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ENERGIAS DE ADSORCION DE CO, CON LIQUIDOS IONICOS A BASE DE 1-
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La emision de CO, debido a la quema de combustibles fésiles ha dado lugar a la
acumulacion de diéxido de carbono en la atmdésfera, a partir de una concentracion
de un nivel preindustrial de ~ 280 ppm a mas de 390 ppm en la actualidad. Por lo
que es altamente deseable, el desarrollo de nuevos materiales y tecnologias que de
manera eficiente puedan ser econdmicamente factibles, para llevar a cabo la
captura y adsorcion de CO,"?

En este estudio se modela la interaccion entre el liquido iénico, [1-ALQUIL-3-
PAIM]'[BF4] y el CO,, aplicando teoria de funcionales de la densidad (DFT). Los
célculos se realizaron el programa Gaussian 09, considerando todos los electrones,
una funcion base 6-31+G** y el funcional B3LYP. Los resultados obtenidos,
muestran que a cadena alquilica corta de C4 a C8, los liquidos idnicos son muy
reactivos, mientras que a cadena alquilica mayor de C10 la reactividad disminuye
ligeramente y se mantiene constante. El efecto de la cadena alquilica a partir de
C10 en el IL es insignificante. De acuerdo a estos resultados, podemos establecer
que los LI de cadena corta de C4 a C10 puede capturar CO,, con una energia de
adsorcion de entre 257 y 263 kcal/mol, debido a que la interaccion de los LI con el
CO:; se lleva a cabo por interacciones electrostaticas, favoreciéndose un proceso
de fisisorcion.
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