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Un modelo molecular que perfecciona
procesos industriales

Lograr que un proceso industrial sea 6ptimo, seguro y limpio es un
tanto complejo. Depende de varios factores tanto externos como los
que se escapan a nuestros ojos. Investigadores de la UAB
intervienen en este nivel y siguen de cerca los fendmenos fisico-
quimicos de los materiales industriales. En concreto, intentan crear
un modelo molecular que prevea la actividad del SF6, un gas
sintético de mucha utilidad en la industria.

El grup de simulacié molecular de I''CMAB-CSIC, situat al campus de la UAB, acaba de
publicar un treball de recerca sobre I'aplicacié de la dinamica molecular a l'estudi de la
molécula de hexafluorur de sofre. L'hexafluorur de sofre o SF6 és un gas sintétic.
L'estructura de la molécula és octaedrica, amb sis atoms de fluor situats simétricament
entorn a un atom central de sofre. SF6 té moltes aplicacions a l'industria degut a la seva
elevada estabilitat quimica i també per les seves propietats dielectriques. D'entre el 90 i 95%
de la seva produccid es fa servir a l'industria eléctrica i com gas aillant en dispositius
electromecanics i linies de transmissié. SF6 es fa servir, tanmateix, en processos d'obtencié
d'alumini i magnesi, en la manufactura de semiconductors i d'altres aplicacions més
sofisticades, com ara, aillant termoacustic de finestres, i solvent inert en reaccions en fluids
supercritics. Per ultim, SF6 es fa servir en tecnologia médica, per exemple, com a agent de
contrast en ultrasonografies i con a gas inert en operacions oftalmologiques i d'altres
tractaments médics.

Olivet, Duque i Vega van presentar en aquest treball simulacions de dinamica molecular per
a comprovar la precisié6 d'un model rigid per a predir I'equilibri liquid-vapor i la tensio
superficial d'aquest compost, comparat amb dades experimentals. La mateixa eina es va fer
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servir per a obtenir els coeficients de transport del compost a pressio atmosférica i a
diferents temperatures. Les conclusions més rellevants d'aquest estudi sén que per a obtenir
prediccions quantitatives de les propietats termodinamiques del SF6 és imprescindible
considerar un model flexible, mentre que les propietats dinamiques son menys sensibles a la
vibracié dels atoms en aquestes condicions. El grup esta treballant en el desenvolupament
d'un model més fiable per proporcionar prediccions quantitatives de diverses propietats
termodinamiques, de transport i eléctriques.

L'interés d'aquest estudi esta relacionat amb la necessitat de desenvolupar eines fiables per
avancar en l'enteniment de la relacio entre les propietats microscopiques d'un compost i el
seu comportament macroscopic. De fet, els models moleculars son necessaris, i molts cops,
imprescindibles, per entendre certs fenomens fisico-quimics que tenen lloc en molts
processos industrials, i poder aixi ajudar a la seva optimitzacid, al seu control més segur, i a
fer processos ambientalment més nets.
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