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En este estudio se analiza desde una perspectiva teorica utilizando Dindmica Molecular
con modelos atomisticos el encapsulamiento de SO» gaseoso en diferentes condiciones de
temperatura y caracteristicas de simulacion en un liquido poroso de Tipo II [1,2], compuesto
por moléculas de criptofano-111 disperso en diclorometano. E1 SO> gaseoso tiende a ocupar las
cavidades del criptofano-111 con una gran selectividad a lo largo de toda la simulacion. La
influencia de los cambios de temperatura o condiciones de la simulacion parecen no afectar a
la cantidad de absorcién de SO por parte del liquido poroso. Se realizd un seguimiento con
respecto al tiempo de la absorcion de cada molécula encontrando un llenado casi lineal. Es
resefiable la incapacidad de abandonar la cavidad del criptofano-111 por parte del SO> una vez
ha accedido a ella. Se realizaron a su vez estudios estructurales de funcion de distribucion radial
comparativa entre las diferentes simulaciones, encontrando un comportamiento semejante en
todas ellas. Los resultados obtenidos muestran la posibilidad de la obtencion de un método
renovable de separacion y almacenamiento de SO; a través de este liquido poroso.
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