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El estudio de la adsorcién de gases supercriti@tas presiones como el metano y el hidrégencelesante para aplicaciones
de almacenamiento de gases con aplicaciones eisasgéh materiales porosos, donde un pardmetrstacde es la densidad de
la fase adsorbida.

En este trabajo, se simularon mediante el métoddldete Carlo en el Gran Canénico (MCGC) isotermasntetano e
hidrégeno en poros de geometria tipo placas pagldpico en carbones activados, con el fin déizanzel tipo de llenado en
los poros y la densidad de la fase adsorbida.

Por otro lado, se midieron isotermas experimentddesietano a 298K e hidrégeno a 77K desde pressrimgmosféricas hasta
40 bares sobre un carbdn activado comercial. Smléala densidad de la fase adsorbida a partiodedatos experimentales
empleando la ecuacion de Toth para modelar larisatele adsorcion absoluta y se comparé con losestibtenidos a partir de

los datos de simulacion molecular, encontrandocidémcias en las dos metodologias.

Palabras Claves: Adsorcién, Densidad de fase adba@la, Almacenamiento de metano, Almacenamiento deidrégeno

The study of gas adsorption at high pressuresprsutical gases, such as methane and hydrogéanpistant for applications
of gas storage in porous materials, where an impbparameter is the density of the adsorbed phase.

In this work we have performed Gran Canonical Mdd#elo (GCMC) simulations of the adsorption of naete and hydrogen in
pores with slit geometry, and analyzed the poliadilprocess and the density of the adsorbed phase.

On the other hand, experimental isotherms of metlzard hydrogen at 298 K and 77 K from subatmosplpeeissures to 40 bar
have been measured over a commercial activatedbrtarbhe density of the adsorbed phase has beenlateld from
experimental data, using Toth equation to modelabsolute isotherm of adsorption. The obtained eslof adsorbed phase
density were compared with values obtained withutation data, finding agreement between both amhres
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I. INTRODUCCION

La adsorcién fisica de gases o fisisorcion, es un
fenémeno superficial en el que intervienen fuerzas
débiles como la de Van der Waals entre las molécula
del gas (adsorbato) y los atomos que componen la
superficie sélida (adsorbente). En general, para
adsorbentes con igual interaccién adsorbente-
adsorbato, una mayor superficie especifica se
relaciona con una mayor capacidad de adsorcion. En
los solidos porosos, el potencial de interaccion
adsorbato-adsorbente se incrementa debido a la
cercania de las paredes del sélido, aumentando la
gantidad de gas adsorbido al interior de estososho

Los modelos teéricos utilizados para describir el
proceso de adsorcién en este tipo de materiales se
basan en el analisis de la denominastiierma de
adsorcion, que da cuenta de la cantidad de gas
adsorbido sobre la superficie en funcion de laipres

a una temperatura constante.

La busqueda de sustitutos del petroleo ha promiciad
un crecimiento en las mediciones de adsorcion de
gases como el CHy el H, a presiones superiores a la
atmosférica, con el fin de estudiar la viabilidael d
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almacenar la mayor cantidad de estos gases a la
menor presion posible, aprovechando la adsorcién
sobre sélidos porosos. Al mismo tiempo, se ha
incrementado el desarrollo de los modelos tedricos
necesarios para explicar los fenémenos observados e
este tipo de estudids’.

Una propiedad importante de estos dos gases es que
se encuentran en estado supercritico a temperatura
ambiente (a la cual se desea implementar una
solucién viable de almacenamiento de gases en
vehiculos), otorgandoles caracteristicas especiales
entre las que destaca la ausencia de la trangigon
fase gas-liquido, que es importante en algunos
modelos aplicados al estudio de los sélidos porosos
mediante adsorcién de gases. Esta caracteristiga ha
que los gases supercriticos (o fluidos supercsitieo
presiones suficientemente altas) tiendan a adseber
muy cerca de la superficie de un sélido, formando
una monocapa. En el caso de sdlidos porosos, el
incremento del potencial de interaccién gas-sédido

el interior del poro, hace que puedan formarseahast
dos o tres capas de moléculas adsorbidas, de manera
que en los microporos mas estrechos, los poros
estaran llenos del adsorbato y en los microporas ma
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grandes y en los mesoporos, s6lo se formara una
monocapa cercana a la superficie, de manera que la
fase adsorbida sera una fraccion del volumen aes est
poros.

A diferencia de las isotermas tradicionales en las
cuales se llega a una presion maxima de trabajb de
atmasfera, en las isotermas a alta presion estde vi
importancia diferenciar entre la llamada cantidad
adsorbida en exceso y la cantidad adsorbida absolut
Esta Ultima se define como la cantidad de gas que s
encuentra sobre la superficie total del adsorbente
ocupando un volumenV,s por efecto de la
interaccion adsorbato-adsorbente, mas la cantidad d
gas presente en el volumafyys por efecto de la
presién. La primera en cambio, es Unicamente la
cantidad de gas que se encuentra sobre la superfici
total del adsorbente ocupando un volumégs por
efecto de la interaccién adsorbato-adsorbente, g es
que se determina experimentalmefit&.

La diferencia entre estas dos cantidades se hase ma
notable a medida que se aumenta la presion de
trabajo, dado que aumenta la cantidad de gas peesen
en el volumen poroso debido a la presién, o diagho d
otro modo, aumenta la densidad del gas no adsorbido
Esto tiene como consecuencia que las isotermas
experimentales (isotermas en exceso) alcancen un
maximo después del cual presentan una leve
disminucién en la cantidad adsortitfe?®

A fin de aplicar modelos tedricos que ayuden a
explicar los comportamientos observados es
necesario trabajar con las cantidades adsorbidas
absolutas. Por ello hay que determinar de algdromod
cual es el valor del volumevi,4s que ocupa la fase
adsorbida dentro del volumen poroso, a fin de afiadi
al valor experimental el nimero de moles de gas que
ocuparian ese mismo volumen debido solo a la
presion.

La correcta determinacion de este volumen es aun
motivo de discusion y se han generado un gran
ndamero de trabajos en los que se proponen varios
métodos para calcularlo. EI mas simple sugiere
utilizar el volumen de microporos obtenido a patér

la isoterma de Na 77K, pero tiene el inconveniente
de que es valido solo cuando el material poseesporo
pequefos, ya que debido al incremento de la energia
de adsorcion en el interior del poro, éste estara
completamente lleno. Sin embargo cuando se trabaja
con materiales con una distribucion de tamafios de
poro amplia, los poros de dimensiones mayores no
estaran completamente llenos. Otros métodos
sugieren utilizar la densidad de la fase adsordila
modo que el volumen de adsorcién queda definido
como aquel en el que el gas posee una densidad
diferente a la que tendria el gas a la presion y
temperatura de trabajo.

En este trabajo se simularon mediante el método de
Monte Carlo en el Gran Canénico, isotermas de
metano e hidrégeno en poros de geometria tipo placa
paralelas, tipico de carbones activados. Se detérmi
el nimero de moléculas adsorbidas en poros de
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diferentes tamafios y con él se calculé el perfil de
densidad de gas al interior del poro.

Por otro lado, se realizaron isotermas
experimentales con metano a 298K e hidrogeno a
77K desde presiones subatmosféricas hasta 40 bares,
sobre un carbdn activado comercial. Las isotermas
experimentales de adsorcién de metano e hidrogeno
se ajustaron con las simuladas, obteniendo su
distribucion de tamafios de poro.

Finalmente a partir de los datos experimentales se
calcul6 la densidad de la fase adsorbida, empteand
un ajuste con la ecuacion de Toth y se compard la
densidad de la fase adsorbida asi obtenida con el
perfil de densidad de los tamafios de poro que
corresponden a la muestra segun su PSD.

II. PARTE EXPERIMENTAL

Isotermas de Adsorcion

Para todas las mediciones experimentales se utilizé
un carb6n activado comercial marca Maxsorb,
comercializado por Kansai Coke & Co. Las isotermas
de adsorcion de hidrogeno a baja presion (presione
menores a 1lbar) se realizaron en un equipo
Micromeritics Asap 2000 y las de metano a baja
presién (presiones menores a lbar) en un equipo
Autosorb 1 de Quantachrome Instruments. Para las
isotermas a alta presion (de lbar a 35bar) sedaitili
un equipo volumétrico HPVA 100 de VTI
Corporation. Previo a cada andlisis de adsorcion a
baja y alta presion las muestras fueron desgasadas
250°C en un vacio de 5xi@orr durante 8 horas.

Simulacion Molecular

Se ha empleado el método de MCGC para simular
el proceso de adsorcién de los gases estudiados, ya
que la implementacion de esta metodologia de
simulacibn se encuentra bien establecida y
documentad&?’
En el modelo de simulacién empleado, las moléculas
de adsorbato son consideradas como sitios de
interaccién Lennard-Jones de un centro (se corsider
a las moléculasde geometria esférica”). Con esta
suposicién pueden reproducirse datos experimentales
de coexistencia del fluido para cada adsorbato, con
precision razonable. Claramente, para problemas que
requieran un mayor grado de exactitud, se requieren
potenciales de interaccién mas refinados. El pddénc
gas-gas se calcula a partir de la ecuacién de kénna
Jones:

U, (N= —4e,, @ (1)

Donde gy5 Yy o4y SON los parametros energético y
geométrico, respectivamente ry es la separacion
molecular (Tabla 1).

Los poros del carbdn activado son modelados como
placas planas paralelas, donde el potencial gaiesol
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esta dado por la superposicion de dos potenciaes d
Steele, uno para cada plano infinito:

B0 w0 o F
U (2)=2e POt 0———=3L @
(@)=2E pg ! e ey

Donde A es la separacidbn entre capas de grafito
(0.335 nm),p. es el nUmero de atomos de carbono
por unidad de volumen de grafito (114 Hmz es la
distancia desde el centro de una molécula de gas al
nacleo de los atomos de carbono en el plano de la
superficie grafiticaggs y o4 sON los parametros LJ
entre una molécula de gas a una molécula de gas y |
placa grafitica a una distancia z. Los valoresade |
parametros incluidos en los potenciales de inté@acc
(ec. 1y 2) se presentan en la tabtd®] donde el
parametras representa el didmetro de colision de LJ,
siendooyg para los gasesay para el carbono.

Tabla 1. Parametros de interaccion gas-gas y gas-solido

Sgg/kB SngB
Molécula o (hnm)  (K)* (K)**
CH, 0.3821 148.2 64.4
H, 0.2960 34.2 30.9
C 0.3430 28.0 -

* Parametros de Lennard Jones
** Reglas de Lorentz Berthelot

Las familias de isotermas de adsorciéfi°t®) para
poros de diferentes “diametros” para los gasey H
CH,, fueron obtenidas por GCME (en el continuo)

en un amplio rango de presiones, y a una temparatur
de 77Ky 298K, respectivamente. Las probabilidades
de transicion para cada intento de MC, el
desplazamiento, la adsorcién y desorcion, estaasdad
por la reglas de Metropolis:

DesplazamientO'

=min [JL 14 Eﬁ(UNﬂ )% 3)
N+ O
Adsoruon
=min [11 14 Eﬁ(UNﬂ )% (4)
N + 1 0
DesorC|on
N FrlnUn)E
=min [JL (5)
EV 0

Las dimensiones laterales de la celda para la
geometria de placas fue de L=10.3 nm y se emplearon
condiciones de borde periddicas.

La distancia de corte a partir de la cual se desped
potencial gas-gas, se fija en 504, EIl equilibrio se
alcanza luego de 1xiOntentos de Monte Carlo,
después del cual se toman los valores promedie sobr
los siguientes 1x1T0 pasos de Monte Carlo,
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espaciados entre si por 1Xlifitentos, con el fin de
asegurar la independencia estadistica.

Para cada presién y temperatura, la cantidad
adsorbida se calcula empleando la ecuacién de gases
ideales a presiones por debajo de 0.1 MPa y
empleando la ecuacién de estado de Peng-RoBinson
a altas presiones. Los parametros empleados para es
ecuacion se presentan en la tabfe2

Tabla 2: Constantes criticas empleadas en la ecuacion de
Peng-Robison para Ctt H,.

CH,  H,
Temperatura critica (K) 190.6  33.20
Presion critica (bar) 4599 12.80
Factor de acentricidad 0.012 -0.220

Dado que las isotermas obtenidas por simulacién de
MCGC son las isotermas absolutas, se obtiene la
isoterma en exceso correspondiente, empleando los
datos de ecuacion de estado del “bulk” para

determinar el namero de moléculas que estarian
presentes en ausencia de la interaccién adsorbato-
adsorbente, por medio de la ecuacién:

(W, P) = n,(w B=p,{ PV

(6)

exc

Donde, ne. (W,P) es el nidmero de moléculas en
exceso, Nys (W,P) es la cantidad absoluta de
moléculas adsorbidam la celda de simulacién, para
un tamafio de porw, p(P) es la densidad del fluido

a la presion y temperatura definidas\W; es el
volumen accesible para el fluido.

La relacion entre las isotermas obtenidas por la
simulacion de MCGC vy la isoterma experimental de
un solido poroso, puede interpretarse en térmimos d
la ecuacion generalizada de adsorcién (EGA):

N(R)= [p®.witwdw (1)

Donde, N(P) son los datos de la isoterma
experimentalw es el tamafio del por®(P,w)es la
isoterma simulada para un poro de tamafof(w) es

la funcién de distribucién de tamafio de poros.

La ecuacion generalizada de adsorcion refleja la
suposicion que la isoterma local consiste en un
niamero de isotermas individuales de un determinado
tamafio, multiplicadas por su distribucion relafije)
sobre un rango de tamafios de poro determinado.

El conjuntoN(P,w) de isotermas simuladas para este
sistema, se obtuvo por medio de la simulacién de
Monte Carlo. Se obtiene entonces la distribucion de
tamafios de poro al solucionar numéricamente la
EGA, por medio de un algoritmo de minimos
cuadrados no negativos. Este es el método mas
empleado para estabilizar el resultado, incorparand
restricciones adicionales basadas en la uniformidad
de la distribucién de tamafios de poro obtenidee Est
método de regularizacion ha sido descrito en varios
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trabajos’“® En este trabajo se emple6 el reportado
por Davies et al'**?

Célculo del perfil de densidad

Se calcul6 el perfil de densidad del fluido al iite

del poro a partir de las coordenadas de los ced&os
las moléculas adsorbidas al interior del mismo,
obtenidas por la simulacién de MCGC, Para ello, se
dividi6 el volumen del poro en secciontsde 0.1 A

(en la direcciébn z) y se calculé6 el numero de
moléculas en cada seccidn a partir de la contidinuci

al volumen que cada molécula aporta a la seccién.
(En la Figura 1 se esquematiza el interior del pla®
secciones de volumen en las que se divide y la
seccion de volumen de las moléculas consideradas
para el célculo de la primera y segunda seccion,
partes Ay B de la Figura 1, respectivamente). Rara
cual se procedio de la siguiente manera:

1. Calcular el numero de moléculas que se
encuentran a una distancia de la pared del posd2de
hastas/2+4z (Ny).

2. Calcular el nimero de moléculas que se
encuentran a una distancia de la pared del poro de
0/2+Az hastas/2+24z (N,), realizar esta metodologia
hasta calcular el numero de centros de moléculas en
la secciérv/2+n*4z hastas/2+n+1)*4z (N,)

3. Calcular el volumen ocupado por las
moléculas de adsorbato en cada seccion,
considerando el volumen de cada molécula como el
volumen de una esfera, de raeia

>
>~}

//////,/

&

S

z z
Figura 1: Esquema que muestra las secciones en las que
se dividi6 el poro y las secciones de cada moléquia
contribuyen al “llenado” de cada seccion. En A seastra
la primera seccion del volumen dentro del poro
considerada que comprende volumen hasta el centro de
una molécula con los centros a una distanciastedesde

la pared.

4, Calcular el numero de moléculdd(g) que
corresponden al volumen calculado en 3.

5. Calcular la densidad en cada seccién, de
acuerdo a:
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N(2
2)=—> 8
p@ =1 ®)
lll. RESULTADOS

Perfiles de densidad del metano adsorbido

En la Figura 2 se muestra el perfil de densidad del
metano para tres tamafios de pow; 8, y 100. La
figura (a) corresponde una presion final de llenad
de 10 bares mientras que en la (b) ésta presidie es
30 bar. En cada una de las graficas se sefialdoel va
de la densidad del metano en la fase gas (dendaad
bulk). Se aprecia en el perfil obtenido que la dkats

del metano alcanza un maximo y luego disminuye al
alejarse de la pared del poro, llegando a coincialir

la densidad del gas (bulk) en poros de 4010 bar,

lo que corresponderia a una interaccién cercana a
cero entre las moléculas de adsorbato y la sueerfic
del adsorbente. En poros de menor tamaf, (&
proximidad entre las paredes hace que la densiglad d
metano al interior del poro aumente, siendo siempre
mayor a la densidad del gas a la presion de trabajo
Esto debido al hecho de que en poros de estas
dimensiones solo es posible acomodar unas pocas
capas de moléculas que forman un empaquetamiento
denso llenando casi completamente el volumen
poroso. Para el caso de 30 bares el comportamiento
es similar aunque la densidad de la fase adsodeida
mantiene por encima de la densidad del bulk ata par
los poros de mayor tamafio. En la Figi® se
muestra la variacion del potencial de interaccidinee

las moléculas de adsorbato y la superficie, con la
distancia a la pared del poro. Se observa que los
maximos de los perfiles de densidad estan cerca del
minimo de la curva del potencial de interaccion gas
sdlido, la diferencia puede deberse a que la
distribucion espacial de las primeras moléculas
adsorbidas vuelve inaccesible ciertas posiciones pa
las moléculas libres del gas, que se terminan nb@a

en una franja comprendida un poco mas alla debradi
molecular.

Perfiles de densidad del hidrégeno adsorbido.

De modo similar se calcula el perfil de densidad
para las moléculas de hidrégeno. En la Figura 3 se
muestran los resultados obtenidos para las mismas
presiones finales que en el caso del metano y mEros
tamafio 2, 3yé&.
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Figura 2: Perfiles de densidad de las moléculas de, €Erluna celda de simulacién para diferentes tamaf&ogoro, a 298K, a
una presion de 10 bar (a) y 30 bar (b). Potencialimteraccion gas-sélido para los tamafios de pasisdiados (c).

Al igual que lo observado en el caso del metano los
perfiles de densidad del hidrégeno alcanzan un
maximo y luego disminuyen inicialmente al alejarse
de la pared del poro, alcanzando la densidad del bu
para poros decda 10 bares y estando siempre por
encima cuando la presién final es de 30 bares. Sin
embargo a diferencia de los resultados obtenidas pa
metano, los perfiles de densidad dg gfesentan un
incremento en la regién central del poro, siende es

hecho mas notable a presiones mayores. Esto puede

estar relacionado con el hecho que a la temperatura
de trabajo y a presiones por encima de 13 bar, el
hidrégeno es un fluido supercritico. Vale la pena
destacar que la densidad de} Hguido es 0,067
g/cm3, por lo tanto el valor del maximo de la
densidad al interior del poro es siempre mayorlgue
densidad del Hliquido.

Distribucién de tamafio de poros

A partir del conjunto de isotermas de poros
individuales se realiza un ajuste por el método de
minimos cuadrados con las isotermas experimentales
de metano e hidrégeno a fin de determinar la
distribucion de tamafio de poros, los resultados
obtenidos se muestran en la Figura 4. En la figara
muestran también las isotermas experimentales y la
isoterma ajustada que resulta de la combinacion de
las simuladas, observandose un buen ajuste entre
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ambas. Se aprecia que en la PSD calculadahbara

la mayor contribucion corresponde a poros de
tamafios cercanos8al0 A (%), mientras que para el
CH, la mayor contribucion de poros estan cercanos a
20A (50).

Se aprecia ademas que las distribuciones obtenidas,
coinciden para poros de tamafios menores A 10
que el hidrégeno tiene contribuciones de tamafios
poro mas estrechos. Esto se puede explicar por el
menor tamafio de la molécula, lo cual posibilita el
acceso de esta a tamafios de poro mas estrechos.

Densidad de la fase adsorbida a partir de datos
experimentales

Para el célculo de la densidad de la fase adsoebida
partir de la isoterma experimental, se utilizd la
ecuacion:

Nexe = Nags ™ P sud” Ao (8)

en donde la isoterma de adsorcion en excégg )

es la obtenida experimentalmente, la densidad del
bulk pg, se calcula a partir del programa

REFPROP (REFerence Fluid PROPerties)
desarrollado por NIST (National Institute of

Standards and Technology) que provee tablas y
graficos de las propiedades termodinamicas y de
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transporte de una gran variedad de sustancias pura
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Figura 3: Perfiles de densidad de las moléculas de hidrogem el interior de la celda de simulacién, a 7pkra diferentes
tamafos de poro, a una presion de 10 bar (a) y &0(b). Potencial de interaccidon gas-solido para ltamafios de poros

estudiados (c).
La isoterma de adsorcion absoluta,§), se modela

como una isoterma de Tipo |, descripta por la
ecuacion de Toth:

bP
:nm t It
2+(bP) g
los parametron,, b, t y V,, se obtienen

haciendo un ajuste mediante minimos cuadrados de la
ecuacion (8). El valor de los parametros obtengos
muestra en la Tabla 3.

9)

Tabla 3: Valores de los parametros de la ecuacion (8)

B nm t VADS
(cnTlg)
CH, 0.025 62.1 0.411 0.73
H, 4.828 35.2 0.417 0.92
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Se observa que el volumen de la fase adsorbida para
el caso del metano es menor a la que se obtierae par
hidrégeno. Ademas, como trabajamos con el mismo
material es de suponer que la superficie accesible
para ambos gases sea la misma, de donde se
desprende que el espesor de la fase adsorbida es
mayor en el caso de adsorcién de hidrégeno qua par
la adsorcion de metano, esto coincide con lo
observado en los perfiles de densidad del hidrégeno
adsorbido en la celda de simulacién (figura 3),d#on

se aprecia un incremento en la region central del
poro. Teniendo en cuenta que el volumen de
microporos calculado a partir de datos de adsorcion
de N, a 77 K para el carbén analizado es de 1.27
cmlg, el volumen de la fase adsorbida del,GHtlel

H, es menor al volumen de microporos “total” de la
muestra. Esto sugiere que los gases supercniticos

se adsorben siguiendo el mecanismo de llenado de
microporos que presentan gases sub-criticos como el
N2,
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Figura 4: Distribucion de tamafios de poro (a) y (c) e isotas experimentales y su respectivo ajuste (mode)g) (d) para

hidrégeno a 77 Ky metano a 298 K

Finalmente, la densidad de la fase adsorbida se

calcula a partir de:

(10)

Los resultados obtenidos para la adsorcion de metan
e hidrégeno en el carb6n comercial se muestraa en |
Figura 5. La grafica muestra la variacién de la
densidad de la fase adsorbida en funcién de lagores
para los dos gases estudiados.

En el caso del metano, se observa que la densi&lad d
la fase adsorbida aumenta con la presiéon y no se
alcanza un valor de saturaciéon a las presiones de
trabajo. En el caso del hidrégeno se encuentrdagque
densidad de la fase adsorbida es mucho menor que la
del metano y, a diferencia de ésta se observa que a
presiones superiores a 10 bares existe casi uregtanes
lo que indicaria que se estd proximo a alcanzar el
valor de saturacibn para ese gas. Este valor
corresponderia a la densidad del hidrégeno liquido
(p= 0.067gr/cr).

Los valores obtenidos a partir de las isotermas
experimentales son similares a los valores
encontrados en la curva de densidad a partir de la
simulacién molecular (Figuras 2 y 3).
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En ambos casos la densidad de la fase adsorbida se
encuentra por encima de la densidad del gas en el
bulk a esa presién y temperatura, esto es una
consecuencia del potencial gas-sélido y da lugar a
fuerte empaquetamiento del adsorbato en
proximidades de la pared del poro.

las

0.25 4

—a—H

~ CH,

0.20

0.15

0.10

Poos (@1EM®)

0.05

Presion (bar)

Figura 5: Densidad de la fase adsorbida a partir de datos
experimentales y ecuacién de Toth

Conclusiones

Se utilizaron datos de simulacion de MCGC del
proceso de adsorcion de gases en poros tipo placas
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paralelas, para calcular la densidad de la fase
adsorbida. Los resultados muestran que las mokcula
de metano tienden a concentragsela cercania de la
pared del poro, mientras que el hidrégeno presenta
también una densidad apreciablerdeléculas en la
zona central del poro. La densidad de la fase
adsorbida calculada con los datos experimentales
utilizando la ecuacion de Toth (para modelar la
isoterma de adsorcién absoluta) muestra que la
densidad del metano aumenta con la presion, mgentra
que en el caso del hidrégeno, se mantiene casi
constante a partir de 5 bares. Los valores de dishsi
de la fase adsorbida obtenidos a partir de las
isotermas experimentales, son similares a los eslor
encontrados a partir de los datos de simulacion,
indicando la validez del método propuesto para
calcular la densidad del gas adsorbido.
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