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ADSORCION DE CATEQUINAY UN DERIVADO SULFITADO EN FAUJASITA
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Palabras claves: ADSORCION DE POLIFENOLES, ZEOLITAS MICROPOROSAS, DFT

Las zeolitas son materiales prometedores para adsorber compuestos biomasicos debido
a sus propiedades fisicoquimicas, baja toxicidad, estabilidad térmica, amplia area superficial,
intercambio ionico y capacidad de adsorcién. Estudios previos resaltaron la eficacia de la zeolita
Beta en comparacion con adsorbentes comerciales para atrapar polifenoles (PFs) en extractos
de semillas de trigo y cafiéla.1Estos materiales tienen potencial para procesos de aislamiento y
recuperacion selectiva de polifenoles en aguas residuales alimentarias.2 Se conoce también las
potencialidades de zeolitas naturales como portadores de farmacos, especialmente en la
microencapsulacién de extractos ricos en catequinas y su liberacién controlada.3 Estos
materiales tienen potencial en campos tecnolégicos donde las interacciones huésped-anfitrion
son clave, como aquellos que involucran como adsorbentes materiales siliceos con el fin de
agregar valor a derivados del tanino de quebracho chaquefio. En este trabajo se estudio la zeolita
faujasita (FAU) para la encapsulacion de catequina y su derivado sulfitado, componentes
presentes en tanino de quebracho colorado chaquefio. Los calculos se realizaron con el
programa Gaussian16 y el método ONIOM de dos capas a nivel M06-2X/6-31+G(d,p):PM6. Los
resultados ofrecen informacion sobre la disposicién espacial mas favorable en la cavidad de FAU,
donde la adsorcion de catequina es mas favorable frente a su derivado monosulfitado (Eads=-23
Kcal/mol vs -16 Kcal/mol). Las energias de adsorcion halladas sugieren la viabilidad del proceso
respaldando la perspectiva de emplear la zeolita microporosa FAU para la captura de monémeros
de polifenoles presentes en tanino vegetal y separarlos asi de polifenoles de mayor peso
molecular, como trimeros y tetrdmeros de catequina.
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