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Introducción:
El H2S, SO2, CO2 y CO son gases contaminantes,
además de ser sustancias nocivas y peligrosas
emitidas por diferentes industrias químicas. Los
Metal-Organic Frameworks (MOFs), han sido
considerados para la captura de estas moléculas,
sin embargo, sólo algunos de ellos demostraron ser
estables a su exposición. Este proyecto busca
contribuir a la captura de estos gases.

Resultados:

MOFs estudiados:

Fig. 2: MFM-300(Sc), [Sc2(OH)2(L1)]  

Métodos utilizados: 
• Simulaciones GCMC como componente simple

para la adsorción de H2S en el MOF MIL-53(Al)-
TDC1 y de SO2 y de CO2 en el material MFM-
300(Sc)2.

• Simulaciones GCMC para la mezcla binaria
SO2/CO2 (con una composición molar 20:80
respectivamente) en el MOF MFM-300(Sc).

• Los parámetros de los campos de fuerza usados
para los MOFs fueron tomados de UFF3 y
DREIDING4 para la parte inorgánica y orgánica
respectivamente.

• Los parámetros para los campos de fuerza para
el H2S, SO2 y CO2 fueron tomados de los
modelos de Kamath et. al.5, Ketko et. al.6 y
TraPPE7 respectivamente.

• Las cargas de los átomos de los MOFs se
calcularon usando el método ESP8

implementado en Dmol3 con los funcionales
PBE9 y la base DNP10.

• Ciclos de isotermas de adsorción/desorción.
• Curvas de rompimiento.
• Experimentos DRIFT antes y después de la

adsorción.
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vEl material mostró una captura de 18.5 mmol g-1 a una temperature de 303 K y a 1 bar.
vLas simulaciones MC exhibieron que las moléculas de H2S interactúan principalmente con el átomo de
hidrógeno del grupo funcional µ-OH a través de sus átomos de S.
vLas simulaciones y los experimentos DRIFT asociaron esta interacción a un puente de hidrógeno
relativamente débil.
vEl material mostró una gran estabilidad química y una buena reciclabilidad.

Perspectivas:

Fig. 1: MIL-53(Al)-TDC, [Al(OH)TDC]

Fig. 3. (a) Curvas de rompimiento de la adsorción de H2S, la imagen al interior de la gráfica muestra la adsorción para cada ciclo. (b) 
Espectro DRIFT (c) Imágenes representativas obtenidas de las simulaciones Monte Carlo.

Fig. 4. (a) Isoterma experimental SO2, la imagen interior muestra la comparación entre la isoterma experimental y la simulada. (b) y (c) 
Imágenes representativas obtenidas de las simulaciones MC para el SO2 y la mezcla SO2/CO2 respectivamente.

vEl material mostró una captura de SO2 de 9.4 mmol g-1 a 298 K y en un intervalo de presión de 0 a 1 bar.
vLa isoterma simulada exhibió una gran concordancia con la experimental.
vLas simulaciones MC revelaron que la principal interacción entre las moléculas de SO2 y el MOF se da vía
el átomo de oxígeno del SO2 y el átomo de hidrógeno del grupo funcional µ-OH.
vLas simulaciones GCMC para la mezcla binaria SO2/CO2 exhibieron que la presencia del CO2 no cambia
significativamente la manera en la que el SO2 interactúa como componente simple con el material.

Ø Estudiar la adsorción de CO y CO2 en MOFs.
Ø Utilizar otros MOFs para la adsorción de los 4 gases mencionados.
Ø Complementar los estudios de Monte Carlo con metodologías de química cuántica.
Ø Estudiar la factibilidad tecnológica y económica de construir dispositivos para esta aplicación.
Ø Estudiar la influencia de otros gases en la adosricióin de los gases de interés ambiental.

Posibilidades de colaboración:
Ø Grupos teóricos: Diseño de modelos para los estudios de adsorción, incluida la reactividad química.
Ø Grupos experimentales: Interés en probar otros MOFs ya sintetizados para esta aplicación. Síntesis y

estudio de MOFs ex-profeso para esta aplicación.
Ø Economía: Factibilidad económica de construcción de dispositivos prácticos.
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