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Introduccion

Para reducir las emisiones de dioxido de carbono, se han desarrollado varias
tecnicas, sin embargo, la adsorcion utilizando materiales solidos como adsorbentes
ha despertado un gran interes ya que su UusO requiere poca energia, €s posible
regenerar los materiales y por su sencillez en la implementacion. La atencion se
centra principalmente en los carbones activados, ya que son materiales que tienen
una gran superficie especifica, una amplia variedad de quimica superficial y, sobre
todo, un costo relativamente bajo.El problema es que los carbones activados son
materiales amorfos y sus estructuras no se han podido caracterizar con precision
hasta el dia de hoy . Esta falta de caracterizacion conduce a que la sintesis de
carbones activados para fines especificos se convierta en una tarea complicada ya
que es dificil manejar parametros como la distribucion de tamanos de poros, la
quimica superficial antes mencionada e incluso lograr uniformidad en las
superficies especificas.

En este trabajo examinamos, utilizando simulaciones de Monte Carlo, las
capacidades de adsorcion y los calores isostericos de adsorcion de nuevos
materiales que han sido sintetizados en el laboratorio y que tienen una estructura
cristalina: Carbon Nanocone by Cascade Annulation {1}, Highly Twisted Nonplanar
Aromatic Macrocycles Enabled by an Axially Chiral 4,5-Diphenylphenanthrene
Building Block {2}, Corannulene-Based Nanographenes {3} and Three-Bladed
Rylene Propellers with Three-Dimensional Network{4}

Malteriales simulados

Figura 1. Estructuras cristalinas de los materiales simulados a)TPH b)TPH-Se c)C68 d)C72 ¢)COR
HH)CORCI g)CNC

Simulaciones

Se realizaron simulaciones Monte Carlo en el conjunto Gran Canonico. Se simularon
isotermas de adsorcion de Argon a 77K y de Dioxido de Carbono a 77 K. A partir de
los resultados de las isotermas se estudido |la superficie especifica mediante el
metodo BET vy las distribuciones de tamanos de poros utilizando DFT y el modelo de
Horvath—Kawazoe.
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Figura 2 — Isotermas de adsorcion de Argon sobre los materiales cristalinos
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Figura 3 —a) Isotermas de adsorcion de Dioxido de carbono sobre los materiales cristalinos b) Calores
Isostécos de adsorcion
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Figura 4. Distribucion de tamafos de poros obtenidas mediante el método HK para las isotermas de Ar

La Figura 3 muestra la isoterma de adsorcion de CO2 a 273 K. La
capacidad volumetrica de adsorcion de COZ2 de las nanoestructuras a 1 atm
y 273 K disminuyo en el orden de TPH-Se> CNC> COR-CI> TPH> C72>
C68> COR. Para explicar este orden tenemos en cuenta la superficie
especifica, que explicaria en terminos generales la tendencia. Sin embargo,
la adsorcion de CO2 en COR-CI es mucho mayor de lo que se puede
atribuir solo a este factor. A partir de los resultados obtenidos por el analisis
de PSD, se encuentra que los poros mas pequenos se encuentran en el
sustrato C72, el sustrato con mayor volumen de microporos es COR-Cl vy
que tanto TPH como TPH-Se practicamente no tienen ultramicroporos. Esta
distribucion de tamano explica en gran medida la forma de la isoterma de
adsorcion, ya que se puede observar que a bajas presiones el CO2 se
adsorbe principalmente en los pequenos poros que el COR-CI| posee,
generando una curva tipo |, segun la nomenclatura utilizada por IUPAC

Conclusiones

En el presente trabajo hemos estudiado la adsorcion de COZ2 sobre
materiales organicos cristalino. Estos materiales podrian tener ventajas
cuando se utilizan como adsorbentes para la recuperacion de COZ2.
Tambien es importante senalar que el calor isostérico de adsorcion de
estos nuevos materiales es considerablemente menos que eso en los
carbones activados, lo que permitiria un uso mas eficiente



