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Dinamica de transporte de gas en medios acuosos confinados:
Modelado y evaluacion electroquimica de capas delgadas de ZIF-8.
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Comprender como el nanoconfinamiento afecta el transporte molecular representa un desafio en el
estudio de la materia blanda, con implicaciones que abarcan desde los canales idnicos bioldgicos hasta
las membranas para conversion de energia. En este contexto, la optimizacion de procesos que dependen
de reactivos gaseosos en fase liquida se ve comprometida por el desfase entre la cinética de la reaccion y
la reducida ventana de solubilidad de los gases en medios acuosos. Frente a las estrategias tradicionales
de ingenieria de celdas, la integracion de redes metal-orgdnicas (MOFs) directamente en las interfaces
emerge como una via avanzada para crear reservorios locales que manipulan la concentracién de
reactivos a escala nanométrica.

Sin embargo, el uso de estos materiales nanoporosos como reservorios revela cierta complejidad:
la dependencia no monétona del desempefio respecto al espesor del marco estructural. Estudios
experimentales indican que, si bien la microporosidad incrementa la capacidad de almacenamiento,
el transporte en sistemas saturados de solvente no es puramente difusivo, sino que sigue modelos de
reaccion-difusion donde las interacciones entre el soluto y los sitios de unién del marco ralentizan el flujo
molecular. Esta competencia critica entre la capacidad de preconcentracion y la cinética de liberacion
puede verse determinada por el control dimensional de los cristales, donde la reduccién del tamano de
particula minimiza las barreras cinéticas internas.

El aprovechamiento de esta porosidad permanente, concepto validado incluso en fases liquidas
microporosas, permite no solo superar los limites termodinamicos de solubilidad, sino también
desentrafiar los mecanismos de transporte confinado bajo condiciones de alta demanda operativa.
Bajo esta premisa, en este trabajo se estudia el control difusional de oxigeno abordando una doble
perspectiva: de manera experimental, evaluando el desempefio electroquimico para la reaccién de
reduccion de oxigeno en sustratos de oro modificados con MOFs (ZIF-8), y de manera tedrica, mediante
simulaciones que permiten caracterizar la dindamica de transporte y preconcentraciéon en la interfaz.
Para ello se recurrié a dinamica molecular (LAMMPS) sobre slabs de ZIF-8 de distintos espesores,
modelando un sistema asimétrico con agua y oxigeno en el lado feed y solo agua en el lado permeado,
lo que permitid cuantificar los coeficientes de difusion y caracterizar el régimen de transporte dominante.
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