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La separacion de mezclas gaseosas en las que se vea en-
vuelto el diéxido de carbono (COz), no tienen sélamente
interés cientifico si no también tienen un gran interés so-
cial. Debido a la implicacién de dicho gas en el calen-
tamiento global®, esto supone un reto desde el ambito
de la proteccién medioambiental. Por ello es intere-
sante estudiar los mecanismos de captura y separacién
del diéxido de carbono mas efectivos que se puedan de-
sarrollar.

Los liquidos iénicos a temperatura ambiente — room
temperature ionic liquids (RTILs) — se han propuesto
como disolventes potencialmente interesantes para cap-
turar CO2 debido a su alta selectividad para la adsorcién
de CO3 en comparacién con otros gases?. RTILs (FIG.1)
son sales fundidas a temperatura ambiente compuestas
por un catién organico y un anién orgénico o inorganico.
Debido a que hay muchos y muy conocidos cationes y
aniones, el numero potencial de RTILs es enorme. Sus
propiedades tnicas han suscitado un alto interés en los
tltimos afios®.

Por otra parte las estructuras metalorganicas cristali-
nas — Metal-Organic Frameworks (MOFs) — son materia-
les relativamente novedosos bien conocidos por su gran
area superficial, volumen de poro, y capacidad de al-
macenamiento entre otras caracteristicas. Estas estruc-
turas poseen gran cantidad de topologias y esto se puede
usar para mejorar el almacenamiento o la separacién de
diéxido de carbono* de otros gases, como el metano o el
nitrégeno.

En este estudio hemos investigado el efecto en la ad-
sorciéon de COg cuando se introduce un liquido iénico
dentro de los poros de una estructura metalorgénica
cristalina. Para este proposito hemos usado técnicas de
simulacién molecular Monte Carlo y dindmica molecular.

El efecto de la adsorcién de CO5 se analiza a partir de
dos aspectos (1) la modificacién el tipo de anién del que
estd compuesto el RTIL y (2) la varicién la cantidad de
liquido i6nico introducido en los poros del MOF.

FIG. 1. Ejemplo de liquido i6nico, [emim]™ (derecha) y
[Tf2N]~ (izquierda).
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