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Introduccion y motivacion

Los alcoholes son productos que tienen una gran variedad de usos en la industria y en la ciencia, donde suelen ser usados como solventes o combustibles. Sin embargo, en el proceso de su
produccion es necesario separarlos de soluciones acuosas, lo cual se dificulta debido a su naturaleza hidrofilica. Convencionalmente, la separacion de alcohol/agua requiere una etapa de
destilacion que es costosa, poco eficiente y consume una alta cantidad de energia. En los ultimos anos, como una alternativa economica a la destilacion, se ha propuesto el uso de materiales
nano y mesoporosos como componentes en membranas de osmosis inversa [1,2], dado que estos materiales han mostrado tener la capacidad de separar eficientemente mezclas
alcohol/agua. Sin embargo, el diseno racional de estas matrices porosas requiere, entre otros factores, comprender como el tamano del poro y la hidrofobicidad de la pared influyen sobre el
estado de separacion de la mezcla [3,4]. El objetivo de este trabajo es estudiar, mediante simulaciones de dinamica molecular, el proceso de adsorcion de la mezcla binaria (metanol/agua)
en nanoporos amorfos, analizando el efecto del tamafno del poro y de las interacciones con la pared en los perfiles de densidad y la constante de particion, y relacionar estos parametros con
valores de angulos de contacto (0c¢) de los sistemas puros.

Metodologia computacional

Construimos un modelo de Parametrizamos nuestro alcohol para que reprodujera la AH_ ; cualitativamente el AH =~ Construimos poros de r=10, 15, 20, 25, 30 Ayl=130 A
con reservorios a ambos lados del poro, posteriormente,

grano grueso (GG) para el metanol/agua y la tension superficial [6,7]. Adicionalmente, caracterizamos la iteracion del . .
realizamos un pretratamiento de las mezclas dentro del

metanol basado en el modelo etanol y agua pura con la pared poro mediante el (0¢).

mW del agua [5]. 80 fr————— T poro, el cual consistio de un calentamiento en NVT a 400

Potencial de Stillinger ZE cscin | Metanol K por 10ns, un posterlo.r enfriamiento hf':lsfa 298 K en NVT
Weber : 0 =36° a un rampa 2 K/ns y finalmente una dinamica en NPT a

) - 298 K por 25 ns, desde la que se muestreo para obtener los

resultados.
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Figura 1. Modelo de grano grueso  Figura 2. Tension supertficial (superior izq.) y AH__ metanol/agua (inferior izq.) experimental y calculada

(GG) de agua y metanol. de la mezcla metanol/agua bulk en funcion de la X_ . Gota de metanol (superior dch.) y agua (inferior dch.) frontal (superior) y vista latera con corte longitudinal del poro
sobre placa amorfa hidrofébica. (inferior), para ver su interior.
Resultados Conclusiones

Los perfiles de densidad para mezclas metanol/agua a El calculo de la constante en particion K (Ecu. en Figura 6) Nuestros resultados revelan un capacidad del nanoporo
distintas x__ confinadas en el nanoporo hidrotfobico, presenta una dependencia con x_ , con un maximo en de adsorber preferencialmente el metanol, formando
muestran que el metanol se absorbe preferencialmente a la X,.=0.5, en en el poro de radio igual a 15 A, mientras que asi, una capa de alta densidad de metanol en la
superficie del poro, apuntando la parte hidrotobica (CH,) para poro con radio igual 30 A, esto no ocurre y K cercanias de la pared del nanotubo, mientras que el
hacia la pared y la parte hidrofilica (OH) hacia el centro del permanece casi constante en un valor cercano a 1. agua se desplaza ha(?la el centro del poro formando tha
POIO subcapa de alta densidad de agua. Por otro lado, a partir
X X 13 T T T T T T T T T de la AH . pudimos mostrar que la formacién de
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0035 - Iy -~ 154 1,3 - esa capa de alta densidad de alcohol ayuda a estabilizar

T ol — == SN 1“1. § h 125 _ la presencia del agua dentro del poro.
Eoozsi T e N o N oL ] En cuanto a la constante de particion K, observamos
s 00 ‘1‘ b < [ - una dependencia con x_ _para el poro de radio 15 A, que
| R ) | _ L ] desaparece para el poro de radio 30 A, lo que pone en
= 01l NS ] o : evidencia la alta dependencia de la capacidad de
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) ST i it S M B SSTIR: S R N R N R B B B R resultado es posteriormente verificado mediante el
0 2 4 6 8 1O 12 14 16 I8 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 : .,
A] X, calculo de K, para la x _igual a 0.5, como funcion del
poro e . . s
Figura 4. Densidad radial del metanol (linea continua) y el agua (linea Figura 6. Constante de particién K en funcién x__para los poros de 1 radio de poro. En donde se encontramos una relacion
punteada) en el poro con r=15 A, paralas x_ =0.1,0.5y 0.9. iagual a 15 y 30 A. lineal del Ln(K) con el inverso del radio de poro. La
El calculo de la AH  =H -H _ como funcién x_, La dependencia de K con el radio del poro puede describirse dlfe(zir.en(:la entrg ) ell.valcl)r 4d5e7 la pl endllenlted obtemd.o
poro « bu poro u alc L . ., .

de acuerdo a una ecuacion deducida de la termodinamica mediante regresion lineal (4.57) y el calculado a partir

para el poro con r=15 A, pone en evidencia como la mezcla
se estabiliza al pasar de la fase bulk al interior de poro a
medida que se aumenta x_ . Esto se debe principalmente a

de la ecuacion en Figura 7 (2.86), puede ser atribuido a
que no estamos considerando las actividades en nuestro
model]o.

clasica (Ecu. en Figura 7). En base a los valores de tension
superficial, volumen molar y 6 obtuvimos un valor de

pendiente de 2.86, el cual es del mismo orden de magnitud

que el poro por ser hidrofobico repele el agua y a medida ’
de la pendiente obtenida a partir de la regresion lineal en

que aumenta X, el metanol cubre las superficie del poro,
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A X,. =0.5. Punto rojo omitido de la regresion lineal.
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