
Estudio	  microscópico	  de	  la	  interfase	  MOF/polímero	  

	  
R.	  Semino,	  a	  N.	  Ramsahye,	  a	  A.	  Ghoufi,	  b	  G.	  Maurina	  

	  
aInstitut	  Charles	  Gerhardt	  Montpellier	  UMR	  5253	  CNRS,	  Université	  Montpellier,	  34095,	  
France	  
bInstitut	  de	  Physique	  de	  Rennes	  UMR	  6251	  CNRS,	  Université	  Rennes	  1,	  35065,	  France	  
	  

Hoy	  en	  día,	  las	  membranas	  que	  se	  utilizan	  para	  la	  captura	  de	  dióxido	  de	  carbono	  en	  las	  
plantas	   industriales	   están	   compuestas	   por	  materiales	   poliméricos.	   A	   pesar	   de	   sus	   excelentes	  	  
propiedades	   mecánicas	   y	   su	   bajo	   costo,	   los	   polímeros	   poseen	   una	   limitación:	   su	  
permeabilidad	   sólo	   puede	   ser	   incrementada	   a	   costa	   de	   una	   reducción	   en	   su	   selectividad	   y	  
viceversa.[1]	   Las	   redes	   metalo-‐orgánicas	   (MOFs)	   han	   sido	   propuestas	   como	   nuevas	  
candidatas,	   debido	   a	   su	   gran	   área	   superficial	   y	   al	   control	   que	   se	   tiene	   sobre	   el	   tamaño	   y	   la	  
funcionalización	   de	   sus	   poros.	   Sin	   embargo,	   estos	   materiales	   son	   muy	   caros	   y	   difíciles	   de	  
producir	   a	   escala	   industrial,	   por	   esta	   razón,	   se	   ha	   propuesto	   la	   utilización	   de	   membranas	  
mixtas	  MOF/polímero	   para	   la	   separación	   de	   gases.[2]	   Hasta	   el	   momento,	   la	   elección	   de	   los	  
pares	   MOF/polímero	   ha	   sido	   empírica,	   y	   muy	   pocos	   estudios	   se	   han	   focalizado	   en	  
comprender	  la	  físico-‐química	  subyacente	  a	  estos	  sistemas.	  

En	   esta	   charla	   se	   presentará	   una	   metodología	   para	   la	   obtención	   de	   un	   modelo	   con	  
resolución	   atomística	   de	   la	   interfase	   MOF/polímero	   y	   su	   caracterización	   estructural.[3]	   En	  
primer	   lugar,	   se	   discutirán	   los	   modelos	   elegidos	   para	   la	   superficie	   de	   la	   MOF	   y	   para	   el	  
polímero	   y	   la	   metodología	   utilizada	   para	   la	   obtención	   de	   las	   interfaces.	   A	   continuación,	   se	  
analizarán	   las	   interacciones,	   la	   distribución	   de	   poros,	   la	   cobertura	   y	   la	   rigidez	   y	   la	  
conformación	   del	   polímero.	   Se	   estudiará	   la	   influencia	   de	   diversos	   parámetros	   en	   los	  
resultados,	   como	   la	   longitud	   de	   cadena	   del	   polímero,	   la	   flexibilidad	   de	   la	   superficie	   y	   el	  
método	   de	   muestreo	   elegido.	   Finalmente,	   se	   discutirán	   los	   resultados	   obtenidos	   para	  
distintas	   familias	   de	   compuestos	   y	   se	   dará	   una	   perspectiva	   acerca	   de	   las	   características	  
físico-‐químicas	   a	   tener	   en	   cuenta	   para	   seleccionar	   un	   par	   MOF/polímero	   con	   una	   buena	  
compatibilidad	  desde	  el	  punto	  de	  vista	  microscópico.	  
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