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Introducción

 El proyecto busca aprovechar desechos industriales para crear un nuevo material

combinando EPDM reciclado de sellos automotrices con residuos lignocelulósicos de hojas de

agave azul tequilana, ambos generados en grandes cantidades.[1] [2] Para entender cómo

interactúan sus componentes, se emplea una simulación estructural basada en la Teoría de

los Funcionales de la Densidad (DFT), la cual permite analizar interacciones atómicas y

moleculares. La simulación se enfoca en el dieno presente en el EPDM, la celulosa del agave

y el anhídrido maleico usado como compatibilizante, considerando además la temperatura

de vulcanización del material.[3]
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Metodología



Resultados



Conclusiones

 El análisis molecular revela que predominan los puentes de hidrógeno entre el

dieno, la celulosa y el anhídrido maleico, con distancias que indican

interacciones estables y de buena compatibilidad entre algunos componentes.

Solo se detecta una interacción débil tipo Van der Waals. Sin embargo, los

resultados muestran que el anhídrido maleico no actúa como un

compatibilizante adecuado para esta combinación de materiales. Además, la

separación de densidad electrónica observada en los orbitales HOMO y LUMO

sugiere una reactividad favorable y posibles transiciones electrónicas

eficientes dentro del sistema.
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