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SIMULACION DE NITROGENO ADSORBIDO DENTRO DE

CARBONOS POROSOS

MARTA BLADE BLADE
Departament d’Enginyeria Quimica, Universitat Rovira i Virgili
Tarragona 43007, Espanya

Introduccion

Los materiales porosos se utilizan en muchas ramas de la ciencia y la tecnologia, por
ejemplo, se usan como catalizadores, en la separacién de mezclas, en la purificacién de fluidos,
y en la fabricacién de membranas. Su aplicacién adecuada requiere de la caracterizacion
precisa de sus propiedades superficiales y estructurales, ademas del conocimiento del
comportamiento fisicoguimico de los fluidos cuando se encuentran dentro de los poros. La
adsorcion de gases, y mas concretamente la del nitrégeno a 77 K, se emplea para estudiar las
propiedades de sdlidos porosos, como el diametro y el volumen de poro.

Métodos Modelos
Monte Carlo : A partir de nimeros aleatorios y Para determinar las isotermas se
distribuciones estadisticas se calculan promedios de uso el modelo de Vabec, et.al (2CLIQ)
propiedades termodinamicas del sistema microscépico, que para el nitrégeno, con los pardmetros
corresponden a las propiedades macroscépicas. de la referencia [L].
L. . n El poro de carbén se consideré como
Ensemble Gran Candnico: S_e fugn I_as condl(:lone_s de placas paralelas homogéneas e w
temperatura, volu_men y ;’Jotencw}l.qu!mlco, y se considera infinitas, usando el modelo de Steele. m
que el gas adsorbido esta en equilibrio con el gas del . . .
exterior (misma temperatura y potencial quimico). En este La interaccion entre una molécula de @
ensemble se permite que el nimero de particulas, dentro fluido y la pared del adsorbente se ==
del poro, fluctiie durante la simulacion. representan por el potencial 10-4-3 de
Steele [2]. —
Isotermas de adsorcion/desorcion Fluido sin cuadrupolo a 77K
Nitrogeno a 77K . #Las isotermas son muy .
eParaH=57? se observa w: o oo oo om0 o parecidas a las del N, 1 a9 omowoL oom 0001 01 ® o
histéresis y un salto a . P
presiones altas que indica " zi\loohay histéresis para
condensacion capilar ¥ H=57, pero si un salto a
)f .z altaspresiones.
=Para poros con H>2? se H . .
observa un cambio de " #Los cambios de pen_dlente y
pendiente en la isoterma =" sa]tos ocurren a presiones
a presiones bajas. ‘], ~ més altas que para N,

Calor de adsorcién . )
#A bajas presiones (donde N < 150) el

Nitrégeno a 77K Fluido sin cuadrupolo a 77K "
9 p calor de adsorcién aumenta con el
nimero de moléculas, indicando la
Sa—— - - contribucién de la interaccion entre

® H=a H=45 2 [tz —mee A o

.,_/"f moléculas vecinas.
Dy = =5 (ads) == = 5 (des | o

|t st =5 05)

#A altas presiones (donde N > 150) el
' u calor de adsorcién es mayor para el
nitrégeno que para la molécula que no
tiene cuadrupolo indicando la
L S oow o s @@ @ importancia del cuadrupolo a estas
o) condiciones.

Propiedades estructurales
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Disposicion en forma

4 N de “T”
Capa representativa de ‘\\‘ = - freree——_si 1 [ ==
moléculas de N , adsorbidas

Disposicion en forma
de “espiga”

#Si aumenta el tamafio de poro aumenta el nimero de capas
adsorbidas.

«Para el N,, a altas presiones el son favorables las disposiciones

en forma de “T” y de “espiga”.
=Para el fluido sin cuadrupolo se observa mayor nimero de

L moléculas perpendiculares a la superficie.

. . Disposicion
Capa representativa de moléculas .
perpendicular

de fluido sin cuadrupolo adsorbidas

Conclusiones

A pesar de la semejanza en las isotermas y calores de adsorcion del N, y el fluido sin cuadrupolo, las propiedades
estructurales son diferentes, por lo que es necesario ser cauteloso al representar N, como una molécula esférica sin
cuadrupolo. Por lo tanto, las teorias desarrolladas para describir adsorcién de fluidos en medios confinados que se basan
en la adsorcién de moléculas esféricas simples, y se aplican a bs resultados experimentales de adsorcién de nitrégeno, no
siempre pueden ser vélidas.

Es decir, que para poderlas aplicar se tendria que utilizar otro fluido, de moléculas esféricas, como puede ser el argon.
O bien se ha de desarrollar otro modelo tedrico que tenga en cuenta las caracteristicas del nitrégeno.
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