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Las zeolitas son aluminosilicatos con poros y huecos de
dimensiones moleculares. Estas estructuras no muestran
grandes deformaciones y son conocidas por su rigidez.
A pesar de ello, existen ciertas zeolitas que son partic-
ularmente flexibles como las estructuras BIK, SOD y
RHO.1 La zeolita RHO muestra deformaciones estruc-
turales únicas y se han corroborado experimentalente me-
diante deshidratación,2 por las posiciones de los cationes,
el tipo de catión y mediante cambios en la condiciones
de presión—temperatura.3 Estas deformaciones pueden
verse en la FIG. 1.

FIG. 1. Transición de fase estructural de la zeolita RHO.

Un estudio reciente muestra una selectividad alt́ısima
en la separación de dióxido de carbono y metano; in-
ducida presumiblemente por las deformaciones estruc-
turales durante la adsorción.4

Hemos usado avanzadas técnicas de simulación para re-
producir el fenómeno completo: (1) el colectivo osmótico
—mediante un método h́ıbrido Monte Carlo/Dinámica
Molecular— para la predicción de la adsorción de dióxido
de carbono en la estructura flexible,5,9 y (2) los efectos de
la temperatura, presión, tipo de catión sobre estructura
flexible son estudiados mediante Dinámica Molecular en
el colectivo isotermo—isobaro.

Todo esto ha sido posible mediante el desarrollo de
un nuevo campo de fuerzas basado en una combi-
nación de trabajos anteriormente validados: estructuras
flexibles,6–8 e interacciones en la adsorción de dióxido de
carbono en zeolitas.10 Este nuevo campo de fuerzas es
capaz de reproducir el fenómeno completo.
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