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RESUMEN

Los problemas energéticos y ambientales han creado la necesidad de disefiar nuevos
materiales que puedan ser usados en procesos mds eficientes con una elevada selectividad. Los
carbones nanoestructurados (CN) han atraido la atencién debido a sus propiedades
fisicoquimicas, las cuales son ttiles en diversas aplicaciones tales como: procesos de separacién
(CH4/COzy N2/02), almacenamiento de gases (CH.y H;), captura de gas (COz) y almacenamiento
de energia como electrodos de baterias y supercapacitores.

En este trabajo, se presenta un modelo molecular realista que permite estudiar carbones
mesoporosos nanoestructurados (tipo CMK-3), el cual trata de describir la morfologia y
topologia del poro en una forma mds realista. Las simulaciones de adsorcion del gas fueron
realizadas utilizando el método de simulacion de Monte Carlo en la asamblea gran Candnica
para caracterizar los carbones ordenados.

Los resultados obtenidos muestran un buen acuerdo con la isoterma experimental de
nitrégeno a 77K. Este primer paso de vincular la simulacién a la sintesis y caracterizacién de
esta clase de materiales es la base para optimizar sus posibles aplicaciones.

Adicionalmente, los resultados para la distribucién de tamafos de poro fueron
comparados con los reportados recientemente por medio del método de QSDFT y NLDFT.
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