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Resumen

El desarrollo social y econémico a nivel mundial se ha debido principalmente a la
industrializacion y la sociedad humana, sin embargo, también han contribuido al
incremento de la contaminacién ambiental. La contaminacion del aire es un riesgo
para la salud humana ya que nos hace mas susceptible a las infecciones
respiratorias y otras enfermedades. La contaminacion del medio ambiente también
afecta a los bosques y ecosistemas acuéticos, debido a la presencia de
contaminantes (como oOxidos de nitrégeno y de azufre), los cuales se producen

principalmente por la quema de combustibles fésiles.

México enfrenta el reto de atender numerosos problemas relacionados con el medio
ambiente, al igual que muchos paises del mundo, que podrian ser en el futuro
inmediato un serio obstaculo en su desarrollo y lograr la sustentabilidad. El
incremento en las emisiones de contaminantes han sido la causa de algunos de los
problemas ambientales mas importantes que enfrentamos en la actualidad, entre
ellos la degradacion de la capa de ozono, el efecto invernadero, el cambio climatico
y la disminucion de la calidad del aire. Se han realizado diversos estudios para
disminuir los niveles de contaminacion, entre los que se encuentran la
transformacion de contaminantes presentes en el aire y en el agua. En los dltimos
afos se ha investigado acerca de la transformacién de monéxido de carbono (CO),
metano (CHa4) y compuestos organicos volatiles (VOCs) presentes en el aire, asi
como, la eliminacién de residuos farmacéuticos, tintas y otros contaminantes
presentes en el agua. Ademds, con el objetivo de reducir los niveles de
contaminacion, principalmente en el aire y en el agua se ha estudiado el uso de
materiales tipo perovskitas. Estos materiales son un tipo de 6xidos metalicos muy
versatiles, capaces de actuar frente a diferentes aplicaciones ambientales. Las
perovskitas son materiales de gran interés debido a su composicion quimica flexible,

abundancia y estabilidad estructural, propiedades que las hacen muy atractivas
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para aplicaciones ambientales, tales como la catélisis y electrocatalisis; ya que la

catdlisis se considera un proceso util para el abatimiento de contaminantes.
Palabras clave: agentes contaminantes, medio ambiente, perovskitas

Abstract

The social and economic development worldwide has been mainly due to
industrialization and human society, however they have also contributed to the
increase in environmental pollution. Air pollution is a risk to human health as it makes
us more susceptible to respiratory infections and other diseases. Environmental
pollution also affects forests and aquatic ecosystems, due to the presence of
pollutants (such as nitrogen and sulfur oxides), which are mainly produced by fossil
fuels burning.

Mexico faces the challenge of addressing numerous problems related to the
environment, like many countries in the world, which could be a serious obstacle in
the near future to continue with its development and achieve sustainability. The
increase in pollutant emissions has been the cause of some of the most important
environmental problems we face today, including the degradation of the
stratospheric ozone layer, climate change and the deterioration of air quality. Several
studies have been carried out in order to reduce pollution levels, among which are
the transformation of pollutants present in the air and in the water. In recent years,
research has been carried out on the transformation of carbon monoxide (CO),
methane (CHa4) and volatile organic compounds (VOCS) present in the air, as well as
the elimination of pharmaceutical residues, dyes and other contaminants present in
water. In addition, with the aim of reducing pollution levels, mainly in the air and
water, the use of perovskite-type materials has been studied. These materials are a
type of very versatile metal oxides, capable of acting against different environmental
applications. Perovskites are materials of great interest due to their flexible chemical

composition, abundance and structural stability, properties that make them very
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attractive for environmental applications, such as catalysis and electrocatalysis.

Because, catalysis is considered a useful process for the removing of contaminants.
Keywords: pollutants, environment, perovskites

Introduccion

La salud y prosperidad del ser humano dependen en gran medida de la salud del
planeta en que vivimos. El aire que respiramos, el agua que bebemos, los alimentos
gue consumimos, hasta la energia que alimenta los hogares y negocios, dependen
directamente de la naturaleza, por lo que es imprescindible proteger y mantener la
salud del medio ambiente. El desarrollo de la sociedad humana, la industrializacion
y los procesos naturales contribuyen considerablemente en el desarrollo social y
econdémico a nivel mundial, sin embargo, también han contribuido al incremento de

la contaminacién ambiental (aire, suelo y agua) (Gove, 2019).

Uno de los principales elementos ambientales vitales para el ser humano y que
actualmente presenta un alto nivel de contaminacion, es el aire. La contaminaciéon
del aire es el principal riesgo ambiental para la salud humana ya que nos hace mas
susceptible a las infecciones respiratorias y otras enfermedades; ademas la
contaminacion del aire es la cuarta mayor amenaza para la salud publica después
del cancer, las enfermedades cardiacas y la obesidad. Por lo que, en la actualidad,
disminuir los niveles de contaminacion es uno de los temas de principal interés tanto
de los gobiernos como en el &rea de las ciencias (Vargas, 2005; Riojas y col., 2013).
Ademas de los efectos que la contaminacion tiene sobre la salud de las personas,
la contaminacién ambiental también afecta a los bosques y ecosistemas acuaticos,
debido a la presencia de contaminantes, como 6xidos de nitrdgeno (NOx) y 6xidos
de azufre (SOx), los cuales se producen por la quema de combustibles fosiles y que,
al combinarse con el agua presente en la atmosfera, provocan el fenomeno

conocido como lluvia acida (Jin, 2022; Ropero, 2020).
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El Medio Ambiente en México

México, al igual que muchos paises del mundo, enfrenta el reto de atender
numerosos problemas relacionados con el medio ambiente que podrian constituir
en el futuro inmediato un serio obstaculo para continuar con su crecimiento y
volverse sustentable. Algunos de los desafios mas importantes que tiene México en
el tema del medio ambiente es reducir la pérdida y degradacion de sus ecosistemas
terrestres y acuaticos, conservar su biodiversidad, asegurar la disponibilidad y
calidad del recurso hidrico, reducir sus emisiones de gases de efecto invernadero,
avanzar en su adaptacion a los efectos del cambio climéatico y mejorar la calidad del
aire en muchas zonas urbanas del pais, por mencionar algunos (SEMARNAT,
2019).

Es bien sabido que los problemas mencionados trascienden la esfera ambiental y
tienen una fuerte relacion con el bienestar social y desarrollo econémico. En parte,
el impacto en el medio ambiente también afecta aspectos sociales como son: la
salud, la seguridad alimentaria, promueven la migracion y perjudican la actividad
econdémica en el territorio y sus intercambios con el exterior, siendo esta la razén
por la que se acelera la necesidad de emprender acciones adecuadas y oportunas
que permitan avanzar en su solucion de manera inmediata (Greenpeace, 2021;
SEMARNAT, 2019).

El tamafio de la poblacion ha sido una de las causas mas frecuentemente citadas
para explicar la sobreexplotacién de los recursos naturales y la degradacion
ambiental. No obstante, se reconoce que el crecimiento poblacional per se no es el
anico factor que determina el impacto de la presion que se ejerce sobre el ambiente
y los recursos naturales. La capacidad econdmica y los habitos de consumo tienen
una influencia importante, asi como la eficiencia de los medios de produccion
empleados para obtener los satisfactores, por ejemplo: comida, vestimenta, energia

eléctrica, transporte y electrénicos. Otras variables como la desigualdad, el nivel de
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urbanizacion, el régimen juridico y la institucionalidad también modifican la dinamica
de las causas subyacentes de la presion ambiental (Lamsal y col., 2013).

La contaminacién seguird incrementando considerando que la poblacién sigue
creciendo y concentrdndose en las zonas urbanas. En 2015 la poblacion en México
alcanzé 119.9 millones de personas. En ese mismo afio, las 59 zonas
metropolitanas albergaban 68.1 millones de personas (56.98% de la poblacion
nacional), segun datos del Instituto Nacional de Estadistica y Geografia (INEGI). Se
espera que la poblaciéon nacional siga creciendo para alcanzar en 2050 los 150.8
millones de habitantes (Figura 1) (INEGI, 2020).
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Figura 1. Poblacién total y tasa de crecimiento en México, 1895-2050*.
Fuente:https://appsl.semarnat.gob.mx:8443/dgeia/informe15/tema/pdf/Resumenl
5 ejecutivo.pdf

A la atmésfera se liberan una enorme cantidad de sustancias producidas por las
actividades humanas (industriales, agricolas y ganaderas); aunque algunas de ellas
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pueden degradarse en la atmdsfera, deponerse (en la tierra o en los océanos) o
integrarse en los ciclos biogeoquimicos, el incremento de las emisiones de
contaminantes es la causa de varios de los problemas ambientales mas graves que
enfrentamos en la actualidad, entre ellos la degradacion de la capa de ozono
estratosférico, el cambio climatico y el deterioro de la calidad del aire en las zonas
urbanas. De acuerdo con el Inventario Nacional de Emisiones mas reciente, a nivel
nacional se emitieron alrededor de 59 millones de toneladas de contaminantes en
2008. Las fuentes naturales emitieron el 21% de los contaminantes y las
antropogénicas (producida por la actividad humana, principalmente sector
industrial) el 79% restante. EI mayor volumen emitido por fuentes antropogénicas
provino de las fuentes mdéviles carreteras (58%), seguidas por las fuentes de area
(13%), las fuentes fijas (7%) y las fuentes moviles no carreteras (1%) (Figura 2)
(SEMARNAT, 2016).
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Figura 2. Emision nacional de contaminantes por fuente.
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Fuente:https://appsl.semarnat.gob.mx:8443/dgeia/informe15/tema/pdf/Resumenl
5_ejecutivo.pdf

De acuerdo con el Inventario Nacional de Emisiones de Gases y Compuestos de
Invernadero 2015, el gas mas relevante que emite nuestro pais es el bidxido de
carbono (CO2) con 71% de las emisiones, las emisiones totales de CO2 fueron de
683 millones de toneladas (Mt), seguido del metano con 21%. Del total de las
emisiones, 64% corresponden al consumo de combustibles fosiles; 10% se
derivaron de los sistemas de produccion pecuaria; 8% provienen de los procesos
industriales; 7% se emitieron por el manejo de residuos; 6% por las emisiones
fugitivas por extraccion de petroleo, gas y minerias y 5% se generaron por
actividades agricolas. En el inventario también se contabilizaron 148 Mt CO:
absorbidas por la vegetacién, principalmente en bosques y selvas. El balance neto
entre emisiones y absorciones para el aiflo 2015 fue de 535 Mt CO2 (Figura 3)
(INECC, 2018).
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Figura 3. Emision nacional de gases efecto invernadero, segun sector, 2015.
Fuente:
https://www.gob.mx/cms/uploads/attachment/file/311180/Imagen_INEGYCEI_2015
pdf
El tamafio maximo del agujero de ozono en 2015 fue de 28.2 millones de kildmetros

cuadrados (Figura 4), lo que equivale a 1.9 veces la superficie de Antartica
(SEMARNAT, 2016).
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Figura 4. Extensién maxima del agujero de ozono, 1979-2015%. Fuente:
https://apps1.semarnat.gob.mx:8443/dgeia/informel5/tema/pdf/Resumenl5_ejecut
ivo.pdf

En México, el consumo de las Sustancias que Agotan la Capa de Ozono (SAO)
disminuy6 alrededor de 98% entre 1989 y 2015 (paso6 de 29 mil a 610.2 toneladas)
(Figura 5). Las principales sustancias que agotan la capa de ozono son los
compuestos halogenados como los clorofluorocarburos (CFC) (SEMARNAT, 2016).
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Consumo ponderado
(miles de toneladas ponderadas)

1 Bl consumo es el resultado de la produccibn més ka importacién menos la exportacién.
Algunos datos de consumo son negativos debido a que la exportacién fue mayor a la
produccién. El consumo neto es ponderado por el potencial de agotamiento de la capa
de 0zono que posee cada sustancia.

Figura 5. Consumo nacional ponderado! de sustancias que agotan la capa de
ozono, 1989-2015.

Clorofluorocarburos (CFC), tetracloruro de carbono (TCC), metilcloroformo (MCF),
clorofluorocarbono-13 (CFC-13), hidroclorofluorocarbonos (HCFC), bromuro de
metilo (BM).
Fuente:https://appsl.semarnat.gob.mx:8443/dgeia/informe15/tema/pdf/Resumenl
5_ejecutivo.pdf

México, al igual que otros paises, enfrenta ya los efectos del cambio climético. Entre
los cambios méas importantes observados en el pais estan los incrementos de la
temperatura (0.85 °C en promedio en los ultimos cincuenta afios) y el nivel del mar
(en algunos sitios del Golfo de México se ha elevado entre 1.79 y 9.16
milimetros/afio y en el Pacifico entre 4.23 y 3.28 mm/afio), diversos impactos en la
biodiversidad y cambios en los patrones de los fendmenos hidrometeoroldgicos
extremos (SEMARNAT, 2016).

By, DIRECCION DE
J INVESTIGACION 298
Y POSGRADO
W



Universidad Auténoma de Coahuila

Direccion de Investigacion y Posgrado

\ CienciAcierta No. 73, Enero — Marzo 2023

( Recepcion de articulo 18 de julio de 2022

J JxZ) Ci en CiAC‘ie‘rta Articulo aceptado 24 delé);t'tljb;eeggigig
9

Perovskitas Removiendo la Contaminacion

Considerando que el tema de la contaminacion es alarmante para la sociedad, a la
fecha se han realizado diversos estudios para disminuir los niveles de
contaminacion, entre los que se encuentran los relacionados con la transformacion
de contaminantes presentes en el aire y en el agua. La transformacion de monoxido
de carbono (CO), metano (CH4) y compuestos organicos volatiles (VOCSs) presentes
en el aire, asi como la eliminaciébn de residuos farmacéuticos, tintas y otros
contaminantes presentes en el agua, han sido tema de estudio en los ultimos afios.
Con el objetivo de reducir los niveles de contaminacion, principalmente en el aire y
en el agua se ha estudiado el uso de materiales tipo perovskitas. Estos materiales
son un tipo de éxidos metélicos muy versatiles, capaces de actuar frente a diferentes
aplicaciones ambientales. Tienen formula general ABX3 (A2BX4), donde Ay B son
cationes y X es un anién (generalmente 6xidos u halégenos). Las perovskitas son
materiales de gran interés debido a su composicion quimica flexible, abundancia y
estabilidad estructural. Entre las propiedades que poseen estos materiales que los
hacen muy atractivos para aplicaciones ambientales, se encuentra la aplicacién en
catdlisis y electrocatdlisis; ya que la catalisis se considera un proceso util para el
abatimiento de contaminantes (Rao y col., 2018; Ponraj y col., 2017).

En cuanto al tema de la contaminacion del aire, entre los contaminantes altamente
peligrosos presentes en el aire se encuentran los Compuestos Organicos Volatiles
(VOCs), los cuales son compuestos que en su estructura contienen carbono y algin
otro elemento quimico como el oxigeno, nitrégeno, azufre, entre otros. Los VOCs
se encuentran en forma gaseosa a temperatura ambiente por lo que estan presentes
en el aire que respiramos. Algunos de los VOCs que se encuentran en el aire y que
son nocivos para la salud del ser humano y para el medio ambiente son los
compuestos aromaticos (benceno, tolueno, xileno, etc.), derivados halogenados
(cloruro de vinilo, etc.), hidrocarburos (metano, etano, etc.), asi como derivados

nitrogenados, entre otros (Zang y col., 2019).
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Una técnica prometedora para disminuir la presencia de VOCs en el aire es la
oxidacion catalitica, la cual es una técnica que ofrece el control de emisiones de
compuestos organicos volatiles, ya que logra la combustion completa de los VOCs
a temperaturas bajas debido a la presencia de un catalizador. Dentro de los estudios
realizados para disminuir los niveles de contaminacion ambiental haciendo uso de
la combustion catalitica y materiales del tipo perovskitas, se encuentra el reportado
por Einaga y col. en 2010, en el cual llevaron a cabo la oxidacion catalitica de
benceno mediante un 6xido de perovskita base lantano (LaMnOz3). Esta perovskita
demostré tener mayor actividad oxidativa del benceno que sus homoélogos LaCoOs

y LaFeOs, debido a su mayor area superficial (Einaga y col., 2010).

Recientemente, Pan y colaboradores reportaron la completa remocion de tolueno
empleando catalizadores tipo perovskita-dobles. Estos materiales en su estructura
tienen presencia de dos metales de transicion y su féormula general se representa
A2B'B”0Os. En su trabajo, Pan compard las perovskitas simples y dobles,
demostrando que las dobles tienen una alta actividad en la remocién del tolueno,
especialmente la perovskita La2CoMnOs. También fue reportado que con esta
perovskita es posible remover algunos compuestos organicos volatiles como el
isopropanol, etanal y etileno, lo cual coloca a las perovskitas como materiales muy
prometedores para la remocién de contaminantes organicos volatiles, asi como para
aplicaciones industriales relacionadas con la disminucion de contaminantes (Pan 'y
col., 2018).

Otro de los contaminantes del aire que ha generado un enorme dafio ambiental es
el monoxido de carbono (CO), el cual es un gas (incoloro e inodoro) que se forma
por la combustion incompleta de material organico. La fuente principal de CO es la
guema de combustibles fosiles; aunque este proceso ayuda a la humanidad en la
generacion de energia y calor, también tiene un efecto adverso provocando gran

dafio en la capa de ozono, favoreciendo el efecto invernadero y produciendo la lluvia
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acida. Yuan en 2021 publicé la sintesis mediante pirdlisis por aspersion de llama
(siglas en inglés, FSP) de una perovskita soportada en cobre (CuO-SrTiO3s). Esta
perovskita al tener presencia de cobre en su estructura, tiene gran potencial en la
combustion catalitica del CO y del metano (CHa4), para producir CO2 (diéxido de
carbono) y agua. Los resultados experimentales realizados por este equipo de
trabajo demostraron que la eficiencia catalitica de la perovskita base cobre CuO-
SrTiOs es mayor que la del SrTiOs puro y que al incrementar la carga del cobre, se
incrementa la conversion de CO y CH4 en CO2 y H20, respectivamente. Ademas,
realizaron un estudio tedrico mediante simulacién computacional utilizando la teoria
del funcional de densidad (conocido por sus siglas en inglés, DFT), para explorar
los efectos del soporte SrTiOs sobre la actividad catalitica y los mecanismos de
reaccion subyacentes, con lo cual, observaron una evidente acumulacion de carga
entre el titanio de la perovskita (SrTiOs) y el oxigeno del cobre (CuO), incrementando
la dispersion del cobre en el soporte y en general la actividad catalitica de la
perovskita base cobre (CuO-SrTiOs3). Un esquema de la sintesis de SrTiOs por
pirdlisis y su correspondiente modelo computacional se pueden observar en la

Figura 6.

Las persovskitas soportadas en cobre poseen un potencial significativo como
catalizadores activos para la combustion catalitica, debido a su bajo costo,
sobresaliente estabilidad térmica, y extraordinaria adaptabilidad de elementos de
soporte, lo cual las convierte en materiales muy prometedores como auxiliares en
la disminucién de los niveles de contaminacion y su estudio mediante experimentos
(Koo y col., 2022), mediante simulacion (Clabel y col., 2022) 6 ambos (Yuan y col.,
2021) ayudaran a encontrar maneras de disminuir el problema de la contaminacién

ambiental.
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Figura 6. Representacion esquematica de la sintesis de perovskita base Cobre CuO-SrTiOs (a) y
Su uso como catalizador en la combustién catalitica del CO y CHa (b).
Fuente: Elaboracion propia

La eliminacion de contaminantes presentes en el agua es también un tema de gran
relevancia, ya que el agua es un elemento vital para los seres humanos y el medio
ambiente. Actualmente, una gran parte del agua disponible se encuentra
contaminada por residuos industriales (textiles, alimentos, automotrices,
farmacéuticos, etc.) y algunos de estos contaminantes son toxicos para la vida

acuatica e inclusive agentes carcindégenos para el ser humano.

Una excelente alternativa para tratar los desechos acuosos y eliminar
contaminantes presentes en desechos acuosos antes de ser mezclados con una
corriente natural de agua, es el proceso de oxidacion avanzada (siglas en inglés,
AOP), es una técnica que hace uso de la oxidacién de los contaminantes del agua
con el radical hidroxilo (OH"). Dentro de las técnicas AOP mas prometedoras se
encuentra la fotocatéalisis que se basa en el uso de energia solar para tratar los
desechos acuosos. Para eliminar contaminantes mediante fotocatalisis, la

aplicacion de perovskitas en la degradacién de contaminantes organicos en agua
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es una técnica que ha tenido amplio desarrollo en los ultimos afios ya que ha

demostrado ser efectiva y eficiente en el tratamiento de agua residuales.

En 2018 el investigador de la India, Ramesh Gade, reporté el uso de materiales
perovskitas del tipo titanatos con sodio, plata y cobre para la degradacion de tintas
organicas y residuos industriales bajo irradiacion de luz visible. El proceso de
degradacion de las tintas fue evaluado por espectroscopia de masas, encontrando
que después de 1 hora de irradiacion, los fragmentos de la tinta ya no eran visibles
por esta técnica. Al término del proceso de degradacion se determind que los
desechos acuosos presentaban un valor muy cercano al estandar en la prueba
Demanda Quimica de Oxigeno (por sus siglas en inglés, COD) (Gade y col., 2018).
A la hora de disefiar nuevos materiales, se realizan experimentos en donde se
estudian las propiedades, aplicaciones y eficiencia de los mismos. Pero también,
son necesarias teorias que expliguen el por qué se presentan determinados
comportamientos. Analizar el comportamiento de los materiales nos puede ayudar
a predecir las propiedades de materiales similares. Existen métodos, ampliamente
utilizados en el estudio de propiedades de materiales, basados solamente en
modelos de la mecanica cuantica y la mecanica estadistica, estos son conocidos
como métodos ab initio. Uno de los métodos mas utilizados es la teoria del funcional
de la densidad (mejor conocido por sus siglas en inglés, DFT), debido a que es una
poderosa herramienta para calculos del estado cuantico de atomos, moléculas,
sélidos y dinamica molecular. Las matematicas correspondientes para la obtencion
de soluciones de los métodos son complejas, motivo por el cual suelen utilizarse
supercomputadoras o computadoras con multiples procesadores para facilitar y
agilizar la solucion de las ecuaciones. En México, instituciones como el Laboratorio
Nacional de Supercomputo del Sureste de México perteneciente a la red de
laboratorios nacionales CONACYT proveen horas coOmputo para la solucion de
métodos como el DFT, a través de convocatorias de proyectos. La simulacion

computacional es una herramienta Uutil en el estudio de las propiedades de
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materiales que pudieran emplearse en la remocion de agentes contaminantes del
medio ambiente utilizando adsorbentes o catalizadores entre los cuales se
encuentran como buenos candidatos varios compuestos de la familia de las

perovskitas (Ye y col., 2022; Mondal y col., 2017)

Conclusiones

En conclusion, la generacion y acrecentamiento de los problemas asociados con la
contaminacion son derivados de un crecimiento desmedido de la industrializacion.
Esto trae problemas ambientales y de salud, razén por la cual se estan dedicando
muchos esfuerzos para eliminar los contaminantes del aire y del agua
principalmente. Varias propuestas se han presentado entre las que destacan el uso
de materiales tipo perovskita para la remocién de sustancias dafiinas. De los cuales

las aproximaciones existentes son tanto experimentales como tedricas.
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