Estudio microscdpico de la interfase MOF/polimero
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Hoy en dia, las membranas que se utilizan para la captura de diéxido de carbono en las
plantas industriales estan compuestas por materiales poliméricos. A pesar de sus excelentes
propiedades mecanicas y su bajo costo, los polimeros poseen una limitacién: su
permeabilidad sélo puede ser incrementada a costa de una reduccién en su selectividad vy
viceversa.[1] Las redes metalo-organicas (MOFs) han sido propuestas como nuevas
candidatas, debido a su gran area superficial y al control que se tiene sobre el tamafio y la
funcionalizacién de sus poros. Sin embargo, estos materiales son muy caros y dificiles de
producir a escala industrial, por esta razén, se ha propuesto la utilizacion de membranas
mixtas MOF/polimero para la separacion de gases.[2] Hasta el momento, la eleccidon de los
pares MOF/polimero ha sido empirica, y muy pocos estudios se han focalizado en
comprender la fisico-quimica subyacente a estos sistemas.

En esta charla se presentard una metodologia para la obtencién de un modelo con
resolucién atomistica de la interfase MOF/polimero y su caracterizacion estructural.[3] En
primer lugar, se discutirdan los modelos elegidos para la superficie de la MOF y para el
polimero y la metodologia utilizada para la obtencién de las interfaces. A continuacion, se
analizardn las interacciones, la distribucion de poros, la cobertura y la rigidez y la
conformacion del polimero. Se estudiard la influencia de diversos parametros en los
resultados, como la longitud de cadena del polimero, la flexibilidad de la superficie y el
método de muestreo elegido. Finalmente, se discutiran los resultados obtenidos para
distintas familias de compuestos y se dard una perspectiva acerca de las caracteristicas
fisico-quimicas a tener en cuenta para seleccionar un par MOF/polimero con una buena
compatibilidad desde el punto de vista microscépico.
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