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RESUMEN 

 

 En este trabajo mediante técnicas de Simulación  Molecular Grand Canonical Monte Carlo (GCMC) 

calculamos las isotermas de adsorción para componentes puros y mezclas binarias de hidrogeno-metano en  

dos MOFs (MOF-5 y MOF-177) de gran área superficial, dos MOFs catenados (IRMOF-11 y MOF-14)  y en 

un MOF con fuertes dipolos Znδ+– Oδ- en la superficie (MOF-74) que genera fuertes atracciones energéticas 

con los adsorbentes. Las isotermas de adsorción se calcularon a 298 K y hasta presiones de 80 bar.  Los 

resultados de este trabajo indican una separación exitosa en estos materiales con selectividades a baja presión 

en el orden de 25 para MOF-74, 20 para IRMOF-11 y 18 para MOF-14, comparados con bajos valores de 

selectividad en el orden de 5 para MOF-5 y MOF-177 [1].  
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