica e inorganica,
los nanocompuestos electrocrémicos orgénicos/inorganicos se pueden dividir en
dos tipos:

e Materiales de actividad electrocrémica simple: en este caso, solo la fase

organica o solo la fase inorganica poseeran caracteristicas electrocrémicas.

e Materiales de doble actividad electrocrémica: las fases organica e inorganica

poseen caracteristicas electrocromicas simultineamente.

En los nanocompuestos donde solo la fase organica presenta actividad
electrocromica, la fase inorganica puede mejorar la estabilidad y la conductividad
eléctrica de los nanocompuestos. En los nanocompuestos donde solo la fase
inorganica presenta actividad electrocrémica, la fase organica puede proporcionar
procesabilidad y flexibilidad para los nanocompuestos. Por Ultimo, para los
materiales de doble actividad electrocromica, el color, el contraste y la velocidad de
conmutacion de los nanocompuestos se pueden mejorar directamente. Pero para
este tipo de sistemas los potenciales de trabajo y la regién de absorbancia éptica
de las fases organica e inorganica deben coincidir. De lo contrario, la fase organica
0 inorganica puede sufrir una sobrecarga o una baja tension [19]. Ademas, si los
colores de la fase organica bajo potenciales positivos y negativos son similares a
los colores de la fase inorganica bajo potenciales negativos y positivos,
respectivamente, el contraste de todo el dispositivo puede reducirse debido a la baja
diferencia de color causada por la superposicion de colores de las fases organicas

e inorganicas bajo diferentes potenciales.
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2.4. Polianilina

La polianilina (PANI) (Figura 17) es un polimero conductor de la familia de polimeros
semiflexibles, que polimeriza a partir de un monémero de anilina. Aunque este
compuesto se conoce desde 1834, a partir de 1980 se mostré un mayor interés en
su estudio, principalmente para el desarrollo de dispositivos electronicos. En la
Figura 18, se aprecia que la PANI se puede presentar en tres estructuras
dependiendo de su estado de oxidacion. La leucoemeraldina presenta una brecha
energética (gap) experimental de 3.8 eV, mientras que la pernigranilina y emeraldina
muestran gaps de 2.3y 1.5 eV, respectivamente. Esto significa que la emeraldina
presenta un mayor caracter conductor [20,21].

[epe¥enel

Figura 17. Estructura quimica de la Polianilina [22].

Figura 18 Estructuras base de las tres estructuras de la PANI: leucoemeraldina (a), pernigranilina (b) y emeraldina (c)

(23]

2.4.1. Propiedades

La PANI sin dopar tiene una conductividad de 6.28x10° S/m. Cuando la PANI se
dopa con acidos proténicos su conductividad aumenta en mas de 10 6rdenes de
magnitud. Como ya se menciond, en funcion del nivel de oxidacion existen tres

formas en las que se pueden encontrar la PANI, lo cual va a depender del método
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de sintesis utilizado: la completamente reducida (base leucoesmeraldina, LEB), la
semioxidada (base emeraldina, PANIEB) y la completamente oxidada (base
pernigranilina, PNB) [24]. En la Figura 19 se pueden observar los niveles de
oxidacion del PANI y su relacion con el cambio de color y la conductividad

1. Leucoesmeraldina - blanco/claro y sin color (CsHaNH)n

2. Esmeraldina - verde para la sal emeraldina, azul para la base emeraldina
([CeHaNH]2[CsHaN]2)n

3. Pernigranilina - azul / violeta (CeéHaN)n

La emeraldina es la mas estable y la que presenta propiedades altas de
conductividad térmica [25]. La polianilina tiene una notable estabilidad térmica y
ambiental, interesantes propiedades Opticas y electroquimicas, asi como posibles
aplicaciones como inhibidor de la corrosion para la proteccion de semiconductores

y metales [25].

Pernigranilina protonada Pernigranilina base
(color azul) Oxidada (color violeta) Oxidada
Puede ser conductora No conductora

OO |- KOO <O
<1 g B4

. H +H* o
OO0 [ | OO
i 4 H*
Emeraldina e ‘\n‘ +H* / +H* Emeraldina base
protonada +e / +e (color azul)
(color verde) No conductora

conductora
Leucoemeraldina

(color amarillento) Reducida completamente
No conductora

Figura 19 Esquema para relacionar el cambio de color y conductividad del PANI con el
estado redox [26].
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2.4.2. Sintesis de la Polianilina (PANI)

Dentro de los procesos de sintesis de Polianilina tenemos diferentes opciones
entre las que podemos clasificar en 3 grupos:

Quimica

2.4.2.1. Sintesis quimica.

Para la sintesis quimica de PANI se han utilizado varios agentes quimicos
oxidantes como: bicromato de potasio, persulfato o peréxidisulfato de amonio,
peréxido de hidrégeno, nitrato cérico y sulfato cérico. Recientemente se han
utilizado el cloruro de cromilo y el clorocromato de trimetilsililo para oxidar

quimicamente la 2-cloro y la 2-fluoroanilina [13].

Hand y Nelson utilizan una cantidad del oxidante quimico que excede la cantidad
estequiométrica correspondiente. MacDiarmid y col. utlizan un equivalente
estequiométrico del oxidante, mientras que Genis et al. prefiera una cantidad que
sea inferior al equivalente estequiométrico. En efecto, se puede observar una
degradacion del polimero si se usa una cantidad demasiado alta de oxidante [14].

La reaccion se lleva a cabo principalmente en medio acido, en particular acido
sulfarico, a un pH entre 0 y 2. Mientras que MacDiarmid y colaboradores utilizan

acido clorhidrico a pH 1. Genis y colaboradores utilizan una mezcla eutéctica de
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acido fluorhidrico y amoniaco, cuya férmula general es NH4F; 2.3 HF (BN), para el

cual el pH es probablemente menor que 0 [13].

Algunas veces los autores agregan a la solucion sales alcalinas o de amonio que
actian como tampon, aumentando la conductividad de la solucion y el rendimiento

de la polimerizacion y mejorando la calidad de los polimeros [27].

En una patente obtenida por Genis y colaboradores han estipulado que la adicion
de iones fluoruro a cualquier medio acido fuerte mejora la calidad del polimero
formado en el mismo. Uno de los criterios que rigen la calidad del material es su
masa molecular. Todos los autores estan de acuerdo en que las propiedades de los
materiales son mas interesantes, en particular la estabilidad, cuando la masa
molecular es grande. La polimerizacion de la anilina ha sido estudiada por Lacaze
y colaboradores en medios neutros y basicos y por Genis y colaboradores en
acetonitrilo (con y sin piridina) y en soluciones acuosas a valores de pH en el
intervalo de 9 a 10. La concentracién de mondmero empleado varia mucho entre

autores y se sitta entre 0.01y 1 M [3] .

Cuando se mezcla anilina con el oxidante quimico en un recipiente de reaccion y se
deja durante un cierto periodo de tiempo (cuya duracion depende de la temperatura
y la concentracion de las especies activas), la solucién se tifie gradualmente y
aparece un precipitado negro. La coloracion del disolvente posiblemente se deba a
la formacién de oligémeros solubles. Genis y colaboradores han observado que este
fenémeno ocurre en la mayoria de los solventes generalmente empleados, excepto
en el caso de BN. Sin embargo, en todos los trabajos publicados en los que se ha
utilizado el mismo procedimiento de sintesis, no existe indicacién de este fenémeno.
Sin embargo, parece evidente que los parametros que rigen el rendimiento de la
polimerizacion son de primordial importancia, sobre todo cuando es inferior al 100%,
que suele ser el caso, puede resultar un producto mal definido para el cual la
caracterizacion, la determinacion de la estructura y el mecanismo de polimerizacion

no pueden evaluarse correctamente [28].
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Se ha demostrado que la oxidacion de la anilina por un oxidante quimico puede
ocurrir incluso a temperatura ambiente [29]. En cualquier caso, la misma reaccion
tiene lugar con la velocidad de reaccion dependiendo de la temperatura en el rango
de 0 - 80 °C. La entalpia de reaccion es alta (AH = 372 kJ mol?Y) y no varia con la
temperatura inicial entre 0°y 77 °C o con la concentracion de anilina, sino que varia
linealmente con la concentracion de oxidante. Ademas, indican una energia de
activacion de 46.4 kJ mol! que no depende de las condiciones de reaccion.
Finalmente, este autor concluye que la reaccion de oxidacion de la anilina se puede

dividir en dos etapas:

1.- Una etapa atérmica lenta que depende del pH, la temperatura y la
concentracion de los reactivos. El oxigeno disuelto en el disolvente no tiene
influencia sobre la reaccion en contraste con otras especies oxidantes que
disminuyen el periodo de induccion; esta etapa obedece la ley de Arrhenius entre
0°y 50° C.

2.- Una etapa exotérmica rapida que depende de la temperatura y varia solo

ligeramente con la concentracion de oxidante.

También se pueden emplear otros métodos quimicos: PANI también se ha
sintetizado como poli-p-fenilenaminaimina mediante una reaccion de condensacion/

descarboxilacion que implica polianilinacarboxilato [28].

En general, el polimero sintetizado mediante los métodos anteriores se aisla del
medio de reaccion mediante filtracion. A continuacion, el precipitado se lava y se
acondiciona utilizando un disolvente apropiado segun la naturaleza del estudio que

esteé realizando [28].
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2.4.2.2. Sintesis electroquimica.

La sintesis electroquimica es una técnica utilizada para producir materiales a partir
de reacciones quimicas controladas por un potencial. En esta técnica, los materiales
se producen a partir de la oxidacion o la reduccion de compuestos mediante la
aplicacion de corriente eléctrica. La sintesis electroquimica se utiliza en una amplia
variedad de aplicaciones, desde la produccion de materiales conductores hasta la
fabricacion de dispositivos electronicos. Esta técnica es altamente controlable y
eficiente y permite la produccion de materiales con propiedades especificas. La
sintesis electroquimica también es una alternativa mas sostenible y respetuosa con
el medio ambiente en comparacion con las técnicas tradicionales de sintesis

quimica.[30].

Un ejemplo de este tipo de sintesis es el método de electropolimerizacién, utilizando
un barrido triangular de potencial, repetitivo, entre determinados limites de potencial
(Voltamperometria Ciclica). Las peliculas de polimeros se prepararon sobre
electrodos de Au policristalino. Los electrodos de trabajo fueron alambres de Au, de
calidad espectrografica, de 0.5 mm de didmetro. Se utiliz6 una celda electroquimica
convencional con un arreglo de tres electrodos. Una chapa de Pt fue utilizada como
contraelectrodo y un electrodo de calomel saturado preparado en el laboratorio,
como electrodo de referencia (ECS, EO" = 0.242 V vs. ENH), ademas, se utilizd
Li2SO4 como electrolito [31,32].

2.4.3. Aplicaciones

Dentro de sus aplicaciones se tiene que pueden ser utilizados como electrodos en
baterias, en microelectronica, como materiales electrocromicos para sensores y
como soporte para catalizadores en celdas de combustible, entre otras. Ademas,
tienen una buena capacidad para conducir iones y electrones, y su produccion es
econdémica y su peso es ligero (en comparacion con los materiales metalicos

utilizados como electrodos).

38



Los polimeros electroactivos presentan algunas caracteristicas interesantes como
gue permanecen inertes al medio circundante, resisten las condiciones corrosivas
del interior de las celdas, son porosos y permiten la permeabilidad de iones (H*, por
ejemplo), aumentando notoriamente el &rea de reaccién, pueden ser muy delgados

(comparado con los metales) lo que facilita su manejo y acomodo.

2.5. Dioxido de Titanio (TiO>)

TiO2 es un semiconductor sensible a la luz que se encarga de absorber la radiacion
electromagnética, especialmente en la regiéon UV. Ademas, es un oxido anfétero
muy estable quimicamente hablando. Actualmente, el fotocatalizador mas utilizado
para degradar moléculas organicas en la purificacion del agua es aquel con las
caracteristicas mencionadas. Ademas, se utiliza como pigmento blanco,
recubrimiento anticorrosivo, sensor de gases, absorbente de rayos UV en productos
cosmeéticos y de manera general en la industria ceramica [33]. Los polvos de dioxido
de titano han sido obtenidos utilizando diversos métodos, entre los que se destacan
la sintesis quimica en fase vapor, hidrotermal [34], precipitacion controlada [35],

sol-gel [36], precursor polimérico (Pechini) [37], entre otros.

Anatasa

Brookita

Figura 20 Estructuras cristalinas del TiO, [38] .

El dioxido de titanio (TiO2) es un material multifuncional, semiconductor y
polimorfico, que se comercializa en fases de rutilo o anatasa, ambas en estructuras

cristalinas tetragonales. El TiO2 se utiliza en la industria desde 1918 como pigmento
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en pinturas, papel, plastico, medicamentos, cosméticos, etc. En los ultimos afios,
con el inicio de la nanotecnologia, el polvo y las peliculas de dioxido de titanio han
sido ampliamente estudiados debido a sus nuevas propiedades obtenidas.
disminuyendo el tamafio de las particulas. La amplia gama de aplicaciones se debe
a sus propiedades electrénicas y estructurales, como alta transmitancia en el visible,
alto indice de refraccion (n = 2.6), alta actividad fotocatalitica y estabilidad quimica.
Estas propiedades hacen que el TiO2 sea un material excelente para su uso en
fotocatdlisis, superficies antimicrobianas, superficies autolimpiantes e hidrofdbicas,
celdas fotovoltaicas, sensor de gas, dispositivos fotocrométicos, entre otros.

El titanio es el segundo metal de transicion en la tabla periddica y tiene una
distribucion electrénica [Ar]3d?4s?. Fue descubierto en 1791 por el mineralogista
William Gregor, en la regién de Cornualles, Reino Unido, en el mineral ilmenita
(FeTiOs). En 1795, fue aislado por el quimico aleman Heinrich Klaproth en forma de
fase rutilo de TiO2. El diéxido de titanio se puede encontrar en tres fases cristalinas
diferentes: anatasa, brookita y rutilo. Mediante tratamiento térmico, es posible
convertir las fases anatasa y brookita en rutilo, que es termodinamicamente estable
a altas temperaturas. La fase anatasa es mas reactiva, principalmente en dimension

nanomeétrica, y se utiliza con frecuencia en aplicaciones fotocataliticas.

Como semiconductor, el TiO2 se puede estudiar en términos de la teoria de la banda
de energia, cuya energia de banda prohibida (3.2-3.6 eV) puede ser suministrada
por fotones con energia en el rango ultravioleta cercano y cuya separacion entre las
bandas de valencia y conduccion esta intrinsecamente ligada con su propiedades
Opticas y electronicas. Estos valores de brecha energética dependen del tamafio de
particula, la fase y el dopante utilizado, lo que hace posible la modulacién de estos
valores. En el caso de peliculas delgadas, que tradicionalmente estan formadas por
nanoparticulas de TiOz, el espesor también contribuye a la modulacién de los
valores de la brecha energética [39].

40



2.5.1. Propiedades

El diéxido de titanio es un semiconductor sensible a la luz que absorbe radiacion
electromagnética cerca de la region UV (~350 nm). Su estequiometria es TiO2—x, lo
que lo convierte en un semiconductor tipo n con un valor de energia de banda
prohibida de 3.03 eV para el rutilo y 3.2 eV para la anatasa [40]. El dioxido de titanio
es anfotérico (es aquella sustancia quimica que puede reaccionar ya sea como un
acido o como una base[41]), muy estable y resistente a la mayoria de los agentes
quimicos, incluidos los organicos e inorganicos. Se disuelve en acido sulfurico
concentrado y en &cido fluorhidrico. Ademas, su superficie polar lo hace hidrofilico.
En contacto con el agua, ésta es quimisorbida y disociada provocando la
hidrolizacién superficial del TiO2 generando grupos OHe« de diferentes grados de

reactividad en funcion de su localizacion [42].

Asimismo, tiene una notable capacidad de adsorcion de numerosos compuestos,
tanto de naturaleza organica como inorganica. Es inocuo, no implicando riesgo

alguno para la salud relativa a su manejo y manipulacion.

No téxico a la

Capacidad de naturaleza Semiconductor
absorcion de ampliamente
varios tintes estudiado

Bajo costo

Biocompatibilidad TiO, Buena
excepcional PROPIEDADES estabilidad

Propiedades de
dispersion de la
luz

Sintesis Simple

Resistente a la
corrosion

Figura 21 Propiedades del TiO, [40] .
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2.5.2. Estructura cristalina del Diéxido de Titanio.

El TiO2 existe en la naturaleza en tres principales formas cristalinas: anatasa, rutilo
y brookita. Existen otras estructuras del diéxido de titanio, como la B-TiOz2 y la
comunita, ésta Ultima es uno de los materiales policristalinos que mas dureza
presenta que son menos comunes de encontrar [43]. Bajo diferentes condiciones
de sintesis, se pueden encontrar diversas estructuras de TiOz, cada una con sus
propias propiedades utiles para diferentes aplicaciones. El rutilo y la anatasa son
dos estructuras con aplicaciones tecnologicas, principalmente debido a su
constante dieléctrica y su indice de refraccion. Sin embargo, las aplicaciones
recientes estan relacionadas con sus propiedades superficiales y cristalinas. En la
Tabla 2 se presentan algunas especificaciones cristalograficas de las fases mas
comunes del TiOz[42].

Parametros de red (nm)

Fase  Estructura cristalina Grupo espacial

b c cla B(°)
Anatasa Tetragonal Dif — P4,/mmm 0.373 -~ 0937 2510 --
Rutilo Tetragonal Dif — 14,/amd 0458 -- 0295 0640 -
Brookita Ortorrémbica D2 — Pbca 0.543 0.916 0513 0944  ---
B-TiOz Monoclinica C2im (12) 1.216 0.373 0.651 0.533 107.3
Radio atémico (nm) Radio i6nico (nm)
@] 0.066 (covalente) QO (-2) 0.140
Ti 0.148 (metalico) Ti (+4) 0.064

Tabla 1. Propiedades cristalograficas del TiO, [42].

La estructura del TiO2 se basa en la coordinacion octaédrica del Ti** que se
encuentra rodeado de atomos de O?~. Las uniones entre los octaedros unitarios
determinan las cuatro modificaciones cristalinas mencionadas previamente. De este
modo, la anatasa y rutilo cristalizan en el sistema tetragonal mientras que la brookita
lo hace en el ortorrombico y la -TiO2 en la monoclinica [42]. El mismo octaedro se

utiliza para describir las estructuras cristalinas de la anatasa y el rutilo, pero con
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diferentes arreglos. En ambas estructuras existen seis atomos por celda unitaria y

todos los atomos del mismo elemento son equivalentes por simetria.

En la estructura de rutilo, cada atomo de Ti esta en un entorno octaédrico formado
por ocho atomos de oxigeno que lo rodean. De igual manera, cada atomo de
oxigeno esta unido a tres atomos de titanio, el conjunto forma cadenas infinitas de
octaedros TiOs unidos por las aristas. Diez octaedros vecinos estan en contacto con
cada octaedro, compartiendo pares de oxigenos de las aristas con dos de ellos y
atomos de oxigeno de los vértices con ocho de ellos.

Figura 22 Coordinacién octaédrica del grupo TiOg [42].

La estructura tetragonal centrada en el cuerpo de la anatasa se representa por dos
celdas unitarias (12 4&tomos) en su celda convencional. En la anatasa cada octaedro
se encuentra en contacto con ocho vecinos, cuatro compartiendo una arista y cuatro
compartiendo el vértice. Estas dos estructuras son las mas estables. Los
parametros de red del rutilo son a=b=0.458 nm y ¢=0.295 nm, mientras que los de
anatasa son a=b=0.373 nm y ¢=0.937 nm. Esta diferencia en el parametro c de la
estructura de anatasa y rutilo resulta en la formacién de octaedros ligeramente
distorsionados, los cuales son el blogue constructor de ambas estructuras (Figura
24).

La estructura del rutilo es mas densamente empaquetada que la de anatasa. Siendo

la densidad de anatasa y rutilo de 3.83 g/cm?y 4.24 g/cm?, respectivamente. Estas
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densidades muestran que el rutilo es mas compacto que la anatasa, por lo tanto,
esta Ultima presenta una estructura abierta siendo 10% menos densa que el rutilo.
La diferencia en las densidades de ambas estructuras desempefia un factor

importante en las propiedades de cada fase, como actividad fotocatalitica [42].

Rutilo

[
(100]  4.083 A

[010] Anatasa

Figura 23 Estructura cristalogrdfica de anatasa y rutilo [42].

2.5.3. Sintesis de Didxido de Titanio

Se tienen diversas opciones para la obtencion del TiOz de las cuales se habla
a continuacion.

La primera que se trata es la sintesis verde, ya que ésta es de bastante
importancia por el enfoque de este proyecto, se detallara a profundidad en el

Capitulo 3.
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2.5.3.1. Método sol-gel.

Este método es un proceso versatil utilizado para hacer varios tipos de
materiales ceramicos a temperaturas considerablemente bajas. En un tipico
proceso sol-gel, una suspension coloidal o un sol, es formado de las reacciones de
hidrolisis y condensacion de los precursores. Una serie de operaciones, incluyendo
gelificacion y secado, son aplicadas al sol formado, resultando en diferentes
transformaciones estructurales y de fase. Esto permite la formacién de polvos,

fibras, recubrimientos, productos monoliticos en bulto, etc. [35].

Para entender con mas detalle el método sol-gel, debemos conocer cada una
de sus etapas. La técnica se enfoca en crear coloides a partir de transformaciones
guimicas en una suspension, con particulas solidas de tamafio comprendido entre
1y 100 nm. Las interacciones en las suspensiones son controladas por las cargas
de superficie y las fuerzas de Van der Waals, debido a que la fase dispersada es
tan pequeia que las fuerzas gravitacionales son nulas. Un sol es un tipo de coloide
gue consiste en particulas sdlidas suspendidas en un liquido. Existen tres
categorias de coloides: sol, aerosol y emulsion. Un aerosol es una suspension
coloidal de particulas liquidas o sélidas muy finamente subdivididas en un gas, y
una emulsién, es una suspension de gotas liquidas en otro liquido. Estos tres tipos
de coloides pueden ser usados para generar polimeros o particulas de materiales
ceramicos (6xidos, nitruros y carburos), los cuales pueden ser cristalinos o amorfos
[42].

La produccién del sol implica el uso de precursores, como las moléculas metal-
organicas, gque tienen en su composicion moléculas con enlaces metal-oxigeno,
conocidos como metal-alcoxidos y metal-carboxilatos. La suspension esta
compuesta por particulas coloidales disueltas en agua a un pH que evita su
precipitacion, o bien se forma a partir de un precursor liquido alcéxido, como
Ti(OR)4, siendo R= CHs, C2Hs, 0 C3H7, tomando en cuenta que se hidroliza para

generar enlaces O-H.
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El sol siendo un liquido de baja viscosidad puede ser depositado en un molde y
puede ocurrir la gelacion. Un gel es una interconexion de una red rigida, con poros
de dimensiones submicrométricas y cadenas poliméricas, con una longitud
promedio mayor a 1 um. En la gelacion la viscosidad incrementa subitamente. El
término Ageing (envejecimiento) se aplica al proceso de cambio en la estructura y
propiedades después de la gelacion. Durante el proceso de envejecimiento, ocurren
transformaciones de fase dentro de las fases solidas o liquidas, incluyendo la
condensacion, la disolucion, la precipitacion y la re-precipitacién. Algunos geles
experimentan un fenémeno llamado sinéresis, que es una reduccién espontdnea y
consiste en la formacion de atracciones o enlaces entre las particulas que llevan a
la contraccién de la red y la expulsion del liquido de los poros. Durante horas o dias,
es necesario depositar el gel para que la poli-condensacién continGe junto con la
solucién y la re-precipitacion. Sin embargo se prevé una resistencia del gel que
aumenta con el proceso de envejecimiento, y un gel maduro debe poseer la fuerza

necesaria para no romperse durante el secado [42].

El secado por evaporacion bajo condiciones normales incrementa la presion capilar
gue causa la disminucion de la red del gel, dando como resultado un gel seco
llamado xerogel, el cual algunas veces reduce su volumen por un factor de 5 a 10
comparado con el gel hiumedo original. Durante el proceso de secado, se extrae el
liquido de la red porosa interconectada. Un tratamiento térmico a altas temperaturas
del gel poroso favorece una densificacion eliminando la mayor cantidad de poros.
La temperatura de densificacion depende considerablemente de las dimensiones
de la red del poro, la conectividad de los poros y el area superficial de la estructura.
El tratamiento térmico de un gel poroso se lleva a cabo a temperaturas relativamente
elevadas (~500 °C), denominandose sinterizacion viscosa. En caso de que éste
altimo paso sea realizado de manera efectiva y completa, la porosidad puede ser
eliminada por completo, lo que llevara al gel poroso a transformarse en un vidrio.
Asi como se tiene este tipo de poros también se tienen poros con cierto liquido

guardado adentro, a los cuales se les llaman “poros liquidos”, que dependiendo de
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lo que les ocurra o la forma en como se eliminen, el gel tendrd diferentes

caracteristicas y a su vez distintos nombres [42].

Dependiendo del procedimiento experimental empleado (tipo de precursores, tipo
de depdsito “dip-coating”, “spin-coating” o “drain-coating”, tratamiento térmico, etc.),
el método de sol-gel presenta algunas diferencias, las cuales influyen en el producto
final: peliculas delgadas, polvos o monolitos. Algunas de las ventajas que ofrece
este proceso frente a los métodos convencionales son:

1. Pureza elevada de la solucion.

2. Composicion uniforme.

3. Preparacion a una temperatura reducida que conduce a una serie de
beneficubrimientos como el ahorro energético, una disminuciéon en las
pérdidas por evaporacién, y una reduccion en la contaminacién ambiental.

4. Propiedades especiales del gel que permiten obtener productos vitreos de
alta calidad.

5. Capacidad de fabricar productos especiales, como recubrimientos o
peliculas.

6. Costos de produccion bajos.

2.5.3.2. Sintesis quimica (plantilla).

El método de sintesis de plantila (template synthesis) de materiales
nanoestructurados se ha convertido muy popular en la ultima década. El método
utiliza las propiedades morfoloégicas conocidas de materiales caracterizados
(plantillas) para construir materiales con una morfologia similar por métodos que
incluyen deposicion reactiva o disolucion. Este método es muy general; mediante el
ajuste de la morfologia del material plantilla es posible preparar numerosos nuevos
materiales con morfologia regular y controlada a escala nanométrica y micrométrica.
Una desventaja de este método es que, en muchos casos, el material plantilla es
sacrificado y necesita ser destruido después de la sintesis, resultando en un
aumento en el costo de los materiales. Como en el caso de todas las técnicas de

acabados superficiales, también es importante mantener un alto nivel de limpieza
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de la superficie para asegurar una buena adherencia entre el sustrato y el

revestimiento de la superficie[42].

La sintesis de los nanotubos de TiO2 por el método de plantilla usualmente involucra
la hidrdlisis controlada sol-gel de soluciones de compuestos que contienen titanio
en presencia de un agente plantilla, seguido por la polimerizacion de TiO2z en las
moléculas plantilla autoensambladas o depoésito de TiO2 en la superficie de los
agregados de plantilla. La siguiente etapa es la remocion selectiva del agente
plantilla y la calcinacion de la muestra. Sin embargo, su aplicacion industrial puede

ser limitada por el costo de los materiales[42].

2.5.3.3. Sintesis electroquimica (anodizacion de Ti).

La sintesis electroquimica se desarrolla haciendo pasar corriente eléctrica entre dos
0 mas electrodos separados por un electrolito. Algunas de las caracteristicas que

distinguen a la sintesis electroquimica de otros métodos son:

1. La sintesis electroguimica toma lugar cercano al electrodo dentro de la doble
capa eléctrica, la cual tiene un gradiente de potencial alto de 105 V/cm. Bajo esas
condiciones, las reacciones a menudo conducen a productos, los cuales no pueden

ser obtenidos en una sintesis quimica.

2. El producto es depositado sobre el electrodo en forma de una pelicula delgada o
recubrimiento. Una interface sélido-liquido facilita el crecimiento de recubrimientos
sobre sustratos de cualquier forma especialmente si se emplea un contraelectrodo

de forma adecuada para proporcionar la polarizacién uniforme.
3. Una sintesis electroquimica es una reaccion de oxidacién-reduccion. Ajustando

el potencial aplicado, la potencia de la oxidacibn o reduccion puede ser

continuamente manipulada.
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4. A pesar de que los experimentos son de fécil realizacion y los instrumentos tienen
un bajo costo, la técnica de sintesis a temperatura ambiente a menudo resulta en
productos con una mala organizacion, lo que dificulta la identificacion de su
estructura. Considerando también que la electrodeposicion solo es aplicable para la
produccion de sustratos.

En la anodizacion de Ti, nanotubos con un arreglo en la misma direccion
perpendicular a la superficie del electrodo, formando una pelicula, han sido
obtenidos. A diferencia de las técnicas de sintesis antes mencionadas, el método
hidrotérmico se ha convertido en una de las herramientas mas importantes para el
procesamiento de materiales avanzados, particularmente por sus ventajas en el
procesamiento de materiales nanoestructurados para una amplia variedad de

aplicaciones tecnologicas[42].

2.5.3.4. Sintesis solvotérmica.

Es una técnica para sintetizar una gran variedad de materiales tales como,

semiconductores, ceramicos y polimeros. El proceso involucra el uso de un solvente
diferente al agua bajo condiciones de altas presiones y temperaturas (tipicamente
entre 1 atm -10,000 atm y 100 °C - 1000°C, respectivamente), lo cual facilita la
interaccion de los precursores durante la sintesis. Cuando el agua es usada como
solvente, el método es llamado “sintesis hidrotérmica”. La sintesis bajo condiciones
hidrotérmicas es usualmente desarrollada por debajo de la temperatura supercritica
del agua (374 °C).

Método hidrotérmico. El procesamiento hidrotérmico se caracteriza por ser una
reaccion en la que se mezclan materiales relativamente insolubles con solventes
acuosos, bajo condiciones de alta presion y temperatura, para disolver y

recristalizarlos.
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La sintesis hidrotérmica de materiales avanzados tiene un gran nimero de ventajas
como son alta pureza y homogeneidad del producto, simetria del cristal, compuestos
metaestables con propiedades Unicas, distribucion de tamafio de particula, amplia
gama de composiciones quimicas, bajos requerimientos de energia, tiempos de
reaccion rapidos, asi como el crecimiento de cristales con modificaciones
polimorficas, entre otras, lo que la coloca en una tecnologia de primera linea para
el tratamiento de materiales avanzados para la nanotecnologia.

Los nanomateriales requieren el control de sus caracteristicas fisicoquimicas para
ser utilizados como materiales funcionales. A medida que el tamafio es reducido a
escala nanométrica, los materiales exhiben propiedades mecénicas y fisicas
peculiares e interesantes, como son aumento de la resistencia mecanica, aumento
de la difusividad, mayor calor especifico y resistividad eléctrica en comparacién con
los materiales en bulk debido a un efecto de cuantificacion[42].

La sintesis hidrotérmica es ideal para el procesamiento de polvos muy finos que
tienen alta pureza, estequiometria controlada, alta calidad, estrecha distribucion de
tamafio de particula, morfologia controlada, uniformidad, menos defectos, particulas
densas, alta cristalinidad, excelente reproducibilidad, microestructura controlada,
alta reactividad con la facilidad de sinterizacion, entre otras. Hoy en dia este tipo de

particulas tienen una gran demanda en la industria.

La sintesis hidrotérmica requiere un recipiente a presion capaz de contener un
disolvente altamente corrosivo a alta temperatura y presion. Este aparato es
conocido como autoclave. Una autoclave debe usar un cilindro (reactor) adecuado
que tenga resistencia a la corrosion en el rango de temperatura y presion utilizadas
con el solvente. Para el procesamiento de materiales a partir de medios acuosos
utilizando acidos a condiciones de pH extremos, se requiere reactores de Teflon
para proteger el cuerpo de la autoclave de los medios altamente corrosivos. Por lo
tanto, la resistencia a la corrosion de cualquier metal bajo condiciones hidrotermales

es muy importante[42]. Algunas desventajas de este método son su disipacion de
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energia y largos tiempos de reaccion (24 a 70 h), lo que se traduce en mayor
consumo energetico.

Recientemente, el MWA-H ha mostrado que ofrece las mismas caracteristicas que
el método hidrotérmico convencional para la obtenciébn de particulas con alta
pureza, alta cristalinidad y calidad con caracteristicas fisicas y quimicas controladas.
La superioridad del MWA-H contra el método hidrotérmico convencional es que el
primero tiene la capacidad de ofrecer menores tiempos de reaccion debido a que

utiliza mayores velocidades de reaccion, disminuyendo el costo energético.

2.5.3.5. Método hidrotérmico asistido con microondas

El método hidrotérmico convencional utiliza soluciones (solventes y precursores) en
medio &cido o bésico. Posteriormente la mezcla acuosa es calentada en la
autoclave a una cierta temperatura para cristalizar el material, y después es filtrada,
lavada, secada, y calcinada para eliminar las impurezas. Sin embargo, existen
algunas desventajas como alto consumo energético y disipacion de energia. En
comparacion con el método hidrotérmico convencional, el MWA-H tiene algunas
ventajas como son rapida velocidad de respuesta, cortos tiempos de reaccion
reflejandose en bajo consumo de energia y producto de tamafio uniforme, es por
eso que la sintesis asistida por microondas se ha convertido en una técnica muy
atil[42].

Las microondas son ondas electromagnéticas que emiten radiacion a longitudes de
onda de 1 mm a1l my corresponden a frecuencias entre 300 MHz y 300 GHz. Todos
los experimentos de microondas reportados se realizan entre 0.915 GHz y 2.45
GHz. Esas frecuencias son seleccionadas debido a que la profundidad de
penetracién de las microondas es mayor para estas bajas frecuencias y la energia
de absorcion de las microondas por el agua liquida es cercana a esta frecuencia.
La interaccion de los materiales dieléctricos con las microondas es debido a una
polarizacion neta de la sustancia. Hay varios mecanismos que son responsables de
esto, incluyendo la polarizacion electronica, idnica, molecular (dipolo) e interfacial

(espacio-carga). En presencia de un campo oscilatorio, las moléculas dipolares
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tratan de orientarse o estar en fase con el campo. Sin embargo, su movimiento es
restringido por las fuerzas de resistencia (interaccién entre particulas y resistencia

eléctrica), las cuales restringen su movimiento generando calor.

En comparacion con los métodos convencionales, el calentamiento por microondas
tiene las siguientes ventajas para la sintesis quimica: la introduccion de la energia
de microondas en una reaccidn quimica puede conducir a velocidades de
calentamiento mucho mas altas; la energia de microondas es introducida sin que
exista contacto directo entre la fuente de energia y los productos quimicos que

reaccionan; El calentamiento volumétrico es un efecto de la difusidén de calor.

Un horno de microondas consiste en cuatro componentes principales: la fuente, las
lineas de transmision, el aplicador y reactor. La fuente genera radiacion
electromagnética y las lineas de transmision entregan la energia electromagnética
desde la fuente hasta el aplicador, mientras que la energia es absorbida o reflejada

por el material en el reactor.

La sintesis hidrotérmica asistida con microondas ha sido probada para la obtencién
de diferentes tipos de materiales, como son materiales de fésforo, polvos ceramicos,
varistores cerdmicos basados en ZnO, preparacién de nanomateriales, entre otros.
Particularmente, diferentes morfologias basadas en diéxido de titanio han sido
sintetizadas por este método; tubos, alambres, cintas, cubos, laminas, bipirdmides
truncadas, esferas, estructuras jerarquicas ensambladas por laminas, entre otras,

con tamafios del orden nano y micrométrico [44].

El medio de reaccion juega un papel primordial en la obtencion de la morfologia final
del material sintetizado. Respecto al diéxido de titanio, es bien sabido que en medio
basico se pueden obtener nanotubos. Sin embargo, el medio acido para la obtencion
de diferentes morfologias basadas en TiOz ha sido recientemente investigado.
Diferentes estrategias han sido investigadas y diversas morfologias a base de TiO2

han sido obtenidas dependiendo del precursor acido del medio de reaccioén. La
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particularidad de las morfologias de TiO2 obtenidas en medio &cido es que tienen
un crecimiento controlado de planos expuestos gobernado por el ACPE, el cual

disminuye la energia superficial de los planos con elevada energia superficial.

2.5.4. Aplicaciones

El diéxido de Titanio tiene diversas aplicaciones entre las mas destacadas se
pueden mencionar en el area cosmética, pinturas, recubrimientos y anticorrosivos
Sin embargo, existen alun mas aplicaciones entre las diversas tecnologias para
remediacion ambiental y fuentes de energia renovable en curso, la fotocatalisis via
semiconductores ha ganado considerable atencién debido a su amplio potencial en
aplicaciones energéticas como la generacién de hidrogeno como fuente de energia
alterna, y la degradacion y/o mineralizacibn de contaminantes organicos
recalcitrantes de aguas residuales y emisiones gaseosas. Las aplicaciones mas
importantes de la fotocatalisis con TiO2 como fotocatalizador se orientan hacia una
variedad de problemas ambientales, como la descomposicion fotoasistida de la
molécula del agua para produccion de hidrégeno mediante luz solar, la purificacion
de aire y purificacion de agua en el abatimiento de contaminantes organicos hasta
su mineralizacion. Se ha demostrado que es util para la inactivacion de células
cancerosas, asi como de microorganismos tales como bacterias y virus, para el

control de olores y para la limpieza de derrames de petroleo [45].

En 1972, Fujishima y Honda lograron la descomposicion de agua inducida por luz
ultravioleta usando un fotodnodo de TiO2 en combinacion con un contraelectrodo de
platino inmersos en una solucién electrolitica acuosa. Desde entonces, el desarrollo
de semiconductores fotocataliticos efectivos y de alta calidad para la remediacion
ambiental ha sido una tarea de la ciencia y la tecnologia. En los ultimos afios varios
tipos de semiconductores fotocataliticos, tales como TiO2, ZnO, Fe20s, CdS, CdSe,
SnO2, CuO, Cu:0, ZrO2, ZnS, Bi20s3, Bi2WOs, AgBr, etc han sido reportados. Entre
estos, el TiO2 destaca para ser el fotocatalizador més investigado debido a su bajo

costo, facil disponibilidad, naturaleza no toxica, fuerte potencial de oxidacion y alta
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resistencia quimica. Este ha sido ampliamente utilizado en fotocatélisis para la

degradacion de una gran variedad de contaminantes, celdas solares fotoquimicas,

sensores de gas, materiales de pigmento blanco como cremas, bloqueadores,

pastas dentales, dispositivos microelectrénicos, conversién de energia solar,

etcétera [46,47].

2.6. Materiales compuestos a base de PANI y TiO>

En la siguiente Tabla se muestra a manera de resumen, distintos métodos de

sintesis que se han utilizado para obtener materiales hibridos PANI/TIO2, y los

principales resultados que se obtuvieron en cada caso. Las técnicas de

caracterizacion utilizadas fueron: Difraccion de Rayos-X (DRX), Microscopia

Electrénica de Barrido (SEM), Espectroscopia Infrarroja (FTIR), Espectroscopia UV-

Vis, Espectroscopia de Fotoloectrones Emitidos por Rayos-X (XPS), Analisis

Elemental y Gravimétrico. También se realizaron caracterizaciones electroquimicas,

TITULO

Sintesis

AUTOR

y S.G. Pawar La polianilina ocupada fue de la forma

caracterizacion del

nanocompuesto

Polianilina-TiO2 [5]

Photocatalytic

activity

of

S. Sarmah and A

Kumar

DATOS IMPORTANTES

base emeraldina. El polvo de TiO2 de
tamafio de particula 50-60 nm se
sintetiz6 mediante la técnica sol-gel y
la polianilina se sintetizé6 por
polimerizacion oxidativa quimica de
anilina. Se encontr6 que los picos
caracteristicos de FTIR de PANI en el
compuesto hibrido se desplazan a
mayores frecuencias, lo que se
atribuye a la interaccion de las
particulas de TiO2 con las cadenas
moleculares de PANI.

Se sintetizaron nanocompuestos de
PANI-TiO2 por un método de
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polyaniline-TiO2
nanocomposites[6].
(2010)

Preparation of
PANI-TiO2
nanocomposites
and their solid-
phase

photocatalytic
degradation[7]

One-pot synthesis
of hybrid TiO2>—
polyaniline

nanoparticles by
self-catalyzed
hydroamination
and oxidative
polymerization

from

Liuxue Zhang,
Peng Liu, Zhixing
Su

Woo Jin Bae

autoensamblaje asistido por agua con
La
redujo la
de
nanoparticulas de TiO2 debido a la
Sin
embargo, los nanocompuestos de
PANI-TiO2
actividad

acido dodecilbencenosulfonico.
presencia de PANI
fotoluminiscencia las
transferencia de electrones.

mostraron una mayor
fotocatalitica en
comparacion con las nanoparticulas
de TiO2 y PANI puros, segun un
andlisis cinético de la disminucién de
la absorbancia.
Se sintetizaron nanocompuestos de
PANI-TiO2 mediante la polimerizacion
oxidativa "in-situ" y se investigd su
capacidad fotocatalitica para evaluar
la viabilidad de desarrollar polimeros
fotodegradables. Los resultados
mostraron una mejor fotodegradacion
en comparacion con el PANI puro.
Se nanoparticulas
hibridas de PANI-TiO2 a través de

hidroaminacién autocatalizada. Estas

sintetizaron

nanoparticulas hibridas mostraron un

transporte de carga y

comportamiento electrocromico
mejorado en comparacion con PANI
sola 0 mezclada con TiO2. Ademas,

estos sistemas tienen una solubilidad
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TiO2—methacrylic
acid nanoparticles.
(2011) [8]

Hybrid
electrochromic film
based on
polyaniline and
TiO2 nanorods
array [9].

High-performance
electrochromic

device based on
novel polyaniline
nanofibers wrapped

antimony-doped tin

Xingqi Fu

Sihang Zhang

mejorada y un rendimiento superior

en dispositivos electrocrémicos.

Se sintetizdé una pelicula hibrida de
PANI/TiO2 NR (NR= Nanovarillas)
mediante polimerizacion
electroquimica de anilina sobre una
pelicula de matriz de TiO2 NR
sintetizada por hidrotermal. Se
investigaron las propiedades
electrocromicas y Opticas de la
pelicula hibrida, y se encontré que
tenia estabilidad a largo plazo y
cambios de color reversibles después
de 200 ciclos de voltamperometria
ciclica. La pelicula hibrida puede
mostrar tres colores diferentes con
tiempos de respuestade 0.7sy 2.6 s
en diferentes estados. La matriz de
TiO2 NR vy

permiten la transmision de carga y

la superficie porosa

proporcionan una gran superficie
para la reaccion electroquimica.

Se prepararon nanocompuestos con
una estructura “"core-shell" de
nanofiboras de polianilina (PANI)
envueltas en nanovarillas de 6xido de
estafio dopado con antimonio/TiOz
(ATO/TiO2-PANI) como material de
electrodo

electrocrémico. Estos
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oxide/TiO2

nanorods[10]

A glucose
biosensor based on
the synergistic
action of nanometer
sized TiO2 and
polyaniline [11]

WenweiTang

nanocompuestos se hicieron a través
de wuna polimerizacion oxidativa
quimica in situ. El resultado fue un
material con mejores propiedades
electrocromicas, incluyendo un
mayor contraste Optico, mayor
eficiencia de coloracion, velocidad de
respuesta mas rapida y estabilidad
ciclica mejorada. La mejora en las
propiedades se atribuye a la
formacion de un sistema donante-
aceptor y a un espacio poroso entre
los nanocompuestos y las nanofibras
de PANI, lo que mejora la eficiencia
de la reaccién redox y la transferencia
de carga.

El articulo describe la preparacion de
polianilina/carbén activo y TiO2 en
tamafio nanométrico y su uso como
modificadores de un electrodo de
carbon vitreo (GCE). Se crea un
sensor de GCE con un efecto
sinérgico. Se realizaron evaluaciones
de rendimiento en voltamperometria
ciclica y cronoamperometria y los
resultados muestran una buena
respuesta al sensor a la glucosa con
buena selectividad y estabilidad,
manteniendo al 82% de la actividad

inicial durante 30 dias.
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A new corrosion
protection coating
with  polyaniline-
TiO2 composite for
steel [12].

S.

Sathiyanarayanan

El trabajo presenta la sintesis de
compuestos de polianilina-TiOz (PTC)
y su comportamiento  como
recubrimiento organico para proteger
el acero contra la corrosion. El PTC
se prepara por oxidacion quimicay se
aplica sobre el acero usando resina
acrilica. Los resultados muestran que
el recubrimiento con PTC tiene una
buena resistencia a la corrosion,
manteniendo el potencial del acero en
region pasiva y logrando resistencias
de mas de 107 Q cm? después de 60
dias en solucion de NaCly 10° Q cm?
después de 35 dias en el ensayo de
niebla salina. La alta eficacia se
atribuye a la pasivacion del acero por

polianilina.
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CAPITULO 3: METODOS Y MODELOS

3.1. Introduccion

En este capitulo se presentan los métodos de sintesis de: la polianilina (PANi), el
diéxido de titanio (TiOz2) y el material hibrido PANI/TiO2. Estos materiales cumplirdn
la funcidn de capa electrocromica. Inicialmente, se plante6 una metodologia 100 %
experimental para el desarrollo del proyecto de Maestria. Sin embargo, debido a la
pandemia COVID-19 fue necesario realizar ajustes para lograr llevar a cabo este
proyecto de investigacion. Es por ello, que el estudio éptico de los materiales se
realizd por medio de simulacién en el programa COMSOL Multiphysics. Y debido al
avance del proyecto, se presenta en esta tesis las dos metodologias: 1)
planteamiento en el laboratorio (experimental) y 2) simulacion COMSOL
Multiphysics.

3.2. Sintesis del Didxido de Titanio.

Para obtener las nanoparticulas de TiO2 se recomienda una sintesis verde
reportada por Ganapathi Rao y colaboradores [48] (Figura 24). Los reactivos
utilizados fueron: tulipan africano recién cortado entre 20-25 piezas, agua milipore
e isopropoxido de titanio.

El proceso de sintesis sigue la siguiente metodologia (Figura 24):

1) Cortar el Tulipan africano (rosa china), quitarle los pétalos y dejarlo secar

a la sombra por dos dias.

2) Posteriormente, 10 g de pétalos se cortan muy pequefios y se hace la

extraccion en 200 ml de agua milipore a 90 °C durante dos horas.

3) Se deja enfriar a temperatura ambiente la extraccion y luego se filtra para

eliminar el exceso de solidos.

4) Se preparan 100 ml de solucién de isopropéxido de titanio al 1N.

5) Se coloca la solucién antes preparada en agitacion constante y se afiade

lentamente por goteo el extracto, durante 3 horas, manteniendo un pH de
7.

6) A continuacién, se filtra y se realizan lavados con agua.
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7) Finalmente se deja secar toda la noche a 100 °C y al dia siguiente se pone
a secar a 500 °C por 4 horas. El producto obtenido se pesa para analizar

el rendimiento y se caracteriza.

e

SECAR POR 2 DIAS

FILTRACION Y LAVADOS CON AGUA
DEL MATERIAL

mc_:) lilc:—:p
T =T

TODA LA NOCHE 4HRS

Figura 24 Sintesis verde del TiO.
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3.2. Sintesis de la Polianilina

Para la sintesis de la polianilina se utiliza un método de sintesis quimica, los

reactivos y la metodologia se presentan a continuacion:
Reactivos:
e Acido clorhidrico (HCI) 37% Sigma-Aldrich
e Persulfato de amonio ((NH4)2S20s) 98% Sigma-Aldrich
¢ Anilina (CeHsNH2) 99.5% Sigma-Aldrich

La polianilina se sintetiz6 mediante polimerizacion quimica (Figura 25) usando

persulfato de amonio (APS) como agente oxidante y acido clorhidrico (HCI, 2M)

como agente dopante. La relacion molar de anilina-APS fue 1:1 respectivamente.

Se prepararon 2 soluciones de anilina y APS por separado. En 100 ml de HCI 2 M

se le adicionaron 0.3 ml de anilina, y en la solucién de APS se le afiadieron 0.3 g en

100 ml de HCI 2M. Ambas soluciones se llevaron a un bafio de hielo a 0°C y

posteriormente fueron mezcladas y puestas en el ultrasonido durante 3 horas a una

temperatura no mayor de 20 °C. Se obtuvo una mezcla verde, la cual fue filtrada en

vacio. Y al solido se le hicieron lavados con agua desionizada y etanol [16].

03 ml 03gde

anilina APS
100 ml de A2 = e
HCI 2M+U ‘, 1 M+0. #

ml anilina
100 ml de 100 ml de
HCI 2m HCI 2m

Figura 25 Sintesis quimica de la polianilina
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3.3. Unidon de los materiales para la obtencion de un material hibrido

electrocromico.

Existen diversos procesos en los que se obtiene un material hibrido ya sea
desde su sintesis 0 su union una vez que ya se ha sintetizado por medios fisicos.
Definir que técnica a utilizar depende de las caracteristicas de la pelicula que se
desea lograr, las caracteristicas de los precursores y la aplicacion a la cual va
dirigida la investigacion entre otras. Existen las siguientes técnicas, llamadas
técnicas mojadas:

* Técnicas de recubrimiento por inmersion de la muestra (dip coating

technique).

» Técnicas de recubrimiento por rocio (spray coating technique).

* Técnicas de recubrimiento por escurrimiento de la solucidn sobre el sustrato

(flow coating rocesses).
* Técnicas de recubrimiento por rodamiento (roll coating).

* Técnicas de recubrimiento por giro (spin coating process)[13].

El proceso de sintesis propuesto en este trabajo es el spin coating. A

continuacion, se hara una descripcion de este proceso de manera general.

3.3.1. Técnica de spin coating

Spin coating es un proceso de deposicion de peliculas delgadas utilizado en la
industria para depositar peliculas uniformes y homogéneas de materiales sobre
sustratos planos. El proceso implica verter una pequefia cantidad de liquido en el
centro del sustrato y hacer girar rapidamente el sustrato para distribuir el liquido
uniformemente en toda la superficie. A medida que el sustrato gira, la fuerza
centrifuga distribuye el liquido sobre la superficie. Luego, el liquido se evapora para

dejar una pelicula delgada y uniforme.
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En general, el proceso de spin coating es simple, rapido y rentable en comparacion
con otros procesos de deposicion de peliculas delgadas. Es adecuado para una
amplia gama de materiales, incluyendo polimeros, metales y oxidos, y se utiliza en
aplicaciones que van desde la microelectrénica hasta la fabricacion de pantallas. El
espesor de la peliculay la velocidad de rotacion del sustrato son factores clave que

afectan la uniformidad y la calidad de la pelicula depositada.

Sin embargo, el proceso de spin coating también tiene algunas limitaciones.
El proceso solo es adecuado para sustratos planos y no puede ser utilizado para
depositar peliculas en superficies 3D. Ademas, la uniformidad de la pelicula puede
verse afectada por la viscosidad del liquido, la tension superficial y otros factores. A
pesar de estas limitaciones, el spin coating sigue siendo una técnica de deposicion
de peliculas delgadas muy utilizada y sigue siendo objeto de investigacion para

mejorar su precision y eficiencia.

3.4. Obtencién del material electrocromico sélido

Para estudiar la respuesta Optica de los materiales sintetizados (TiO2 NPs, PANI y
TiO2/PANI) estos se depositan sobre una placa de vidrio Corning. Se realizan los
correspondientes estudios de transmitancia y reflectancia, considerando la
respuesta de los blancos (vidrio y aire). En la Figura 26, se muestra un ejemplo

especifico de la deposicién de PANI sobre vidrio.

VIDRIO CORNING

POLIANILINA
VIDRIO CORNING

Figura 26 Deposicion de los materiales para su caracterizacion
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3.5. Simulacion en COMSOL MULTIPHYSICS

La simulacion computacional es una herramienta muy util en todas las ramas de la
ciencia. En esta investigacion cientifica se utilizo COMSOL Multiphysics® para
disefiar un material electrocromico basado en polianilina y dioxido de titanio, y

estudiar sus propiedades opticas.

3.5.1. Definicién de COMSOL

COMSOL Multiphysics®es un paquete de software de analisis y resolucién para
varias aplicaciones fisicasy de ingenieria, fundamentalmente fendmenos
acoplados, o multifisicos. Algunas de las ventajas de utilizar este software se

mencionan a continuacion:

v' Permite simular disefos, dispositivos y procesos del mundo real.

v' Es un software de simulacion de uso general basado en métodos
numéricos avanzados.

v' Tiene capacidades de modelado de fisica Unica y multifisica
totalmente acopladas.

v" Permite un flujo de trabajo de modelado completo, desde la geometria
hasta el post-procesamiento.

v' Contiene herramientas faciles de usar para crear e implementar

aplicaciones de simulacién.

3.5.2. Modulos de COMSOL.

El programa COMSOL Multiphysics® cuenta con diversas herramientas (médulos) que
proporcionan una interfaz sencilla para disefiar diversos materiales y analizar sus
propiedades y aplicaciones en una gran variedad de areas de la ciencia e ingenieria. Los
maodulos permiten realizar estudios de electromagnetismo, mecanica estructural, acustica,
flujo de fluidos, transferencia de calor, ingenieria quimica, entre otros. En la Figura 27 se
muestran algunos de los médulos presentes en el software COMSOL, sin embargo, en
nuestro proyecto utilizamos el médulo Optica Geométrica, el cual permitira realizar los

estudios deseados. Las caracteristicas de este médulo se detallan a continuacion.
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% AC/DC
Acustica
v Transporte de especies quimicas
Il Electroquimica
Flujo de fluido
Transferencia de calor
I+ Optica
ﬁ? Plasma
Radiofrecuencia
semiconductor
Mecanica estructural
au Matematica

Figura 27 Médulos de COMSOL Multiphysics 4.4.

3.5.3.1. Médulo de Optica Geométrica

El modulo de Optica Geométrica de COMSOL permite modelar la propagacién de
ondas electromagnéticas con un enfoque de trazado de rayos. Las ondas que se
propagan se tratan como rayos que se pueden reflejar, refractar o absorber en los
limites de la geometria del modelo. Este tratamiento de la radiacion
electromagnética utiliza aproximaciones que son apropiadas cuando la geometria

es grande en comparacion con la longitud de onda.

La combinacién del médulo de éptica de rayos con otros médulos del conjunto de
productos COMSOL - permite el trazado de rayos en gradientes de temperatura y
geometrias deformadas, lo que permite un analisis de rendimiento dptico-térmico-
estructural (STOP, de sus siglas en ingles) de alta fidelidad dentro de un Unico

entorno de simulacion.

El mdédulo de optica de rayos incluye configuraciones para aplicar peliculas de una

o varias capas a las superficies. Incluye una opcion incorporada para aplicar
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recubrimientos antirreflectantes de una sola capa en los limites. También hay
configuraciones integradas para aplicar peliculas de una sola capa que tienen una
reflectancia o transmitancia especifica para un cierto indice de refraccion, longitud
de onda electromagnética y angulo de incidencia. Alternativamente, se pueden
aplicar peliculas de una o varias capas en los limites especificando el indice de

refraccion y el espesor de cada capa directamente.[49].

El modulo Optica de Rayos incluye herramientas para modelar:

e lluminacion automotriz

e lluminacion de edificios y salas

o Camaras

o Lentes de indice gradual (GRIN)

e Interferometros

e Analisis de estabilidad de la cavidad laser

« Sistemas de enfoque laser

o Sistemas lidar

o Filtros 6pticos

e Monocromadores

« Radiacion solar y captacion de energia solar
o Espectrometros

o Andlisis de rendimiento estructural-térmico-6ptico (STOP)
o Telescopios

e Lente térmica
3.5.3.1.1. Modelado de peliculas delgadas en oOptica.

Las peliculas dieléctricas delgadas son herramientas para controlar la propagacion
de laluz. Se pueden utilizar, por ejemplo, como revestimientos antirreflectantes para
reducir la cantidad de luz parasita en un sistema. También se pueden utilizar como
reflectores de baja pérdida o como filtros para transmitir selectivamente

determinadas frecuencias de radiacion. A continuacion, analizaremos algunas de
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las herramientas integradas que proporciona el modulo de Optica de rayos para

modelar sistemas Opticos con peliculas dieléctricas[50].

Comprension de las peliculas delgadas y la transmitancia

Debido a que la optica de las peliculas dieléctricas delgadas se basa en la reflexion
y la refraccion en multiples superficies, comenzamos por revisar las ecuaciones que
gobiernan la reflexion y la refraccion en un solo limite entre dos medios, llamado
discontinuidad del material. La reflexion y refraccion de la luz en el limite se rige por

las ecuaciones de Fresnel, que se muestran a continuacion:

2n,cosb;
ty =
n,cosf; + nycoso,
an COSHi Ecuacidn 1
ty =
n,cos6; + nycos6;
n,cos6; —n,cosO;
Te =
* nycosB; + nycoso,
n,cosf; — n,cosf;
T, =

n,cos6; + nycos6;

donde n1 y n2 son los indices de refraccion en los dominios adyacentes que
contienen los rayos incidente y refractado, respectivamente, 6; es el angulo de

incidencia, y 6, es el angulo de refraccion. Esto se ilustra en el siguiente diagrama.

Ny

normal V

Figura 28 Diagrama de los rayos incidentes sobre un material discontinuo [50].
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Los coeficientesryt son los coeficientes de reflexion y transmision,
respectivamente. Los subindices s y p indican la polarizacion del rayo incidente. Si
el vector de campo eléctrico es normal al plano de incidencia (el plano que contiene
el rayo incidente y la superficie normal), el rayo tiene polarizacion s; si el vector del

campo eléctrico se encuentra en el plano de incidencia, el rayo esta polarizado en

p.

Para mayor claridad, en la siguiente discusion se descartan los sufijos que indican
polarizacion s y p y asumimos que se utilizan los coeficientes de reflexion y

transmision correctos.

Si el rayo incidente tiene intensidad lo, los rayos reflejados y refractados tienen una
intensidad dada por:

I, = RI,

It == TIO

Ecuacion 2

R =|r|?

n,cos6;

|t]?

n,cos6;

Las cantidades Ry T se denominan reflectancia y transmitancia. Combinando la
Ec. (2) con cualquiera de los conjuntos de coeficientes de Fresnel de la Ec. (1),

observamos que la energia se conserva,
Ir + It — ]0 Ecuacion 3

Ahora se considera qué sucede si los rayos se reflejan y refractan en dos limites
paralelos que estan separados por una pequefia distancia. Estos dos limites son las
superficies de una fina pelicula dieléctrica que separa dos medios. Por "pequefio”,
normalmente queremos decir que el espesor de la pelicula es comparable en

magnitud a la longitud de onda electromagnética. Supongamos que el espesor de
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la pelicula es mucho menor que la longitud de coherencia de la radiacion; en otras
palabras, en una escala de longitud comparable al espesor de la pelicula, podemos
tratar las ondas electromagnéticas como curvas sinusoidales perfectas. Deseamos
calcular la intensidad de la radiacion que se propaga a los dominios, a ambos lados
de la pelicula delgada [50].

Como se ilustra a continuacion (Figura 29), se puede imaginar un solo rayo
entrando en una region estrecha de indice de refraccion nz, intercalado entre
medios con indices n1y n3. Dejar ri2 indican el coeficiente de reflexion en la
interfaz entre los dominios 1 y 2, mientras que ro3 indica el coeficiente de reflexion

en el limite entre los dominios 2 y 3.

n, n; N3

Figura 29 Diagrama del paso de los rayos por los materiales [50].

Después de entrar en la pelicula delgada, el rayo se refleja hacia adelante y hacia
atras entre los dos limites. Cada vez que el rayo alcanza un limite con un dominio
vecino, un rayo refractado se propaga a ese dominio, lo que hace que se reduzca
la intensidad dentro de la pelicula. Las amplitudes de los mdultiples rayos que se
propagan en los dominios adyacentes a la pelicula contribuiran al total de los
campos reflejados y transmitidos. Debido a que cada uno de estos rayos viaja en
una fase diferente dentro de la pelicula, pueden interferir de manera constructiva

o destructiva entre si, es decir, la amplitud total de los campos transmitidos y
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reflejados puede aumentar o disminuir, dependiendo de la diferencia de fase entre

los rayos.

Debido a estos efectos de interferencia, la intensidad de la radiacion reflejada y
refractada depende de la relacion de la longitud de onda en el espacio libre, Ao, al
espesor de la pelicula, d, no solo en las propiedades medias y el angulo de
incidencia. Segun las propiedades épticas de las peliculas solidas delgadas de OS
Heavens (1991), el coeficiente de reflexion equivalente requerido para la pelicula

de una sola capa se da como:

—2i6
_ T1p + 738 Ecuacion 4

T, = :
€1 1 + ry,ryze 210

Donde 0 es el retardo de fase que se introduce al cruzar la pelicula:

2mn,cos6, Ecuacion 5
Ao

Y 6 es el angulo agudo que forma el rayo con la superficie normal a medida que
se propaga a través de la pelicula. Si se colocan varias capas delgadas una al
lado de la otra, es posible utilizar la Ec. (3) recursivamente para calcular la

transmitancia y reflectancia de toda la estructura.

Recubrimientos antirreflectantes

Se ha visto que, debido a la interferencia de ondas electromagnéticas a ambos
lados de una pelicula delgada, la transmitancia de la pelicula puede ser
significativamente mayor o menor que la transmitancia de un solo limite entre dos
medios, dependiendo de las propiedades del medio, espesor de la pelicula,
longitud de onda y angulo de incidencia. Se puede utilizar este comportamiento

para controlar la cantidad de radiacion transmitida o reflejada en un sistema 6ptico.

Cuando se utilizan peliculas dieléctricas delgadas para reducir la reflectancia en
una discontinuidad del material, tales peliculas forman un revestimiento
antirreflectante. El revestimiento puede constar de una sola capa o de varias
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capas. Los revestimientos antirreflectantes pueden reducir significativamente la
cantidad de radiacion no deseada, llamada luz parasita, en un sistema 6ptico. Por
ejemplo, suponga que la luz que se propaga a través de una habitacion se enfoca
mediante una lente de vidrio con un indice de refraccién de 1.45. Suponiendo que

el angulo de incidencia es casi 0, la reflectancia de la superficie del vidrio es

~
~

(1 —1.45

2
1+ 1.45) ~ 0.034

Es decir, mas del 3% de la radiacion se refleja inmediatamente al llegar a la lente,
reduciendo la cantidad de luz que la lente puede enfocar correctamente. Por lo

general, deseamos reducir la cantidad de luz parésita tanto como sea posible.

Stray light Focused light

Figura 30 Difraccion de la luz a través de un lente.

Por ejemplo, si los coeficientes de reflexion en ambos lados de la pelicula son
iguales, ri2=ro3, y el retardo de fase para los rayos que cruzan la capa es 6= 17/2,
luego, aplicando la Ec. (3) encontramos que req =0 y no se refleja ninguna
radiacién. Para rayos de incidencia normal, podemos obtener el retardo de fase
deseado ajustando el espesor de la capa para que d= A¢/(4n2), es decir, el espesor

optico del revestimiento de una sola capa es un cuarto de la longitud de onda. Para
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asegurar eso rio=r3, el indice de refraccion de la pelicula debe ser la media

geométrica de los indices de refraccién a cada lado, n, = \/n;n;.

El revestimiento de una sola capa que acabamos de describir tendria una
reflectancia de exactamente cero, pero solo para una frecuencia de radiacion
especifica y un angulo de incidencia especifico. Ademas, es posible que no se
tenga acceso a un material con un indice de refraccion igual a la media geométrica
de los indices de refraccidbn a ambos lados de la pelicula. Una solucion a este
dilema es utilizar una pelicula multicapa que sea capaz de proporcionar una
reflectancia baja de forma constante en una amplia banda de frecuencia vy, al

mismo tiempo, ofrecer mas flexibilidad en la seleccién de materiales.

3.6. Proceso de simulacion de los materiales de interés en COMSOL.

En esta seccion se profundizar4 acerca del proceso que se llevd a cabo en
COMSOL y se daran a conocer los pardmetros ocupados con base al material de
bibliografia encontrada, asi como las configuraciones de los estudios realizados al

material propuesto.

La Geometria utilizada en los estudios fue Optica geométrica para determinar los
niveles reflectancia y convertirlos a transmitancia. Con el objetivo de definir si los
materiales propuestos, fundamentalmente el compuesto hibrido, presentan un

resultado viable para ser utilizado como capa electrocromica.

Los pardmetros utilizados, indices de refraccion (n)y longitud de onda (1), se
muestran en la siguiente Tabla 3. Estos parametros se obtuvieron de acuerdo con
los parametros de indice de refraccion que se encontraron en la bibliografia y con

los cuales se hizo un promedio.
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Parametros Valor

Nyidrio 1.5
Mpant 1.7
Nrig, 29
Naire 1.0

A 500 nm

Tabla 3. Parametros del estudio de éptica geométrica utilizados en la simulacion de COMSOL

Estudio 1

1. El primer paso de nuestra simulacion fue estudiar la respuesta Optica de los
blancos (Aire/Vidrio o Aire/Vidrio/Aire). Conocer la respuesta 6ptica de los blancos
permite tener en cuenta su contribucion en la respuesta de nuestros materiales de
interés (TiO2, PANI y PANI/TIO2). Posteriormente, se estudio la transmitancia y
reflectancia del PANi en las siguientes configuraciones: Vidrio/PANI/Aire,
Aire/PANI/Aire y Aire/Vidrio/PANI/Aire. De igual manera, se realiz6 este estudio para
el TiOz2 en las mismas distribuciones: Vidrio/TiO2/Aire, Aire/TiO2/Aire y
Aire/Vidrio/TiOz /Aire.

AIRE
PANI
AIRE AIRE AIRE
AIRE PANI
- VIDRIO » ‘
VIDRIO AIRE
PANI
AIRE AIRE
VIDRIO

@ 6 @ 6

AIRE

TiO,
AIRE TiO, AIRE
AIRE

Tio, AIRE

Figura 31 Esquema de los estudios a realizar y sus configuraciones.
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Estudio 2

2. Posteriormente, se realizé un estudio multicapa. Se utilizé como recubrimiento el
material compuesto PANI (linea verde)-TiOz2 (linea gris) (Figura 32). Se depositaron
sobre una superficie de vidrio, por ejemplo, 20 capas alternadas 10 de PANI y 10
de TiO2. Por lo cual, se tienen 10 recubrimientos, ya que denominamos como 1

recubrimiento a el conjunto de 2 capas que son 1 de PANIy 1 de TiOz2 (Figura 33).

AIRE

]‘ Recubrimiento
PANI

VIDRIO

Figura 32 Configuracion del recubrimiento compuesto de los dos materiales PANI/TiO,.

AIRE

MULTICAPAS

AIRE
AIRE ()
,,-—fl PANI
DRIO

Figura 33 Sistema multicapas de PANI/TiO,

También, se realizaron pruebas en un sistema multicapa de acuerdo con el
parametro de red del TiO2, para ver su efecto en el material. El parametro de red
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utilizado es de 0.373 nm segun la bibliografia (Figura 37), para lo cual se pusieron
10, 20, 30, 40, 50, 60, 70, 80, 90 y 100 capas respectivamente. En el caso de 10
capas tenemos 5 capas de PANI y 5 capas de TiO2 alternadamente, por lo cual es
tienen 5 recubrimientos. Este mismo caso es para el resto de las capas, es decir, si
tengo 20 capas entonces se compone de 10 capas de PANI y 10 capas de TiO2
alternadas y asi sucesivamente para cada uno de los estudios. En la Figura 34 se
puede observar la fase anastasa del TiO2, con dos caras cristalogréficas tipo 101 y
001. La Figura 35y 37 confirman esté estructura para el TiO2 mediante estudios de
microscopia electronica de barrido (SEM) o estudios de difraccibn de Rayos-X
(DRX).

001}

Figura 34 Cristal de anatasa TiO; bajo condiciones de equilibrio [43].

Figura 35 Imagen de SEM de cristales de anatasa TiO; [43]
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Figura 36 Patrén de XRD, (b,c y d) Imdgenes de SEM de cristales de anatasa obtenidos a 210 °C durante 90 min por el
MWA-H[43].

Parametros de red (nm)

Fase Estructura cristalina Grupo espacial

b c cla B(°)
Anatasa Tetragonal Dii — P4,/mmm 0.373 - 0937 2510 ---
Rutilo Tetragonal Dip — 14,/amd 0458 - 0295 0.640 -
Brookita Ortorrémbica D33 — Phca 0.543 0916 0.513 0.944 -
B-TiO, Monoclinica C2/m (12) 1.216 0.373 0.651 0.533 107.3
Radio atdmico (nm) Radio iénico (nm)
0] 0.066 (covalente) 0O (-2) 0.140
Ti 0.146 (metalico) Ti (+4) 0.064

Figura 37 Tabla de propiedades cristalogrdficas del TiO, [43].

Estudio 3

3. Este estudio se bas6 también en un sistema multicapas, pero ahora tomando el
valor del diametro de las nanoparticulas de TiO2 resultantes de la sintesis verde del
articulo utilizado para la propuesta de sintesis en el laboratorio. EI parametro
ocupado son 43.3 nm de espesor para cada capa, por lo tanto, se hicieron estudios
de 6, 10, 16, 20 capas en este caso. Y si se toma en cuenta como recubrimiento se

tiene 3, 5, 8, 10 respectivamente.
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MULTICAPAS AIRE

AIRE

AIRE

432.3 nm grosor ———————1 %

(=)

43.3 nmegrosor ————__OF

Figura 38 Sistema multicapa PANI/TiO; con el grosor del tamarfio de la nanoparticula de TiO; de la sintesis verde (43.3
nm).

Estudio 4

4. El estudio de la respuesta 6ptica, de los materiales propuestos con futuras
aplicaciones en ventanas inteligentes, se realiz6 de la siguiente manera:

1) Primero se estudio la transmitancia y reflectancia del polimero conductor PANI
con un espesor de 240 nm.

2) Luego se estudio la respuesta Optica del TiO2 con distintos grosores: 50 nm, 100
nm, 200 nm y 300 nm.

3) Finalmente, se analiz6 la respuesta del material compuesto TiO2/PANI. En este
caso, el grosor del polimero se mantuvo constante (240 nm) y se varié nuevamente
el grosor de las capas del 6xido: 50 nm, 100 nm, 200 nm y 300 nm.

Estos estudios no solo permiten analizar como varia la respuesta 6ptica en funcion
de la composicién del material, también permite estudiar la influencia del grosor de
las capas del 6xido metélico.
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Tabla 4. Tabla de configuraciones de los materiales para el Estudio 4.

240
0
0
0
0

240

240

240

240

0

50
100
200
300

50
100
200
300

En el siguiente diagrama se muestra como estan dispuestas las capas de los

materiales segun las configuraciones anteriores.

AIRE

BICAPA,
AIRE
To0mm AIRE
200nm
300 nm »
[ow F—r PANI

VIDRIO

Figura 39 Configuracion del sistema bicapa probado en COMSOL Multiphysics.
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CAPITULO 4: ANALISIS DE RESULTADOS

En este capitulo se analizaran los espectros de Reflectancia y Transmitancia de la
luz que se obtienen mediante simulaciones con el software COMSOL Multiphysics®.
Estas simulaciones permitieron estudiar las zonas del espectro UV-Vis donde la luz
es transmitida y reflejada, con el objetivo de proponer los materiales mas eficientes
desde el punto de vista Optico para el desarrollo de ventanas inteligentes. Las
ventanas inteligentes deben tener la capacidad de transmitir la luz visible (400-800
nm) para mantener la habitacidon iluminada, y transmitir la luz IR o IR cercana ( >

800 nm), la cual aumenta la temperatura de la habitacion.

4.1. Vidrio.

Se realizaron estudios por medio de simulacién en COMSOL Multiphysics® para
comparar visualmente los espectros obtenidos en el programa con los espectros
reportados en la bibliografia existente en el tema. Los sistemas Aire-Vidrio y Aire-
Vidrio-Aire se utilizaron como referencia, la luz se hace incidir desde arriba
perpendicularmente sobre el sistema analizado. Para ambos sistemas se obtiene
una reflectancia menor al 10% (Figura 40 y 41). Estos resultados se encuentran en
concordancia con la transmitancia de vidrio que es mayor al 90%, es decir, refleja

menos de un 10% de la luz (Figura 42).

MULTILAYER FILMS o
100 T T T T T T
90 |- —— VIDRIO |
80 .
g 70+ —
5 eo AIRE |
Z 50 - .
s
Y 40 -
]
[ 30 B
20 B
10 =
0 1 1 1 1 1 Il 1
400 450 500 550 600 650 700 750

VACUUM WAVELENGHT (nm)
Figura 40 Espectro de reflectancia sistema Aire-Vidrio como blanco.

79



REFLECTANCIA SISTEMA AIRE-VIDRIG-AIRE =
100

0 ; l —— AIRE-VIDRIO-AIRE
80

70 AIRE
&0 -
50
a0
0
20
10+

Reflectancia (%)

400 450 500 550 i) 650 700 750 200
Longitud de onda (nm)

Figura 41 Espectro de reflectancia sistema Aire-Vidrio-Aire usado como blanco.
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Figura 42 Espectro de transmitancia del vidrio tipo soda-lime [51].

4.2. Polianilina.

SISTEMA AIRE-POLIANILINA-VIDRIO

Los espectros de transmitancia y reflectancia para el sistema Aire-PANI-Vidrio se
muestran en la Figura 43. Notese, que estas dos magnitudes presentan un
comportamiento contrario. Los maximos de reflectancia se obtienen por debajo de
350 nm y alrededor de 550 nm. El porciento de reflectancia en este caso (20%) es
mayor que para el sistema Aire-Vidrio (10%), lo cual se asocia a la pelicula de PANI

depositada. El maximo de transmitancia (> 90%) se obtiene alrededor de 400 nm.
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Estos resultados indican que la capacidad que tiene el material para reflejar o

transmitir la luz va a estar determinada por la longitud con que se esté trabajando.

AIRE-PANI (240nm)-VIDRIO o
100 . . . . : :
a0l =T —— ]
g0l e — —~—
70}
£
= 6o
5
=z
£ so
=
2 Ll
2
&
30l
200
w0}
o ! J \ : ] H J : H
300 350 400 150 500 550 600 650 700 750
LONGITUD DE ONDA (nm}
AIRE-PANI (240nm) -VIDRIO ®

90 -

B8O

0+

60 -

50+

a0t

REFLECTANCIA %
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Figura 43 Espectros de Transmitancia y reflectancia para una pelicula de PANI de 240 nm de espesor.

A continuacién, se muestran resultados experimentales reportados en la literatura
[52] y la comparacion con nuestros resultados. En la Figura 44 se muestran los
espectros de transmitancia obtenidos experimentalmente para el sistema
PANI/Vidrio a distintos voltajes aplicados. Se obtienen maximos entre 400-500 nm,
lo cual estad en concordancia con nuestros resultados. Se puede apreciar que la
posicion de la banda no es dependiente del voltaje aplicado. Sin embargo, el
porcentaje de transmitancia si lo es. A mayores voltajes se obtienen menores
valores de transmitancia. El mayor porcentaje de transmitancia (80%) se obtiene

para potenciales negativos.
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Figura 45 Espectro de transmitancia de peliculas de PANI bajo diferentes voltajes: (a) Peliculas de PANI preparadas por
procedimiento potencioestdtico; (b) Peliculas de PANI preparadas por procedimiento galvanoestdtico [52].

Por otra parte, Farag y colaboradores [53], realizaron un estudio en el que se analiz6
como varia la transmitancia y reflectancia de la luz cuando se varia el espesor del
polimero depositado sobre el vidrio. Estos resultados muestran que mientras mayor
sea el grosor del polimero, menor sera la transmitancia y mayor la reflectancia. Los
resultados para el sistema PANI/Vidrio con un espesor de 240 nm se encuentran en
concordancia con los nuestros.

La comparacion de nuestras simulaciones computacionales y los resultados

experimentales, nos permiten validar el método utilizado.
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Figura 46 Espectros de transmitancia y reflectancia para peliculas de PANI de diferentes espesores[54].

4.3. TiOo.

También se analizé la respuesta 6ptica del sistema TiO2-Vidrio, sin influencia del
polimero conductor PANI. Se estudié como varia la reflectancia (R) y transmitancia
(T) en funcidn del grosor de la pelicula de 6xido depositada. Los resultados

obtenidos se muestran a continuacion.

Capade TiO2

La Figura 47 muestra los espectros de reflectancia y transmitancia para el sistema
TiO2-Vidrio (50 nm, TiOz2). Lo primero que se nota es que el 6xido de titanio presenta
una mayor capacidad de reflejar la luz visible que el PANI por si solo. Ya que se
obtienen un 70% de reflectancia entre 400-800 nm. Por otra parte, el mayor
porciento de luz transmitida se encuentra en la region del UV. Las ventanas
inteligentes deben tener la capacidad de reflejar la luz infrarroja que es la que
calienta las habitaciones, y a su vez dejar pasar la luz visible para mantener la
habitacién iluminada. Con este espesor de 6xido, aunque ciertamente se reflejan

longitudes de ondas cercanas al IR, gran parte de la luz visible es reflejada.
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Figura 47 Espectros de reflectancia y transmitancia del TiO, a 50 nm de espesor de la pelicula sobre vidrio.

Cuando el espesor de pelicula de las nanoparticulas de TiOz2 aumenta a 100 nm se
aprecia un cambio significativo en los espectros de transmitancia y reflectancia. La
respuesta de estas dos magnitudes ya no se mantiene constante a partir de 400
nm; sino que se ven maximos y minimos de T y R en funcion de la longitud de onda.
En este caso aparece un maximo de transmitancia de la luz entre 500 y 650 nm,
estos resultados son convenientes en cuanto a iluminacion. Sin embargo, la
reflectancia en la region cercana al IR (800 nm) aunque contindia siendo un maximo
disminuye en un 10 % con respecto a los resultados obtenidos para el TiO2 de 50

nm de espesor.
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Figura 48 Espectros de reflectancia y transmitancia para peliculas de TiO, de 100 nm de espesor sobre vidrio.

Cuando el espesor de la pelicula de 6xido aumenta a 200 nm (Figura 49), se
mantiene un comportamiento de maximos y minimos similar al sistema TiO2-Vidrio
(100 nm, TiO2). En este caso se observan minimos de reflectancia en 400 y 500 nm,
mientras que se observan maximos de reflectancia (> 70 %) para longitudes de
ondas menores a 350 nm (UV), 450 nm (Vis), 650-800 nm (cercano a IR). Por lo
tanto, este espesor de TiO2 permite el paso de luz visible y refleja la luz de menor
frecuencia, resultados convenientes para el desarrollo de ventanas inteligentes.

Ademas, también refleja una parte los rayos UV perjudiciales para el ser humano.
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Figura 49 Espectros de Reflectancia y Transmitancia para peliculas de TiO, de 200 nm de espesor sobre vidrio.

Para 300 nm de TiO2 (Figura 50), se aprecia un comportamiento similar al anterior.
Es importante remarcar como de 100 a 300 nm el nimero de méaximos y minimos
se ha incrementado. Esto coincide con lo reportado en la literatura, y es un
comportamiento que se mantiene para longitudes de ondas mayores. Lo que nos
indica que estos sistemas TiO2-Vidrio permitiran pasar (transmitir) determinadas
frecuencias y reflejar otras. Esta tendencia se vuelve mas selectiva a cada longitud

de onda a medida que aumentamos el espesor del material.
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4.4. PANI/TIO:

La respuesta Optica de los sistemas hibridos fue estudiada en funcion del parametro

de red, el didmetro de nanoparticulas, y estableciendo una configuracion

determinada donde el grosor del polimero se mantiene fijo y se varia el grosor de

las capas del 6xido metalicos. Los resultados obtenidos se muestran a continuacion:
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Pardmetro de la red cristalina del TiOx.

En este primer estudio de los sistemas hibridos se analizé como varian los
espectros de reflectancia para 10 sistemas multicapa que consta de 10, 20, 30, 40,
50, 60, 70, 80, 90 y 100 capas en total dentro de las cuales se tiene el 50% de capas
de PANi y 50% capas de TiO2 alternadas. Cada una de las capas tiene un grosor
de 0.373 nm, que coincide con el pardmetro de red del TiO2 en fase anastasa y con
una estructura tetraédrica. En los Anexos se muestran los espectros de los sistemas
con 20, 40, 60,70, 80 y 90 capas.

Para el primer sistema estudiado de 10 capas PANI/TiO2, se tiene un grosor total
de 3.73 nm. En este caso se aprecia que la reflectancia de la luz es minima (10%),
muy similar al valor de vidrio solo y este comportamiento se mantiene constante de
300 a 800 nm (Figura 51). Cuando se aumentan numero de capas a 30 y el grosor
total del sistema se incrementa a 11.19 nm, se aprecia un ligero incremento de la
reflectancia (< 30%), para longitudes de onda menor a 600 nm (Figura 52). Para el
tercer sistema estudiado (50 capas) donde el grosor total del 19.65 nm, se aprecia
un incremento de la reflectancia (< 45%), a longitudes menores de 450 nm, que
corresponde fundamentalmente con la luz UV (Figura 53). A longitudes de onda
mayores se aprecia el mismo comportamiento que en los casos anteriores. Incluso
en el sistema de 100 capas, donde el grosor total del sistema es 37.3 nm, la
reflectancia maxima en la region cercana al IR es menor al 40 % (Figura 54). Notese
gue en los 10 casos (incluidos en los Anexos), el comportamiento de la reflectancia
es practicamente constante, y aumenta ligeramente el valor de R en la primera
region del espectro. Estos resultados permiten concluir que simular el grosor de las
capas basandonos en el pardmetro de red, no es lo mas conveniente para proponer
sistemas hibridos que puedan ser utilizados en ventanas inteligentes. Ya que hasta
100 capas de 0.373 nm de TiO2/PANI, el sistema refleja fundamentalmente la luz

visible y permite pasar la luz cercana al IR.
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Figura 51 Espectro de Reflectancia del sistema de 10 capas alternadas 5 de PANI y 5 de TiO,.
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Figura 54 Espectro de Reflectancia del sistema de 100 capas alternadas 50 de PANI 'y 50 de TiO,.

Diametro de las nanoparticulas TiOz2

750

También, se realizé un estudio en el cual se construyeron sistemas de capas

alternadas PANI/TiO2, donde cada una de las capas tiene un grosor de 43.3 nm.

Este grosor coincide con el obtenido experimentalmente para nanoparticulas

sintetizadas por una sintesis verde o no contaminante (propuesta en el Capitulo 3).

Se estudiaron 4 sistemas de 6, 10, 16 y 20 capas para los cuales se obtienen
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recubrimientos con grosor total de 269 nm, 433 nm, 693 nm y 863 nm
respectivamente.

Cuando se observan estos espectros (Figura 55-58) se aprecia una diferencia
significativa con los espectros antes estudiados. Por primera vez se aprecia una
amplia region del espectro donde la reflectancia es del 100 %. Este comportamiento
es caracteristico de Recubrimientos de alta reflexion o Reflectores de Bragg. Un
Reflector de Bragg es una estructura formada por multiples capas de materiales
alternados con indice de refraccién variable, o que resulta en una variacion
periodica del indice de refraccion efectivo en la guia. Cada limite de capa provoca
un reflejo parcial de una onda Optica. Los muchos reflejos se combinan con
interferencias constructivas y las capas actian como un reflector de alta calidad. El
rango de longitudes de onda que se reflejan se denomina banda de parada foténica.
Dentro de este rango de longitudes de onda, la luz esta "prohibida” de propagarse
en la estructura. Los Reflectores de Bragg son utilizados en fibras épticas. Para
nuestros sistemas el rango de parada fotdnica va de aproximadamente de 350 a
500 nm. Por lo que, en este caso, una parte de la luz UV-Vis seré reflejada en su
totalidad.

También es importante destacar como a medida que aumenta el nimero de capas,
las otras regiones del espectro donde no se observa la parada fotdnica, van
presentando un mayor numero de maximos y minimos (oscilatorio). Este

comportamiento es similar al que se habia observado para el TiO2 cuando

aumentaba el grosor de la lamina depositada.
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Figura 56 Espectro de Reflectancia del sistema de 10 capas alternadas de PANI'y de TiO,
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Figura 57 Espectro de Reflectancia del sistema de 16 capas alternadas de PANI y de TiO,.
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Figura 58 Espectro de Reflectancia del sistema de 20 capas alternadas de PANI y de TiO,.

Estos resultados son prometedores, ya que no solo encontramos sistemas con
posibles aplicaciones en ventanas inteligentes sino también en otro tipo de

aplicaciones.
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Sistema Hibrido PANI/TiO2

Finalmente, se estudio la respuesta 6ptica de un sistema de una sola capa
PANI/TiO2. En este estudio se mantuvo constante el grosor del polimero (240 nm),
y se vario el grosor de la capa de TiO2 desde 50 a 300 nm. Lo cual nos permite
comparar la respuesta optica del PANI solo y TiO2 solo de los mismos grosores con
el sistema hibrido. A continuacion, se muestran los espectros de Reflectancia y

Transmitancia entre 300-800 nm.

Los espectros de Reflectancia y Transmitancia muestran un comportamiento
opuesto en todos los casos. Para el sistema donde el grosor de la lamina de TiO2
es de 50 nm (Figura 59) se aprecia una transmitancia maxima (70%) de la luz a 350
nm, el otro maximo (40%) se observa en 550 nm. Los minimos de transmitancia se
observan en 450 nm y 700 nm, en ambos casos con un 30 % de esta magnitud. Lo
gue significa que en la region del Visible la luz transmitida disminuye en un 30-40

%, comparado con el UV.

Si comparamos estos resultados con los del TiO2 solo (Figura 47), aunque el
comportamiento es similar, se aprecia que en ese caso la transmitancia en el UV es
mayor (90%), y después de 450 nm la transmitancia se mantiene constante (30%),
sin que se aprecie el maximo que observamos en este caso. Lo que inicialmente
nos indica que la presencia del polimero si influye en la respuesta 6ptica del sistema,

y esta influencia es selectiva a una longitud de onda determinada.

Conforme aumenta el grosor de la capa de TiO2 de 100 a 300 nm, aumentan las
crestas de las graficas. Tienen un comportamiento mas ondulatorio. Este
comportamiento es el mismo que se aprecia tanto para el TiO2 solo, como para
algunas regiones del espectro del sistema multicapa PANI/TiO2, donde las capas
tienen un grosor de 43 nm. Como ya sSe mencion0 anteriormente este

comportamiento es favorable para el desarrollo de ventanas inteligentes, ya que
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permiten transmitir regiones de la luz visible y refleja regiones del IR, lo que favorece

gue exista una habitacién iluminada con un menor calentamiento de esta.
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Figura 59 Espectros de Transmitancia y reflectancia del sistema de dos peliculas de PANI con 240 nm de grosor y encima
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Figura 60 Espectros de Transmitancia y reflectancia del sistema de dos peliculas de PANI con 240 nm de grosor y encima

una capa de TiO; de 100 nm.

96



AIRE-PAN| (240nm)-TI02 (200nm)-VIDRIO
100 T T T

90 B

80 B

| / \,
iih \ N / |

30 B

201 \ / S~ i

TRANSMITANCIA (%)

0 I I L L I I I I L
300 350 400 450 500 550 600 650 700 750
LONGITUD DE ONDA (nm)
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Figura 62 Espectros de Transmitancia y reflectancia del sistema de dos peliculas de PANI con 240 nm de grosor y
encima una capa de TiO, de 300 nm
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Los sistemas hibridos con espesor de 100 y 300 nm del TiOz (Figura 60 y 62),
presentan espectros similares al del éxido metalico solo (Figura 48 y 50). Las
bandas se encuentras en longitudes de onda similares y solo algunas de ellas
disminuyen su porciento de la transmitancia del 90% al 70-80%. Sin embargo, el
sistema hibrido con una capa de 200 nm de TiOz (Figura 61) si presenta diferencias
con respecto a su analogo (Figura 49). El maximo de T que se aprecia en el TiOza
375 nm es un minimo en el sistema PANI/TiO2 (grosor 200 nm). Ademas, aparece
un nuevo maximo de transmitancia a longitudes de ondas mayores de 750 nm que
en el resto de los sistemas se aprecian como un minimo o lo que es lo mismo, las
longitudes de onda de esta region son reflejadas. Teniendo esto en consideracion,
se plantea que los sistemas PAN/TiOzcon NPs de grosor 100 y 300 nm son 6ptimos,

de manera preliminar, para el desarrollo de ventanas inteligentes.

Interacciones entre las estructuras quimicas de los componentes de las peliculas en

la interfase.

En la siguiente figura se muestra la estructura quimica de la monocapa PANI/TiO2
y se propone que los sistemas pueden interactuar mediante puentes de hidrégeno,
aungue también se deben considerar interacciones tipo Van der Waals. Para validar
esta prediccion se propone a futuro estudiar distancias de enlaces, energias de
enlace entre otros parametros. Sin embargo, la interaccibn por puentes de
hidrégeno es la mas probable para este tipo de sistemas inorganicos-organicos

donde tenemos presencia de atomos de hidrégeno y oxigeno.
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Figura 63 Interaccion entre las moléculas del polimero PANI y el TiO, (puentes de hidrégeno).
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Los estudios de transmitancia han permitido evaluar cuales son los materiales y las
configuraciones mas prometedoras para el desarrollo de ventanas inteligentes. Los
sistemas de TiO2 (200-300 nm TiOz2) y PANI/TiO2 (300 nm TiOz) fueron los que
presentaron mejores resultados, ya que son capaces de transmitir la luz visible y
reflejar la luz IR cercana, en algunos casos incluso son capaces de reflejar la UV
perjudicial para la salud humana. Ademas, se obtuvo que los sistemas PANI/TiO2
con 16 y 20 capas de TiO2 (espesor de cada capa 43 nm) se comportan como
reflectores de Bragg con una parada fotonica entre 350 — 470 nm, lo que los
convertiria en una buena opcion para el desarrollo de otro tipo de aplicaciones como
recubrimientos en espejos, laser diodos, gafas de cristal antirreflejantes, fibras

Opticas, entre otros.
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CAPITULO 5: CONCLUSIONES

ESTUDIO 1 BLANCOS: El método utilizado se validé al comparar la
respuesta optica de los blancos calculados con los resultados experimentales
de los mismos sistemas en la literatura. Concluyendo que el método utilizado

funcionaba bien para realizar las pruebas posteriores con el material hibrido.

ESTUDIO 2 PARAMETRO DE RED DEL TiO2: Los espectros de
transmitancia y reflectancia en funcion del parametro de red no mostraron
cambios significativos, por lo que el uso de este parametro para estudiar la

respuesta optica de los materiales no se considera conveniente.

ESTUDIO 3 DIAMETRO DE LAS NANOPARTICULAS DE TiO2 OBTENIDAS
EN LA SINTESIS VERDE (43.3 nm): Los sistemas PANI/TiO2 con 16 y 20
capas de TiO2 (espesor de cada capa 43 nm), pueden utilizarse como
peliculas de alta reflexion, ya que se comportan como reflectores de Bragg,

con una parada fotonica entre 350 — 470 nm.

ESTUDIO 4 SISTEMA BICAPA CON ESPESOR FIJO DE PANI Y
VARIABLE DE TiOz2: El sistema PANI/TiO2 con un espesor de la pelicula de
oxido de 300 nm mostro los resultados mas prometedores para el desarrollo
de ventanas inteligentes. Ya que transmite parte de la luz visible (400-450
nm y 530-650 nm), lo que permite las habitaciones se mantengan iluminadas
y transmiten la luz IR (> 700 nm), que es la que calienta las habitaciones, lo

gue disminuiria los costos de refrigeracion.
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ANEXOS



Proceso de simulacion en COMSOL.
En esta seccion hablaremos acerca de la simulacion realizada en COMSOL
en cuanto al procedimiento general para la carga de datos para realizar un estudio.

Descripcidn del proceso

1.- Esta es la interfase inicial del programa donde tenemos dos opciones de elegir
si se hace un modelo en blando o se ocupa el asistente del modelo. Para el interés

del estudio seleccionaremos asistente del modelo.

o 1 Untitled.mgh - COMSOL Multiphysics = [s] X

e e AoEn TalEs Rk =

506 MB | 645 MB
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2.- Aqui se selecciona la dimension del espacio del modelo, en base al estudio se

puede elegir entre estas 6 opciones que se muestran en la figura.

Untitied.mph - COMSOL Multiphysics

Home ’ fla Materiales Estudio  Resultados  Desamollador
Seleccionar dimensién de espacio

& = 9

o 20 axisimétrico o 10 asimitrico '} w©

B e € concetar [ Heeno

639 MB | 866 MB

3.- En la siguiente interfaz se selecciona la fisica a ocupar en el estudio de interés

gue en este caso es optica.

o Untitled mph - COMSOL Multiphysics

Home  Ds . . Materiales 1 Eswio  Resultadcs  Desarollador
Seleccionar fisica
* AQ/DC

Aclstica
£ Tramsporte de especies quimicas
i ica

B e € concetar [ Heeno

6B MB | 922 MB




4.- Después de seleccionar la opcion de ¢ptica se despliegan dos opciones la
primera Optica geométrica y calentamiento por rayos y seleccionamos Optica

geomeétrica.

o A Untitled mph - COMSOL Multiphysics - o X

Home  De : : Materiales a Estudio  Resultados  Desarollador a

Seleccionar fisica

Buscar
X AC/DC
Acistica
£ Tramsporte de especies quimicas
Electraquimica
Flujo de fluido
Transferencia de calor

Gptica geométrica (gop)
Calentamiento por rayos
Gptica de ondas
® Plama
< Radiofrecuencia
Semicanductor
Mecanica estructural
Matematica

nterfaces de fisica afadidas

B e € concetar [ Heeno

6. Al seleccionar la éptica geométrica nos dan las variables que se ocuparan.

745 MB | 836 MB

Seleccionamos estudio.

1 Untitled.mph - COMSOL Multiphysics = [s] *

Home fla Materiales Estudio  Resultados  Desamollador B

o

Seleccionar fisica Revision de la interfaz de fisica

Buscar Gptica geométics (gop)
X AC/DC
Acistica
Transporte de especies quimicas

Variables dependientes

W Electroquimica Posicien del rayo q
Flujo de fluido Componentes de posicion del rayo: | g
Transferencia de calor @

4 1l Cptica o

4 | Opbica de rayos e .

Gptica geométrica (gop)
Calentamiento por rayas Componentes de vector de onda: ket
Gptica de ondas Ky
[

@ Plasma

= Radiofrecuencia
Semiconductor
Mecanica estructural
Matematica

Agregar

nterfaces de fisica afadidas;

bl Opcageomemcalgop) |

Eliminar

B Dimension de espacio © Ecudo
B © cmein [Fremo

758 MB | 900 MB
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7. Posteriormente se selecciona el trazado de rayos. Y asi accedemos al estudio

para comenzar con la simulacion.

o ) Untitled.mph - COMSOL Multiphysics - o x
e do Makraes i AoEn TalEs Rk =

Seleccionar estudio

4 5 Estudios generales
Temporal
4 o Estudios predefinicos para las interfaces de fisica seleccionadss
Trazacio de rayos bidreccionalmente acoplado
Trazacio de rayos
Estudio vacio

Estudio afiadico:

interfaces de fisica afadidas:

Gptica geamétrica (gop)

@
B vuon € concetar [ Heeno

757 M | 838 MB

8. Se comienza revisando todos los parametros e informacién requeridos para la

simulacion.

a o) - Unitled.mph - COMSOL Multiphysics - o x
& Definiciones Geometrla  Dibujo  Materiales  Fisica Malla Estudio  Resultados  Desarrollador
A 9 ' P Varigbles - =Importar H] 0 " F = S ] =
- Funciones + * + 3 + i
Constructor de  Companente  Agregar Parametros Construir Agregar Optica  Aoregar  Construir Malla  Calcular Estudio Adregar Agregar gupo  Windows Restabl
T+ componente = - todo matenial  geometricar fisica mala 1+ Te estu grafico - el escritorio »

aplicacion

- &|| Ajust ~ % | Graficos -8
¢ - v @ @@ RY - @ To- O-a
4 @ Unttledmph (root) 8 Constrar todo 1Tm
4 @ Definiciones globales o
Parametras 1 Etiquets:  Geometrial k 0.8
i Mateniales 0.6
4 ® Componente | (compi} ~ Unidades
= Definicio 3
bl Escalar valores al cambiar unidades 0.4
Geometria 1
% Matenisles Unidlad de langituc 0.2
4 | Opbica geométrica (gop) m .
@ Propiedades de medio 1 o
a Unidlad angulsr
Disconbnuidad de matenal 1 o
Propiedades de raya 1 Grados .
Mallz 1 0.4
4 5 Estudio 1 ~ Restricciones y dimensiones
Pas 1: Trazado de rayos X 0.6
Usar restricciones y dimensiones:
® Resultados
A v 0.8
pes R 1 1 1 m
1
~ Avanzado 2 15 1 05 0 0.5 1 15 2
Tolerancia de reparo por defecto: Mensajes Estado del calculo  Registro Tabla -u
Automatico .
W] Construir nuevas cperaci ones automaticamente COMEOL Multiphysics 5.6.0.280
] Constuir automatcmente al salir de 1a geometria
861 ME | 1011 MB




9. Se posiciona el usuario en la seccion de parametros.

@ 3 - " L - Untitled,mph - COMSOL Multiphysics - o x
=m Definiciones  Geometla  Dibujo  Materigles Fisica Malla  Estudio  Resultados  Desarrollador 8
& P Variables - =lImportar f — I = =
A ? - ' Funcionss « 1 ( Vi . - = )
Constructorde  Componente  Agregar Parémetras T Construir Agregar Optica  Agregar  Construir Malla  Calcular Estudio Agregar Agregar gupo  Windows  Restablecer
aplicacion 1+ componente - Cass0 e parsmetra materisl | geometrica~ fisica malla 1- T estudio rafico - < elescitono
- - -
M Parametros e [@-8-xy Wl - =
4 @ Unttledmph (root) 1Tm
4 @ Definiciones globales Etiquets Parsmetros | B o
Parametras 1 - 0.8
 Materiales S
4 % Componente 1 fcompi) - 0-6
Definiciones Mombre | Expresién Walor Descripeién 0.4
Geometria 1
+ Materisles 0.2
4 | Opbica geométrica (gop)
@ Propiedades de medio 1 o
2= Discontinuidad de matenial 1 02
Propiedades de raya 1
Mallz 1 0.4
4 5 Estudio 1
12, Paso 1: Trazado de rayos 0.6
® Resultados
m
2 15 -1 0.5 0 0.5 1 15 2

Mombre:

Expresion:

Descripidn;

10.Se introducen los parametros que se

Estado del chlculo  Registro  Tabla

Mensajes

COMSOL Multiphysics 5.6.0.280

B13MB | 970 MB

ocupan para el estudio en particular. Que

para mi estudio son los que se muestran en esta captura.

o ~ « £l n N L ANALISIS DE OPTICA GEOMETRICA DEL AIRE POLIANILINA Y VIDRIO 4 JUNIO 2021.mph - COMSOL Multiphysics - o X
Definicicnes  Geometria  Dibujo  Materisles Fisica Malla  Estudio  Resultados  Desamollador
A Q P7osY P; Variables - W = Importar H) ( .l y = N'_r- =
- Funciones + + el —
Constructor de  Componente  Agregar Parametros Construir Agregar Optica  Aoregar  Construir Malla  Calcular Estudio Adregar Agregar gupo  Windows  Restablecer
aplicacion 1+ componente + - Caso de parametra todo material | geomitrica=  fisica malla v Tv tud grafico = el escritorio v
- i -
1 R - ~ @ =@ nh | 8~ @
- @ ANAL DE CPTICA GECMETRICA DEL AIRE P 1m
- iciones globales Etiquets  Parametros | B o
Parametras 1 - 0.8
= Matenales ¥ Farémetros 0.6
4 9 Componente 1 {compi} &
= Definiciones Mombre | Expresién walor Descripeién 0.4
Geometria | n_sir 1 1 Indice de refraccién del a..
2 Materiales nglass 15 15 indlice de retraccion del . 0.2
4 | Opbica geométrica (gop) n_pani (B2 171 indice de refraccion de Ia o
B Propiedadies de medio 1 lamd 550[nm) S5E-Tm Logitud de onda del vacio
Discontinuidad de matenial 1 2
Propiedades de rayo |
Mallz 1 0.4
4 Estudio |
12, Paso 1: Trazado de rayos 0.6
&, Resutados
! ! ! Ll
-2 15 -1 05 o 0.5 1 1.5 2
Mensajes Estado del chlculo  Registro  Tabla =
COMSOL Multiphysics 5.6.0.280
[D4-jun-2021 658] Archivo guardado: CUsers\lydia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSDL\PARA M| PROYECTCVEJECICIOS MIO!
"~
Nombre
lamd
Expresion:
S50nen]

Descripaion;
Loditud de onda del vacio

753 MB | 983 MB




10-. Se procede a dibujar la geometria con la cual se trabajara en el estudio.

o ~ « L ANALISIS DE OPTICA GEOMETRICA DEL AIRE POLIANILINA Y VIDRIO 4 JUNIO 2021.mph - COMSOL Multiphysics - o x
Definiciones  Geometia  Dibujo  Materiales Fisica Malla  Estudio  Resultados  Desarrollador
9 Variables - =Importar o - = = =

A § Funcionss « 1 0 ] £ - I ~ -
Comstructorde  Components  Agregar  Parimetros i Construir Agregar  Optica  Agregar  Comstruir Malla  Calcular Estudio Agregar Agregargrupo Windows Restablecer
aplicacion T+ componenta - todo material | geometnca+ fisica  malla 1+ e estudio grafica » < elestntorio
A Madel cometria Matenale: Fisica ! Itac spasici
- o -
T E - ometria ML AR AN A8 § - @ 8- e
4 @ ANALISIS DE OPTICA GECMETRICADELAREP | 8 Construir todo 1R =
a
B Consmirtodo B = oe
- mportar
4 9 compd 06
4 = pej L Cusdrado
- b cambiae uiciades 0.4
s Cireulo
x
0.2
= pse
47 Ged .
. Rectinaulo 0
L ga £ Arco dircular 0.2
" =
, B r Cuadrat |
- ezier Cuadratico o
B Curva d Interpolacion y dimensiones
G - 0.6
' Curva paramétrica P——
\ M3 Cubi Bémer -0.87
4 Esugg Ui se - =
bas| /1 Poligane N 1 1
& Resulta i -15 -1 0.5 1] 0.5 1 1.5 2
Segmenta de linea © por defecto; Mensajes Estado del cilculo  Registro  Tabla -u
# Editar objeto -
Partes + s operadones autométicamente COMSOL Multiphysics 5.6.0280

Programacin
Medida

nsertar secuencia

, naticamente al salir de la geometria

Copiar como codigo al portapapeles v

= Renombrar

Ajustes

Propiedades

H R Escribe aqui para buscar

Ayude

[04-jun-2021 656] Archivo guardado: C\Users\lydia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOLIPARA MI PROYECTCAEJECICIOS MIO!
[04-jun-2021 700] Archive guardado: C\Users\lydia\Desktop\TERCER SEMESTRE\SIMULACION COMSOL\PARA MI PROVECTCAEJECICIOS MIO!

BB ME | 974 MB

11.Se introducen las dimensiones para el objeto de estudio. En este caso 0.2 cm

por lado.

o ~ « 2] Sl L ANALISIS DE OPTICA GEOMETRICA DEL AIRE POLIANILINA Y VIDRIO 4 JUNIO 2021.mph - COMSOL Multiphysics - o X
Definicicnes ~ Geometria  Dibujo  Materisles Fisica Malla  Estudio  Resultados  Desamollador
9 P; Variables - = Importar ks — = = =
A ' Funciones « 3 ( e 22 - ~ ﬁ
Constructor de Componente  Agregar Parametros Construir Agregar Optica  Agregar  Construir Malla  Calcular Estudio Agregar Agregar grupo  Windows  Restablecer
aplicacion Tv componente + - material | geométrica~ fisica malla 1w 1 tudio = eleseritorior
Madel Definic cometria Matenale: a N ! spasici
= madelo v 20 -8
=z 5. L Q| v mv E@-@- BN ERCRA | g+ G-@
4 @ ANALISIS DE CPTICA GECMETRICADEL ARE P | [E)ICORSIRASBIEEEIEnaga = | ® Construir todos los objetos B Fo } "
4 % Definiciones globales 0.2 o
Etiquets:  Cuadrada 1 i
Parsmetras 1 quets Cuadrada s
) Materiales :
4§ Components | (compi) ¥ Tipo de objeto 0.16
4 = Definiciones - o4
Sistema de contomas 1 (55T ipo: | Solide M :
[ vista 1 0.12
4 Geometria | e o1
»
4.] Cundrado 1 (sai} Longitud del lade: 0.2 m
Fomar urvon (fin) 0.08
: Materiales - Boscién
4 1 Optica geomatica (goph 0.06
8 Propiedaces de meclo 1 e B 004
Discontinuidad de matenal 1
Propiedadies de rayo 1 a 002
., Malla 1 ¥ 2 am o -
“ Fetudia 1 = 0.15 .{Il .Dﬂ.ﬁ CI. D.ﬂﬁ .CI] [IIIE 0.2 0.25 IUE !
Paso 1: Trazado de rayos ~ Angulo de rotacidn Y X . :
& Resultados
Retagion: |0 deg ||| Mensajes Estado del calculo  Registro Tabla -
Capas -
COMSOL Multiphysics 5.6.0.280
» Selecciones de entidades resultandes [D4-jun-2021 £59] Archivo guardadio: CAUsers\lydia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOL\PARA MI PROYECTCVEJECICIOS MIO!
= [D4-jun-2021 7:00] Archivo quardado: CAUsers\ycia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOLIPARA MI PROYECTCAELECICIOS MIO)
Seleccisn de abjetos resultante
"
Seleccibn acumulativa
Nuevo

H R Escribe aqui para buscar

Contribuir & Minguno -

819 MB | 984 MB
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12. Se procede a dividir en capas nuestra geometria para poder alternar nuestro

materiales a evaluar.

] | . . N}

A 9 @ P

Componente  Agregar Param,
1 companente « -

Definicicnes  Geometria

Constructor de
aplicacion

4 @ Definiciones globales
Parametros |
+ Matsrisles
4 Components | (compi)
4 = Definiciones
1| Sistemna de contomos
[ vista i
“ Geometria 1
1] Cuadrado 1 (sqi}
* Formar union (fin}
# Mateniales
4 | Opbca geométrica (gop)
@ Propiedades de medio 1
Discontinuidad de matenial 1
Propiedades de raya 1
Malla 1
4 & Estudio 1
Paso 1: Trazado de rayos
& Resultados

{5yt

H £ Escribe aqui para buscar

Dibujo

Matenales  Fisica Malla  Estudio  Resultados
Variables - R = lmportar
i ]
Funcionss « *
etras Construir Agregar
todo

material

® Construir seleccionado = @ Construir todos los objetos @

Base:  Esquina
i 0
¥ Q

~ Angulo de rotacidn

Rotacién; |0

v Capas
»

Nombre dé caps Grosor (cm)
Capa 1 0.1

Capa2

[ capas a la izquierda
[T] Capas 2 |z derscha
] Capas enlaparte intericr
| Capas enla parte supericr
~ Selecciones de entidades resultandes
Seleccitn de objetos resultante

Selection acumulativa

Contribuir 8 Ninguno

Desanollador

0

Optica

geometrica -

Huevo

W ANALISIS DE QPTICA GEOMETRICA DEL AIRE POLIANILINA Y VIDRIQ 4 JUNIO 2021.mph - COMSOL Multiphysics

5 y. =
Agregar  Construir Msils  Calcular Estudio Agregar
fisica malla 1+ 1o estudio

0.1 -0.05 0

Estado del chlculo  Registro  Tabla

Mensajes

- o x
a
I = e
= |
Agregargrupo Windows Restablecer
arafica & esentoria v
oC
3l ] 8- ]
=1
0.1 0.15 0.2 0.25 0.3

[04-jun-2021 658) Archivo guardadc: CAUsers\lydia\DesktopATERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOLYPARA MI PROYECTCAEIECICIOS MIO!
[04-jun-2021 7:00) Archivo guardadio: CAUsers\lydia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOL\PARA MI PROYECTCAEJECICICS MIO!
[04-jun-2021 T:13] Archivo guardade: CAUsers\lycia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOLIPARA MI PROYECTOVEIECICIOS MIO!

881 MB | 1029 MB

13.Para este estudio se probaran primero los blancos, por lo cual se introducen los

indices de refraccion de los materiales. Se debe incluir el del aire en la parte

superior.

o ~ « 2] cH | b ] L ANALISIS DE OPTICA GEOMETRICA DEL AIRE POLIANILINA Y VIDRIO 4 JUNIO 2021.mph - COMSOL Multiphysics - o X
Definicicnes ~ Geometria  Dibujo  Materisles Fisica Malla  Estudio  Resultados  Desamollador
A Q y P Vanables ~ =Y = Importar s — T = —
- Funciones = + (’ Vi —— N
Constructor de  Componente  Agregar Parametros Construir Agregar Optica  Aoregar  Construir Malla  Calcular Estudio Adregar Agregar gupo  Windows  Restablecer
aplicacion T+ componente = - todo material | geométricar fisica malla 1+ 1v tudio grafico - el escritorio v
-a ; -
L@ - @ =« @-®BY - @ 8- -
em
Etquets. Matenal | P 0.2 e
Seleccitn de entidades geométricas o.18
4 ® Componente | (compi} 0.16
o Nivel de entidad geomeético:  Dominia -
4 = Definiciones 0.14
Sistema de contamas 1 (sysT Seleccion: Manual .
L vista 1 0.12
4 ¥\ Geomelria 1 =z ° .
Cusdrada 1 (sal) 01
155 Formar unven (i 0.08)
4 G5 Mateniales
& Material | (mat1) 0.06
1 Gplica geométrica {gon) 0.04
B Propiedades de medio 1
Discontinuidad de material 1 Reemplazar 0.02
Propiedades de raya 1 o
Malla 1 Propiedades de material - cm
a Estudia 1 N N 0.15 0.1 -0.05 a 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 03
studic ~ Contenido de material
Paso 1- Trazada de rayos
§ Resultados Mensajes Estado del calculo  Registro Tabla -n
b Propidsd Variable Valor  Unidsd | Grupo de
[# | Indice de refraccion, parte real | n_iso;... n_air 1 ndice de re .
Indice de refraccion, parte im... ki_iso.. 0 1 ndice de rc COMSOL Multiphysics 5.6.0.200

[D4-jun-2021 £58] Archivo guardador CAUsers\lydia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOL\PARA MI PROYECTCAEJECICIOS MIO!
[04-jun-2021 T:00) Archivo guardadc: CAUsers\lycia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOLYPARA MI PROYECTOMVEJECICIOS MIO.
[04-jun-2021 7:13] Arehivo guardadio: CAUsersilycha\Deskiop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOL\PARA MI PROYECTCAEIECICIOS MIO:
[04-jun-2021 7:18] La geometria finalizada hiene 2 dominios, T contomos, ¥ wértices,

B16 MB | 1032 MB




14.En este paso se ponen los datos del vidrio para validar el blanco.

- X -t BN RN
Definiciones  Geomewia  Dibujo  Materiales  Fisica  Malla  Estudio  Resultados  Desamollzdor
= Vanables ~ B
A 9 R P; farables mportar B 0
Funciones «
Comtructorde  Componente  Agregar  Parametros Construir Agregar | Oplica
aplicacion Te componente - material | geometrica *
icacién eria dateriales F
“onstructor de -4 il s
4 @ ANAL DE OPTICA GECMETRICA DEL AIRE P
- Definiciones globales Etiquets:  Material 2 L5
Parametros 1
2 Materiales Seleccitn de entidades geométricas
4 Componente 1 {campl)
- " Nivel de entidad geometicer  Dominia -
4 = Definiciones
Sistema de contamas 1 (sys7) Setecclon Manual -
2] wista 1
4 ¥\ Geomelria 1 L .
Cvadrada 1 (sal}
Bl Formar uon (i)
4 & Matenales
% Material | (mat1)
% Matenal 2 (mat2)
4 | Optica geométrica (gop)
W Propiedades de medio 1 Reemplazar
5 Discontinuidad de material 1 .
bropisdacie is rpe 1 Propledades de material
Malla1 ~ Contenido de material
- Estudio 1
P 1:Tr o de v
- hm’;‘;m razada de feyos Propiedad Variable Valor  Unidsd | Grupo def
h [¥ Indice de refraccion, parte real | n_iso;.. [n_glass |1 lndlice de

H L Escribe aqui para buscar

AMALISIS DE OPTICA GEOMETRICA DEL AIRE PGLIARILINA Y VIDRIC 4 JUNIO 2021.mph - COMSOL Multiphysics

] [1’ -—

Construir Malla
als 1+

Vi
Agregar
fisica

mall

Calcular Estudio Adregar
T estudio

= ~» R 5

Agregar gupo

W

Windows Restablecer

0.15 0.1 -0.05 0

Estado del calculo  Registro Tabla

Mensajes

COMSOL Multiphysics 5.6,0.280

el escritorio »

G oa

03

[D4-jun-2021 £58] Archivo guardador CAUsers\lydia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOL\PARA MI PROYECTCAEJECICIOS MIO!
[04-jun-2021 T:00) Archivo guardadc: CAUsers\lycia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOLYPARA MI PROYECTOMVEJECICIOS MIO.
[04-jun-2021 7:13] Arehivo guardadio: CAUsersilycha\Deskiop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOL\PARA MI PROYECTCAEIECICIOS MIO:

[D4-jun-2021 7:16] La geometria finalizada tiene 2 dominios, 7 contomes, y wérlices,

B35 MB | 1045 MB

15. Establecer la distribucion de los rayos que inciden sobre el material a estudiar.

o ~ « 2] [ L L ANALISIS DE OPTICA GEOMETRICA DEL AIRE POLIANILINA Y VIDRIO 4 JUNIO 2021.mph - COMSOL Multiphysics - o X
Definicicnes ~ Geometria  Dibujo  Materisles Fisica Malla  Estudio  Resultados  Desamollador
3 Variables - = Importar o — S = —_ =
A 9 2 Pi ! n £ 0 s B oA = 3 - |
unciones
Constructor de Componente  Agregar Parametros Construir A Optica  Agregar  Construir Malla  Calcular Estudio Agregar Agregar grupo  Windows  Restablecer
aplicacion Te componente = - todo material | geométricar fisica malla 1+ 1v tudio grafico - el escritorio v
Aplicacién etria dateriales Fisi tudio Resultadios sposici
- -a S -
. - L a@. - e @-@eRY =+ @ T8~ O- &
- @ ANAL DE CPTICA GECMETRICA DEL AIRE P m
- iciones globales Etiquet:  Optica geométrica B 0.2 o
Parametras 1 Nombre: |gop 016
Matenales
4 % Companente 1 {compi) ~ Seleccidn de dominio 0.16
4 = Definiciones 0.14
Sistema de contamas 1 (sysT Seleccibre  Todos los dominios -
2] vista 1 | 0.12
4 ¥ Geometriz | i 3
Cuadraca 1 (sql} 2 & = e.r
155 Formar unven (i 5 0.08
4 & Matenales
Material | (matl) 0.06
% Material 2 (mat2) 0.04
4 [ Optica geométrica (gop)
W Propiedades de medio 1 Ecuacién 0.02
Discontinuidad de material 1 - -
Propiedades de rayo 1 ~ Propagacisn y lanzamiento de rayos . - . om|
Malla 1 0.1 -0.05 a 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 03
4 "% Estudia 1 Wavelength distribution of relessed rays:
Paso 1: Trazada de rayos Monochromatic - Mensajes Estado del calculo  Registro Tabla -n
& Resultados Nrmero méximo de rayos secundarios:
500 COMSOL Multiphysics 5.6.0.280
[D4-jun-2021 &58] Archivo guardado: C\Users\lydialDesktop\TERCER SEMESTRE\SIMULACION COMSOL\PARA MI PROYECTCAVEJECICIOS MIO!
L] Use geometry nomals for ray-boundary interactions [D4-jun-2021 7:00) Archivo guardado: CAUsers\lydia\Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOL\PARA MI PROYECTCVEIECICIOS MIO)
. . . [D4-jun-2021 7:13] Archivo guardade: CUsersylyca\DesktophTERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOL\PARA M| PROYECTOVEJECICIOS MIG!
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16.Una vez establecida la distribucion policromatica y sin rayos secundarios.
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17.Ahora verificamos los contornos que intervienen en nuestro estudio como

pelicula dieléctrica.

o ~ « 2] = L ANALISIS DE OPTICA GEOMETRICA DEL AIRE POLIANILINA Y VIDRIO 4 JUNIO 2021.mph - COMSOL Multiphysics - o x
iome  Definiciones  Geometria  Dibujo  Materiales  Fisica Malla  Estudio  Resultados  Desarrollador
2 - Varisbles - = Importar s B/ = y "R ] B =
A Q < i o [ | H 0 S | A = i [ |
Constructor de Componente  Agregar Parametros Construir Agregar Optica  Agregar  Construir Malla  Calcular Estudio Agregar Agregar grupo  Windows  Restablecer
aplicacion 1 componente + - todo material | geomitrica=  fisica malla v Tv tudio grafico = el escritorio v
Aplicacién eria dateriales Fisi tudio Restltados spasicis
-5 A ) e
ontinuidad de material L AR = 3 ol | o~ v a
m
Etiquets:  Discontinuidlat: de matenial | . 0.2 o
= Seleccién de contorno 0.18
4 ® Componente | (compi} 0.16
Seleccion s i
4 = Definiciones
Sistema de contomas 1 (7 1 e
I .
2] vista 1 -:—" a 0.12
4 Geametria 1 N
Cusdrade 1 (sal) p L
B Former unien ¢fin N 0.08
4 % Materisles -
Material | (matT) L] 0.06
% Matenal 2 imat2) 0.04
4 | Bphca geométrica (gop) Reemplazado y contribucidn ’
W Propiedades de medio 1 Ecuacion 0.02
Discontinuidad de matenal 1 om
Propiedades de raya 1 ~ Revestimientos T T T
Malla 1 0.1 -0.05 a 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 03
d & Estudio 1 Peliculas dieléctricas delgadas en contomo: — e e -
Paso 1: Trazado de rayos Minguna - ensajes X | SRl KNI WAl <L
& Resultados
Rayos a liberar COMSOL Multiphysics 56.0.280
Raleass reflectad rays [04-jun-2021 &:58] Archivo guardado: C\Lsers\lydia\Desktop\TERI SEMESTRE\SIMULACION COMSOL\PARA MI PROYECTC\EJECICIOS MIC
v [04-un-2021 7:00] Archiva guardado: CAUsers\iydlia) Desktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOL\PARA MI PROVECTCAEJECICIOS MIC
Siempre - [B4-jun-2021 7:13] Archivo guardado: CAUsers\lydia\Desktop\TERCER SEMESTREASIMULACION COMSOLPARA MI PROYECTCAEJECICIOS MIC

21 7:18] La geametilz finalizads tiene 2 dominios, 7 contornos, y wértices,
7:18] Archivo guardado: CAUsers\iydiahDesktop\TERCER SEMESTREVSIMULACION COMSOL\PARA MI PROVECTCAEJECICIOS MIC

Umbral de intensicac

I 1[mW/m~2] Wim® 1 7:22) Archivo guardado: C\Users\lydia\Desktop\TER SEMESTRE\SIMULACION COMSOL\PARA MI PROYECTC\EJEQICIOS MIC
Potencia umbral
Qun  1e-3(mW] w

~ Austes auanzados

B37 MB | 1055 MB

H L Escribe aqui para buscar




18. Deshabilitamos las peliculas dieléctricas del contorno.
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19. Se introducen los valores en la pelicula que dejamos habilitada que en este caso

es la numero 4 seleccionada en verde y se anotan los parametros que solicita

el programa.
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20.En este paso damos clic derecho en la Optica para seleccionar la opcién de

liberar desde rejilla.
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22. Se procede a establecer el intervalo de los valores de la frecuencia de rayo
inicial que va de los 400 a 800 nm.
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23.- Se establece una malla fina para poder realizar el estudio
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24.- Se pasa al estudio 1 en el paso 1 trazado de rayos y presionamos el signo = al

lado de calcular, para ver los resultados del estudio.
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25.- En esta parte se puede observar el rayo en la zona de la gréfica.
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26.- Ahora se procede a graficar los resultados. Dandole clic derecho en resultados

en un grafico 1D.
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27.- Se obtiene el grafico de reflectancia contra longitud de onda.
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28.- Se vuelve a dar clic derecho y se selecciona rayo.
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29.- Y de esta manera se obtiene el espectro de reflectancia para el vidrio

correspondiente a una longitud de onda de 400 a 800 nm.
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Y asi se obtienen los diferentes espectros de reflectancia para diferentes capas

utilizando el mismo procedimiento para cada caso.

A continuacion, se muestran los Espectros de Reflectancia para los sistemas de 20,

40, 60, 70, 80 y 90 capas alternadas PANI/TiO2 donde cada capa tiene un espesor

de 0.373 nm
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3- 60 capas
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90 capas
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