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Resumen:

En virtud de la presencia de microporos, las zeolitas presentan una elevada complejidad debido al efecto de confinamiento. La
combinacién entre el tamafio de los espacios vacios confinados y la fuerza acida de estos sélidos, determinan su actividad catalitica.
En las reacciones de esterificacién catalizadas por zeolitas se presenta la adsorcidén de acidos carboxilicos como un paso relevante
en el mecanismo. El objetivo de este trabajo es estudiar desde el punto de vista de la distribucién electrénica, el efecto de
confinamiento sobre la adsorcién de acido acético en las zeolitas HMFI, HBEA, HMOR y HFAU considerando sus diferencias en
relacion al tamafio de poro, cavidad y estructura tridimensional, e inferir su contribucién a la actividad catalitica. La estructura de los
catalizadores se representé con un modelo de agregado 46T (T=Si,Al) para HFMI, 52T para HBEA, 70T para HMOR y 84T para
HFAU. Las optimizaciones y analisis de frecuencias vibracionales de las especies involucradas se realizaron con el programa
Gaussian09 y las densidades electrdnicas se obtuvieron con el programa AIMAIl a nivel M06-2X/6-31++G(d, p)//M06-2X/6- 31G(d).
Se hallaron las estructuras mas estables para la adsorcion de acido acético sobre el sitio acido de Bransted de cada uno de los
modelos zeoliticos. Se cuantificaron y discriminaron las interacciones debidas a la adsorcién y al confinamiento. Los resultados
revelaron para ambos modos de adsorcién de 4cido acético (adsorcién por carbonilo e hidroxilo sobre el sitio acido) que en zeolitas
monodimensionales (HMOR) y aquellas tridimensionales con cavidades pequefias (HMFI) la estructura de la zeolita permite una
ubicacién de la molécula huésped que favorece la presencia de una mayor cantidad de interacciones débiles adsorbato-catalizador.
Estas interacciones representan conjuntamente el 32.3% y 34.7% del total de la densidad electrénica para HMOR y HMFI
respectivamente, por lo que su contribucién a la energia de adsorcién es importante y favorecen una mayor estabilidad del complejo
adsorbido en relacidén a los otros modelos estudiados. En conclusién, el efecto de confinamiento en zeolitas juega un rol crucial y
esta relacionado con la estructura mono, di y tridimensional del catalizador que permite estabilizar al acido acético en su interior.
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