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El objetivo de las simulaciones Monte Carlo (MC) es calcular las propiedades
termodindmicas macroscopicas a partir de las configuraciones de muchos estados
microscopicos. En estas simulaciones se utiliza un algoritmo completamente
estocéstico (probabilistico). En este contexto un conjunto es una coleccion de
un ndmero grande sistemas construidos para ser una réplica del sistema
termodindmico de interés. Cada nueva configuracion es generada a partir de
cambios aleatorios a las posiciones moleculares que son aceptados cuando estos
cambios van guiando al sistema hacia el conjunto termodinamico deseado.

En el conjunto gran candénico (u, V, T), como el nlUmero de moléculas no es una
variable fija, ésta varia durante el transcurso de la simulaciéon y se puede
obtener informacion acerca del numero promedio de particulas en el sistema como
una funcién de las condiciones externas (es decir la presion y composicién de la
fase gaseosa).

En este conjunto ademas de que las particulas presentes en el sistema se pueden
mover, también se pueden crear y destruir, lo que convierte a este colectivo en
algo particularmente util a la hora de estudiar fendmenos de interfases.

En la presente contribucidén, repasaremos algunos de los resultados obtenidos
para la adsorcion gases tales como Metano, Etano, Etileno, Diodxido de Carbono y
sus mezclas sobre los siguientes sustratos Grafito, Nanotubos y Carbones
Activados.



