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¢,Como podemos revolucionar la
captura del CO,? Disenno computacional
al rescate del clima
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La lucha contra el cambio climatico es urgente, y capturar diéxido de carbono (CO,) es una
de las estrategias mas prometedoras para marcar la diferencia. En nuestra investigacion,
nos propusimos disefiar materiales capaces de revolucionar la manera en que atrapamos y
almacenamos CO,. ;Nuestro enfoque? Los metal-organic frameworks (MOFs), materiales
fascinantes con poros similares a esponjas que pueden absorber gases. Pero no nos
detuvimos ahi: quisimos hacer que estos MOFs fueran aun mas versatiles anadiendo
modificaciones posteriores.

Utilizando el MOF “UiO-66", incorporamos grupos amino que actian como “ganchos”
moleculares para atrapar las moléculas de CO,. Al insertar aminoacidos en las superficies


https://www.uab.cat/web/portada-1345468981736.html

internas del MOF, analizamos cémo la longitud de la cadena afecta su capacidad para
capturar CO,. Gracias a experimentos computacionales, descubrimos que no todas las
aminas funcionan de la misma manera. Los aminoacidos de cadena corta, como la glicina y
la beta-alanina, no estaban lo suficientemente cerca entre si para cooperar. Sin embargo, al
emplear cadenas mas largas, como el acido gamma-aminobutirico y el &acido 5-
aminovalérico, ocurrié algo extraordinario. Estas cadenas mas largas permitieron que los
grupos amino formaran enlaces de hidrégeno, estabilizando las moléculas de CO, dentro
del MOF.

Esta interaccidon cooperativa incluso dio lugar a una fascinante transformacioén: la conversion
del CO3 en acido carbamico mediante un mecanismo de transferencia doble de hidrégeno.
Lo mas emocionante es la eficiencia de estas modificaciones. Por ejemplo, en el caso del
acido 5-aminovalérico, basté con modificar solo el 16% de los sitios disponibles para
capturar CO, de manera efectiva. Esto supone un avance significativo hacia el desarrollo de
materiales mas econdmicos y escalables. También descubrimos que la protonacién de las
aminas puede potenciar aun mas su interaccion con el CO,, ofreciendo otra via
prometedora de optimizacion.

Nuestro trabajo no termina aqui. Ya estamos en el laboratorio, sintetizando y probando estos
MOFs modificados para llevar nuestros disefios a la realidad. Combinando perspectivas
computacionales con validacion experimental, estamos allanando el camino hacia
materiales de nueva generacion que podrian desempefiar un papel clave en la reduccion de
las emisiones de CO,. Esto no se trata solo de capturar carbono, sino de construir un futuro
mas verde y sostenible.
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