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Introduccion

» El proyecto busca aprovechar desechos industriales para crear un nuevo mater
combinando EPDM reciclado de sellos automotrices con residuos lignoceluldsicos de hojas
agave azul tequilana, ambos generados en grandes cantidades.[1] [2] Para entender com
interactlan sus componentes, se emplea una simulacion estructural basada en la Teoria de
los Funcionales de la Densidad (DFT), la cual permite analizar interacciones atomicas y
moleculares. La simulacion se enfoca en el dieno presente en el EPDM, la celulosa del agave
y el anhidrido maleico usado como compatibilizante, considerando ademas la temperatura
de vulcanizacion del material.[3]

1. D. Wong, G. Fabito, S. Debnath,,* M. Anwar, 1. J. Davies. “ A critical review: Recent developments of natural fiber/rubber reinforced polymer composites”.
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2. Gobierno de Mexico.(21 agosto 2024). Ampliaran Agricultura y sector tequila colaboracion cientifica-técnica para reforzar produccion sostenible. https:/

3. Urqubhart R. J. , Tuttle T. Computational Modeling of 4d and 5d Transition Metal Catalysts. Comprehensive Computational Chemistry. vol 4, pp. 601-62



Metodologia
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Conclusiones

» El analisis molecular revela que predominan los puentes de hidrogeno entre el
dieno, la celulosa y el anhidrido maleico, con distancias que indican
interacciones estables y de buena compatibilidad entre algunos componentes.
Solo se detecta una interaccion débil tipo Van der Waals. Sin embargo, los
resultados muestran que el anhidrido maleico no actua como un
compatibilizante adecuado para esta combinacion de materiales. Ademas, la
separacion de densidad electronica observada en los orbitales HOMO y LUMO
sugiere una reactividad favorable y posibles transiciones electronicas
eficientes dentro del sistema.
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