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Introducción:
Esevidentelaimportanciadelatecnologíadeadsorcióncomounaherramientaversátil
paralaseparaciónylapurificacióndemezclasindustriales.Debidoaquelacantidadde
datospublicadosparalaadsorcióndemezclasesmuybaja,seutilizanmodelosempíricos
oteóricosparapoderestimarlosdatosdelequilibriomulticomponentedeseado.Deesto
surgequeesrealmentenecesarialacreacióndeunabasededatosparatestearlos
modelosexistentesdeadsorciónyproveerunmejorentendimientodelosfenómenosque
ocurrenenlaadsorcióndemezclas.
Enelpresentetrabajoconsideramoselproblemadelaadsorciónenmonocapasutilizando
SimulacionesMontecarloylaTeoríadelaSoluciónIdealAdsorbida.Lateoríadela
soluciónidealadsorbida,desarrolladaporMyersyPrausnitz[1],esunanálogoalaleyde
Raoultparaelequilibriolíquido-vaporycontieneelsupuestodequelamezclaadsorbida
esunasoluciónideal.ParatalfinseconsideranunmodelodeLennardJonesconsolo
sitiodeinteracción(1CLJ).
Antesderealizarunestudioenelequilibrio,sedebenconocerbajoquécondicionesla
mezclagaseosadeestudiollegaaeseequilibrio,porelloserealizaunestudiocinético[2].
Estoesaconsecuenciadeque,coneltiempo,sehaobservadoexperimentalmente[3],
comenzadoelprocesodeadsorciónquelacantidaddemoléculasdeargónadsorbidas
aumentahastaundeterminadotiempoyluegodisminuyeesacantidaddemoléculasde
argónadsorbidas

Metodología
SimulacionesMontecarlo
EnelconjuntoGranCanónico(μ,V,T),elnúmerodemoléculasnoesfijosinoquepuede
variardurantelasimulaciónbrindandoinformaciónacercadelnúmeropromediode
partículasenelsistemaenfuncióndelascondicionesexternas.
Enesteconjuntoseaplicaunmétodo[4]queconstabásicamentedetrestiposde
movimientos:
1.unamoléculaesmovidaaunanuevaposición;
2.unamoléculaesdestruida(noseguardaregistrodesuposición);
3.unamoléculaescreadaenunaposiciónalazar.

Enunaprimeraetaparealizamossimulacionesdelprocesodeadsorcióndemezclasde
metanoyargónsobredistintossustratoscarbonososparaobservarcómoesvariaciónen
eltiempodelnúmerodemoléculasdeargónadsorbidas.Paraellovariamosparámetros
comolapresión,latemperaturaylacomposicióndelafasegaseosa.
Enlasegundaetaparealizamossimulacionesdelprocesodeadsorcióndelosgases
mencionadossobrelosmismossustratosycondicionesmencionadasanteriormente,con
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elfindeobtenerlosvaloresquepermitanlamáximaseparación,paraelloseevalúala
selectividadSi,jdefinidacomo:

Si,j=

θi
θj

pi
pj

Dondeθiyθjsonelcubrimientodelasespeciesiyjpiypj,sonsuspresionesparciales
EnlaterceraetapaestosresultadosfueronanalizadosconlaTeoríadelasolución
adsorbidaideal.

Resultadosydiscusión:

Figura1:variacióneneltiempodelacantidadadsorbidasenfuncióndeltiempo
(representadasporlospasosMontecarlo).Lalíneacontinuarepresentamoléculasde

metanoadsorbidasylasdiscontinuasmoléculasdeargónadsorbidas.

Observamosque,sibienelnúmerodemoléculasdeCH4aumentaeneltiempo,noocurre
lomismoconelnúmerodemoléculasdeargón,enlascualesseobservaunmáximo.Esta
cuestiónesatribuidaadiferenciasenenergíasdeenlacesdelosgasesenlamezcla.
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Figura2:EnnegroserepresentanlospasosMontecarlovs.presiónyenrojonúmerode
moléculasdeArmáximaadsorbidasvs.presión.Laslíneascontinuasrepresentan

nanotubos(9,9),laslíneasdiscontinuasnanotubos(7,7)ylaslíneaspuntadasnanotubos
(8.8)

Obsérveseque,alaumentarlapresión,laaparicióndelosmáximosocurreaunmayor
tiempodesimulación,alcanzándoseelequilibriomáslentamente,ytambiénocurreauna
mayorcantidaddemoléculasdeargónadsorbidas,porloquelafaseadsorbidaseva
enriqueciendoenargón.

Figura3:Isotermasdemezclasgaseosas.Laslíneascontinuasrepresentanlacantidadde
metanoadsorbida,laspunteadaslacantidaddeargónadsorbidaylasdiscontinuasla

cantidadtotaldemoléculasadsorbidas.Enrojoestánrepresentadaslassimulaciones,en
rojolosdatosobtenidosporIAST,ambosa125K

Obsérvesequealaspresionesquesetrabajannoocurrelaformacióncompletadeuna
monocapay,ademáslaseparacióndeloscomponentesdelamezclaesbuenacomo
tambiénseobservaenlafigura4

Figura4:selectividadvspresión.Laslíneasdiscontinuasrepresentan50%CH4/50%Ar,
laslíneaspunteadas25%CH4/75%Arylasdiscontinuas75%CH4/25%Ar

Conclusiones:
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SeobservaquelacantidaddeArmáximaadsorbidanotieneunarelacióndirectaconlos
radiosdelosnanotubosdecarbono.
ElmodeloIASTpredicedeformacualitativalosresultadosdelasisotermasdeadsorción
demezclasgaseosas.Paraquelosresultadostenganunvalor
cuantitativohayqueserextremadamentecuidadososenlaeleccióndelos
modelosylosparámetrosdelasisotermaspuras,sobretodocuandosetrabaja
consustratosqueposeenvariostiposdesitiosdeadsorción,talescomolos
nanotubos
Seobservaunabuenaseparacióndemetanorespectoaargónenlaregióndemuybajas
presiones
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