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- - Mi investigacion como titular C de T. C. en el CNyN se basa grandemente en
calculos teoricos los cuales respaldan mis resultados experimentales, asi como los
resultados obtenidos en colaboracion con otros grupos con los cuales colaboro. Es por
eso es de vital importancia, por lo que respecta a mi investigacion, contar con acceso
a dichos recursos localizados en Super Cémputo. Mi investigacion como titular C de
T. C. en el CNyN se basa grandemente en calculos teoricos los cuales respaldan mis
resultados experimentales, asi como los resultados obtenidos en colaboracion con
otros grupos con los cuales colaboro. Es por eso es de vital importancia, por lo que
respecta a mi investigacion, contar con acceso a dichos recursos localizados en Super
Computo. En la actualidad se estd dando soporte tedrico a un grupo de investigacion
sobre catalizadores que se encuentra en nuestro Centro. De este modo tratamos de
correlacionar las propiedades cataliticas de ciertos sistemas cristalinos con sus
propiedades electrénicas. Ademas, se ha sometido el siguiente proyecto a la propuesta
de colaboracion entre el grupo de investigacion del Profesor Jorge Seminario de la
Universidad de Texas A&M, College Station, Texas, USA, y el suscrito. Dicho
proyecto se intitula Characterization of seolites for petrochemical catalysis processes,
Proposal ID Number: 2017-047. El propdsito principal de este proyecto es encontrar
un nuevo catalizador en el proceso de remover el azufre en petréleos pesados. Del
mismo modo, se colabora con el Professor Miguel José Yacaman de la Universidad
de Texas, San Antonio, en ciertos calculos tedricos que ayuden a explicar las
propiedades electrénicas/magnéticas de ciertos catalizadores. Los trabajos
desarrollados son los siguientes:

i) Propiedades electronicas de Nanotubos de Carbon con clusters de MoS; los cuales crecen

perpendiculas y paralelos al eje del CN.
i) Propiedades electronicas del 1T-MoS; producidos por el rompimiento de CN con un gas.
Mi linea de investigacion se puede intitular:

Estudio de propiedades electronicas y magnéticas de sistemas cristalinos.



- Breve Descripcion de Avances:
a) Propiedades Electrdnicas de la Eskuteruditas llenas tipo YbFe4P1,, Tesis de
Maestria de José Israel Pérez Ornelas. Avance 70%.
b) Catalizadores bimetalicos y trimetalicos incluyendo zeolitas.

c) Particulas de MoS; crecidas sobre una monocapa de Oxido de Grafeno.

d) Particulas de MoS; crecidas sobe una monocapa de Grafeno y luego esa bicapa
depositada sobre una monocapa de Nitruro de Boro hexagonal.

e) Particulas de ReS,. crecidas sobe una monocapa de Grafeno y luego esa bicapa
depositada sobre una monocapa de Nitruro de Boro hexagonal.

f) Propiedades electronicas de NbS, con M = Ni, Co, Fe y Cu localizado sobre su
superficie y enfrente de Nb. Un estudio experimental/tedrico.

g) Propiedades electronicas del Grafeno, Grafeno reducido con cluster de Mo.
x(COoNi),S; sobre la superficie.

h) Propiedades electronicas de zeolitas con diferentes clusters de Cu, Au, Ag dentro
de sus cavidades.

i) Gamma-Al203.

J) Gamma-Al203 dopado con Ti. Para ello se consideran dos configuraciones: 1)
atomos de Ti en Superficie 0 2) atomos de Al en superficie.

k) ZrO2.

) TiO2.

m) SiO2.

n) ZrO2, ZrO2 dopado con Ti. Para ello se consideran dos configuraciones: 1)
atomos de Ti en Superficie 0 2) atomos de Zr en superficie.

0) Estudio de la adsorcion de nano-clusters metélicos de Au, Ag, Cuy Ni en
distintas superficies (MgO, Gamma-Al203, TiO2) y el efecto que tienen estas en
el espectro de adsorcion.

p) Estudio de la interaccion de Grafeno con un cluster de tipo NiWS.

q) Estudio de las propiedades electrénicas de los catalizadores de MoS2 y del tipo
NiMo y del tipo NiCoMo.

- Software utilizado para estos calculos:
i) Extended Huckel, Quantum Expresso, Gaussian 09.
- Lista de Colaboradores:

- Lista de Colaboradores:
a) Dr. Sergio Fuentes, Trino Cepeda, Gabriel Alonso, J. N. Diaz de Le6n, CNyN-
UNAM.
b) Dra. Diana Barraza Jiménez, M. A. Flores Hidalgo, Universidad Juarez en
Durango.
¢) Dra. Nora Elizondo, Sergio Mejia, UANL, Monterrey, N. L.
d) Drs. Alvaro Posada, Dr. Roberto Nufiez, UNISON, Hermosillo, Sonora.



e) Professor José Miguel Yacaman, Universidad de Texas en San Antonio, Texas,
USA.
f) Professor Jorge Seminario, Texas A&M University, College Station, Texas, USA.
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