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Porosidad inducida en un liquido poroso
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Los Liquidos Porosos (LP) son una nueva clase de materiales que se distinguen de los liquidos
convencionales por la presencia de cavidades permanentes y bien definidas (Giri, 2015). Estas
cavidades, que forman parte de su estructura molecular, permiten la captacion de solutos pequefios y
tienen potenciales aplicaciones en procesos de absorcion y separacién de gases y de catélisis.

Un prototipo de LP estudiado en la actualidad es la variante de Tipo Il formada por hospedadores
pillar[5]arene disueltos en éter 15-corona-5. Simulaciones con técnicas de Dinamica Molecular (DM) y
Umbrella Sampling (Torrie, 1977) basados en datos experimentales indican que este liquido cumple con
las caracteristicas de un LP viable: el hospedador no formé complejos de inclusién con el solvente pero
si lo hizo con el metano, soluto de prueba (Fig. 1). A diferencia de otros LPs estudiados hasta la fecha,
se observé el colapso de la cavidad intrinseca del pillar[5]arene debido a la flexibilidad de sus caras
(Hughes, 2021). No obstante, la presencia de metano indujo una conformaciéon més estable de las
cavidades, hecho que se manifiesta en un aumento de la porosidad relativa (Fig. 2). Tal comportamiento
sugiere que la porosidad intrinseca en un LP puede manifestarse de forma dindmica a partir de las
interacciones entre los componentes moleculares del sistema.
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Figura 1: Representacion de una Figura 2: Porosidad relativa (probabilidad de
molécula de metano dentro de un insercion de esferas rigidas de radio r en el LP
hospedador pilarareno. respecto del solvente puro; Pohorille, 1990) para

LPs simulados por DM a 350 Ky 1 atm.
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