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utilizando simulacién molecular
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Utilizamos técnicas avanzadas de simulaciéon molecular
para estudiar adsorcién, difusién y catalisis en materiales
porosos cristalinos (zeolitas, aluminosilicatos, alumino-
fostatos, silicogermanatos, titanatos y MOFs). Para ello
hemos recurrido al desarrollo de nuevos métodos de simu-
lacién, modelos y campos de fuerzal ®. La combinacién
de estos factores nos ha permitido reproducir de forma
precisa los datos experimentales existentes, predecir ad-
sorcion y difusién molecular en nuevos sistemas, estudiar
sus propiedades cataliticas y en resumen analizar cémo
afectan a los fenémenos de adsorcién y difusiéon molecular
factores tales como la composicién quimica de estructu-
ra, su forma, el tamano y el tipo de poro y la densidad,
distribucién y tipo de cationes de intercambio, cuando
éstos son necesarios para neutralizar la estructura.
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