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Los MOFs, estructuras metalorgdnicas, son un materi-
al interesante para el estudio de procesos de adsorcién de-
bido a que son altamente cristalinos y su tamano de poro
varia en un amplio rango. Actualmente se investiga desde
el punto de vista tecnolégico y ambiental, tanto quimica
como estructuralmente, ya que se utilizan en procesos de
separacion, catélisis y almacenamiento de gases. Nuestro
trabajo estd basado en procesos de adsorcién, almace-
namiento y por tanto de separacién de los componentes
mayoritarios del gas natural en dos tipos de MOFs: Cu-
BTC e IRMOF-1. Hemos utilizado métodos avanzados
de simulacién molecular para estudiar dichos procesos.
En primer lugar, es necesario disenar correctamente el
material, definiendo cada uno de los tipos de atomos y
asignandoles cargas adecuadas, para ello se ha utilizado
el programa Gaussian. En un segundo paso, definimos las
interacciones moleculares, van der Waals y coulémbicas.
Las van der Waals mediante potenciales tipo Lennard-
Jones y las coulémbicas usando sumas de Ewald!2. El
tercer paso, serd definir buenos parametros intermolecu-
lares, para ello utilizamos métodos matematicos de ajuste
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a isotermas experimentales de adsorcién®. Por tltimo, es-
tudiamos la adsorcién y difusiéon molecular en estos mate-
riales. La adsorcién usando el colectivo GC* y la difusién
utilizando dindmica molecular clasica, o cuando esto es
imposible, Teorfa del Estado de Transicién (TST)>.

Para validar los resultados obtenidos hemos compara-
do nuestros resultados de simulacién con medidas ex-
perimentales disponibles. Posteriormente hemos estudi-
ado el efecto que ejerce cada estructura (tipo de dtomos
y tamano y forma de poros) en la separaciéon de mez-
clas equimolares y en otras proporciones de COsy/CHy,
CO2/Ng, CH4/C3Hg /N3 /CO2/CsHg y de una mezcla de
once componentes con proporciones que cumplen la de
una muestra de gas natural.
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