./ Nanocomposites porosos
de liquidos idnicos para el
almacenamiento de metano

Objetivo del proyecto

Se basa en el estudio combinado teérico-experimental de nuevo tipo de materiales (nanocompuestos) basados
en polimeros porosos y liquidos iénicos como adsorbentes adecuados para el almacenamiento de CH4. En el
proyecto se considera un conjunto de estructuras iniciales que se someten a un modelado a nivel molecular
(estudios DFT y MD) utilizando un enfoque ‘in silico’, utilizando recursos computacionales, y posteriormente, las
combinaciones mas adecuadas se sintetizan y caracterizan en el laboratorio junto con un amplio estudio de
presion-temperatura sobre la adsorcién de CH,.

Periodo de ejecucién
Enero del afio 2019 a diciembre del 2021.

Participantes del proyecto

Universidad de Burgos, www.ubu.es

SCAYLE, Supercomputacion Castilla y Ledn, Spain,
www.scayle.es

Financiacion del proyecto

Convocatoria de ayudas correspondientes a la
convocatoria 2018 de Proyectos de I+D+| «Retos
Investigacion», del Programa Estatal de [+D+l
Orientada a los Retos de la Sociedad, en el marco
del Plan Estatal de Investigacién Cientifica y Técnica
y de Innovacién 2017-2020

Interaccién entre una molécula de liquido idnico (en concreto,
cloruro de colina, ChCl) con una jaula de moléculas de agua
utilizando metano (CH4) como molécula huésped. Uno de los
objetivos del proyecto es estudiar cémo es el mecanismo de
inhibicion por parte de los liquidos idnicos a nivel nanoscépico.
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Justificacion del proyecto

El aumento de la demanda de energia estd
provocando que cada vez sean mds necesarias
fuentes de energia limpias y abundantes para
diversas aplicaciones. La produccién de gas natural
se ha expandido recientemente debido a los
avances en la perforacién y en las tecnologias (como
por ejemplo, la fracturacion hidréulica o fracking) y
ha permitido un procesamiento de energia mas
rentable. Sin embargo, la creciente demanda de
energia 'limpia’ para aplicaciones industriales y de
transporte requiere el desarrollo de tecnologias,
tanto para el almacenamiento seguro y efectivo,
como para el transporte de la custodia a bajas
presiones y a temperatura ambiente. En este
sentido, el gas natural comprimido es adecuado
para aplicaciones de gran tamafio para buques y
camiones, mientras que el gas natural adsorbido es
més adecuado para aplicaciones moviles pequefas
o medianas, en términos de seguridad y coste
econdmico.

Unos  candidatos  prometedores  para el
almacenamiento de gas natural (o metano) son los

adsorbentes  porosos debido a sus altas
porosidades; presentan unas estructuras que
permiten varios tamafos de poro y sitios

funcionalmente inmovilizados para optimizar sus
capacidades de almacenamiento. La integracién y la
implementaciéon de sistemas alimentados con
metano dependen fundamentalmente de que los
adsorbentes sean tanto fisica como quimicamente
estables y de que tengan unas altas capacidades de
almacenamiento.

En este proyecto se considera un nuevo tipo de
materiales (nanocompuestos) basados en polimeros
porosos y liquidos idnicos, que se disefian
considerando tanto un enfoque experimental como
un enfoque computacional para tratar de llegar a las
mejores combinaciones moleculares posibles.

Funciones de SCAYLE

El acceso a las infraestructuras de SCAYLE dota de
los recursos computacionales necesarios para poder
realizar los célculos DFT y MD.

MINISTERIO
DE CIENCIA, INNOVACION
¥ DES

4

Cédigo RTI2018-101987-B-100

pag.2



