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Resumen 

Título: Simulación Molecular de la Adsorción de Hidrocarburos Aromáticos en Carbón Activado* 

Autores: Silvia Valentina Rodríguez Delgado y Juan Diego Nocua Paba** 

Palabras clave: Simulación molecular, adsorción, COMPASS, hidrocarburos aromáticos, 

carbón activado. 

Descripción: 

Los hidrocarburos aromáticos (HA) son compuestos orgánicos que se generan en procesos 

de combustión y refinado, evaporándose rápidamente en el aire y causando problemas ambientales 

y de salud. Para reducir su impacto, los HA como el benceno puede ser adsorbidos o capturados 

en carbón activado (CA); la comprensión de las interacciones HA-CA puede ayudar en el diseño 

y la operación de los respectivos equipos industriales En el presente trabajo se analizaron las 

interacciones y la eficiencia de la adsorción de benceno en CA, utilizando dinámica molecular con 

el campo de fuerza COMPASS. La celda de simulación de CA de dimensiones de 50x50x50 Å3 

fue construida a partir de 39 láminas de grafeno; la celda fue estabilizada y relajada generando una 

estructura estable. Esta celda fue rodeada con moléculas de benceno, alcanzando presiones de 1 a 

60 atm. Las simulaciones fueron ejecutadas en el programa de uso libre LAMMPS. 

Según los resultados la celda de CA reportó un tamaño de poro promedio de 2,905 Å. 

También, la adsorción de benceno reportó un incremento concordante con un aumento en la 

presión. Además, parte de las moléculas de benceno cercanas a la superficie del CA presentaron 

una orientación paralela entre sí, debido al momento cuadrupolar del benceno, el cual se genera 

por sus interacciones electrostáticas. Los resultados fueron similares a los reportados en la 

literatura, donde al aumentar la presión se favorece la adsorción de benceno.  
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Abstract 

Title: Molecular Simulation of Aromatic Hydrocarbon Adsorption on Activated Carbon* 

Authors: Silvia Valentina Rodríguez Delgado y Juan Diego Nocua Paba** 

Key Words: Molecular simulation, adsorption, COMPASS, aromatic hydrocarbons, activated 

carbon. 

Description: 

Aromatic hydrocarbons (AH) are organic compounds that are generated in combustion and 

refining processes, evaporating rapidly into the air and causing environmental and health 

problems. To reduce their impact, HA such as benzene can be adsorbed or captured on activated 

carbon (AC); understanding the HA-AC interactions can help in the design and operation of the 

respective industrial equipment in the present work, the interactions and adsorption efficiency of 

benzene on AC were analyzed using molecular dynamics with the COMPASS force field. The AC 

simulation cell with dimensions of 50x50x50 Å3 was constructed from 39 graphene sheets; the cell 

was stabilized and relaxed generating a stable structure. This cell was surrounded with benzene 

molecules, reaching pressures from 1 to 60 atm. The simulations were run in the free-to-use 

program LAMMPS.  

According to the results the AC cell reported an average pore size of 2,905 Å. Also, 

benzene adsorption reported an increase concordant with an increase in pressure. In addition, part 

of the benzene molecules near the CA surface presented a parallel orientation to each other, due to 

the quadrupole moment of benzene, which is generated by their electrostatic interactions. The 

results were similar to those reported in the literature, where increasing the pressure favors benzene 

adsorption.  
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Introducción 

La producción de compuestos generados durante la combustión incompleta de materiales 

orgánicos como carbón, aceite, petróleo, entre otros, conlleva a la contaminación del medio ambiente 

(agua, aire y suelo) (Abdel-Shafy & Mansour, 2016; Pérez-Morales & López , 2016). Dentro de 

estos compuestos podemos encontrar los hidrocarburos aromáticos (HA), su presencia en suelos 

de uso agropecuario representa un riesgo a largo plazo para la salud humana debido a su impacto 

teratogénicos, cancerígenos y mutagénicos (Sui et al., 2016). De igual manera, los HA pueden estar 

presente en altas concentraciones en sectores urbanos, alimentos y durante su procesamiento 

industrial y refinado de petróleo (Pachecho S & Escobar A, 2020; Pérez-Morales López et al., 

2016; Seo et al., 2022). Particularmente, el benceno por ser considerado uno de los compuestos 

orgánicos volátiles es el más peligroso; su exposición a altas concentraciones ya sea en suelos, 

agua o incluso comida, presenta riesgos cancerígenos como leucemia, enfermedades 

cardiovasculares y/o respiratorias, alergias y anemia, entre otros (Chen et al., 2021; Mousavi et al., 

2021). 

Debido a su impacto en la salud, los HA son retirados a través de tecnologías como filtros 

de     tela, filtros catalíticos, desulfuración seca y húmeda, entre otros (Dat & Chang, 2017). Según 

lo reportado en literatura, la eficiencia de retiro de los HA depende de las propiedades moleculares 

y de la fase en la que se encuentren (Sica et al., 2019). Por esto, la eliminación de los HA es 

efectuada aplicando distintos métodos de retiro (Navarro M et al., 2019). 

Uno de los adsorbentes utilizados industrialmente corresponde al carbón activado. El 

carbón activado ha sido aplicado en la eliminación de varios contaminantes como: colorantes, 

metales pesados, productos farmacéuticos y contaminantes orgánicos (Wong et al., 2018). 
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La efectividad en la adsorción en carbón activado depende de las interacciones entre este 

y las moléculas del HA. Los análisis de las interacciones y de las eficiencias de adsorción pueden 

ser derivadas de los resultados de la aplicación de métodos de simulación molecular, los cuales 

aplican       campos de fuerza como: AUA, Dreiding, COMPASS, entre otros (Navarro M et al., 2019). 

La aplicación de la simulación molecular requiere de la definición de las moléculas 

representativas del carbón activado, así como el campo de fuerza (potencial de interacción), la 

temperatura, la presión y los ciclos de simulación (Navarro M et al., 2019). 

Con lo anterior, el presente trabajo expone los principales resultados de un análisis de la 

adsorción de benceno (HA simple) en carbón activado, utilizando dinámica molecular. La pregunta 

de investigación considerada fue, ¿cuáles son las interacciones principales que conllevan a la 

adsorción de benceno en carbón activado? 
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1. Objetivos 

1.1 Objetivo General 

Determinar las atracciones más representativas que conducen a la adsorción de benceno en 

carbón activado, por medio de la aplicación de la simulación con dinámica molecular y del campo 

de fuerza COMPASS, según los códigos del programa de uso libre LAMMPS. 

1.2 Objetivos Específicos 

Crear una celda molecular representativa del carbón activado, con base en revisión 

bibliográfica y los resultados obtenidos de simulación con el campo de fuerza COMPASS, para 

su aplicación en simulaciones de la captura de hidrocarburos aromáticos. 

Estimar la cantidad de hidrocarburos aromáticos adsorbidos en la celda de carbón activado 

desde presión atmosférica hasta 60 atm, mediante la simulación con los códigos de uso libre 

LAMMPS y el campo de fuerza COMPASS, analizando las interacciones relevantes en el proceso. 
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2. Marco Teórico 

2.1 Hidrocarburos Aromáticos e Impacto Ambiental. 

Los hidrocarburos aromáticos (HA) son aquellos hidrocarburos que contienen uno o más 

anillos aromáticos (Volkman, 1999). La formación de HA se puede dar de manera natural, en 

procesos de combustión o refinado, siendo constituyentes naturales de los combustibles como 

carbón o petróleo conformados entre un 0,2% y 7% de HA. Gracias a su adsorción en material 

particulado u hollín, entran a la atmósfera donde se transportan y, debido a las lluvias y niebla,  se 

depositan en suelos, plantas y aguas superficiales perjudicando la salud humana a nivel mutagénico 

y cancerígeno (Gupta & Pathak, 2019).  

Del mismo modo, entre los HA, uno de los más utilizados en la industria es el benceno 

comprendiendo un 24% del mercado mundial de productos químicos junto con el tolueno y xileno. 

La mayoría de producción de benceno se da vía refinación del petróleo crudo liberando el carbón 

almacenado y contribuyendo al calentamiento global; además, debido a su naturaleza, la presencia 

de una alta concentración de benceno en el ambiente causa problemas de salud, especialmente en 

la sangre como leucemia o anemia aplásica (Miller et al., 2022; Weisel, 2010). 

En la industria y en el uso cotidiano, la gasolina es uno de los combustibles más utilizados 

con alto contenido de HA. De acuerdo   con el Ministerio de Minas y Energía, el límite máximo de 

contenido de HA es 35 %v/v (MinMinas & MinAmbiente, 2021), esto con el fin de reducir el 

impacto y la exposición de HA a través de la piel y de las vías respiratorias, la Agencia Internacional 

para la Investigación del Cáncer (IARC) ha demostrado que en su mayoría los HA son posibles 

carcinógenos humanos (Pérez-Morales López et al., 2016). Asimismo, el máximo contenido de 

benceno en gasolinas corriente y extra corresponde a 1 y 2 %v/v, respectivamente (MinMinas & 
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MinAmbiente, 2021). 

2.2 Carbón Activado 

El carbón activado (CA) (figura 1) es obtenido mediante fuentes carbónicas como cáscaras 

de coco, madera, brea y carbón. El CA presenta una naturaleza aromática amorfa con enlaces 

cruzados aleatorios, que puede conducir a una estructura altamente porosa y fina (>10000 m2/g); 

según la Unión Internacional de Química Pura y Aplicada (IUPAC), su clasificación se define en 

3 clases de materiales porosos (figura 2), microporosos (menor a 2 nm), mesoporosos (entre 2 y 

50 nm) y macroporosos (mayor a 50 nm) (Abubakar Tadda et al., 2016; Adeniyi et al., 2023; 

Koehlert K, 2017; White et al., 2009). Por lo mencionado y su bajo costo, el carbón activado es un 

adsorbente frecuentemente utilizado en aplicaciones industriales. 

Figura 1 

Microestructura del carbón activado macroporoso 

 

 

 

 

Nota. La imagen muestra una microscopia electrónica de barrido del carbón activado. Tomado 

de A review on Activated Carbon: process, application and prospects, por Abubakar T. ., 2016, 

Advanced Civil Engineering Practice and Research. 
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Carbón activado microporoso (a) Carbón activado mesoporoso (b) 

Figura 2 

Microestructuras de carbón activado microporoso y mesoporoso 

 

 

 

 

 

 

Nota. La imagen muestra una microscopia electrónica de barrido. Tomado de Tuneable porous 

carbonaceous materials from renewable resources, por White R., 2009, Chemical Society 

Reviews. 

 

2.3 Dinámica molecular 

El método de dinámica molecular reproduce el comportamiento o la evolución de un 

sistema a través del tiempo (medido en picosegundos), donde al realizar el cálculo de las fuerzas 

(según la mecánica Newtoniana), es posible la predicción de las propiedades del sistema en 

equilibrio (Frenkel D & Smit B, 2002; Lozano A & Scior T, 2014). De forma general, este método 

es usado para el estudio en fenómenos de adsorción, concordando con resultados experimentales; lo 

anterior ha permitido la predicción de propiedades como el área de la superficie libre, la fracción 

de volumen libre, solubilidad, la temperatura de cambio de fase, entre otras; del mismo modo, 

dado que se tiene en cuenta las velocidades de los átomos, es posible calcular la energía libre del 
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sistema (Lozano A & Scior T, 2014; Sui et al., 2016). 

Uno de los campos de fuerza más utilizados es el potencial molecular optimizado en fase 

condensada para estudios de simulación atómica (COMPASS por sus siglas en inglés). La 

ecuación 1 es una expresión matemática que describe este campo de fuerza incluye el potencial de 

enlace determinado por el enlace (b), ángulo (θ), torsión (Φ), ángulo fuera de plano (x) y los 

términos de acoplamiento cruzado, por otra parte, el potencial de no enlace se compone de las 

interacciones de Van Der-Waals representadas por la función de Lennard- Jones y la interacción 

electrostática representada por la ecuación de Coulomb (Sui et al., 2016). 

 

 

 

 

 

(1) 

 

Por otra parte, las ecuaciones de movimiento pueden ser resueltas por medio del algoritmo 

de Verlet, el cual predice la posición partiendo de las velocidades, posiciones iniciales y 

aceleraciones (Verlet, 1967). Para resolver este sistema es posible emplear el programa de uso libre 

LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Paralel Simulator), el cual funciona como 

simulador en paralelo de partículas a escala atómica, meso o continúa. LAMMPS está enfocado 

principalmente en modificar o ampliar campos de fuerza, potenciales inter atmosféricos o 

condiciones de contorno de diferentes tipos de átomos (Information Technology Services - 

University of Hong Kong, 2023). 

 



 

SIMULACIÓN MOLECULAR DE LA ADSORCIÓN DE HIDROCARBUROS AROMÁTICOS EN CARBÓN 

ACTIVADO 

18 

 

3. Estado Del Arte 

Yang et al. (2019) en su investigación sobre la adsorción de HA, específicamente 

naftaleno, fenantreno y pireno en un material mesoporoso común (MCM-41), definieron su 

modelo y las isotermas de adsorción con base en el método GCMC, con el campo de fuerza 

Dreiding. Según los resultados, el orden de adsorción en la superficie del poro correspondió a: 

pireno > fenantreno > naftaleno, lo cual fue verificado con resultados experimentales. Así mismo, 

los autores mencionaron que, la actividad de los átomos de carbono disminuye con la distancia a la 

posición central de los poros. A partir de los resultados expuestos por los autores, es posible   realizar 

una comparación con los resultados obtenidos durante el desarrollo de la presente propuesta. 

Por otra parte, con el fin de dar a conocer la capacidad de adsorción del carbón activado, 

Navarro et al. (2019) realizaron simulaciones aplicando el método GCMC junto con el campo de 

fuerzas AUA para la adsorción de fenantreno. Los autores consideraron diferentes condiciones de 

presión, entre 0 y 100 Pa, tamaños de poro entre 6 Å y 20 Å, a temperatura constante de 150°C. 

Según los autores, un tamaño de poro de 17 Å y una presión parcial de 2 Pa conducen a maximizar 

la adsorción en el carbón activado.  

Li et al. (2020) estudiaron la adsorción a nivel molecular del benceno en carbón activado 

y la influencia de distintas temperaturas (273,15, 288,15, 303,15 y 318,15 K) junto con la variación 

de las estructuras micro y mesoporosas del carbón activado. Esto se llevó a cabo con los métodos 

GCMC y MD, donde en ambos casos se seleccionó el campo de fuerza COMPASS  para el cálculo 

de energía y el módulo Ewald del programa Material Studio (MS) para el cálculo       de las interacciones 

de Van Der Waals y electrostáticas, permitiendo así obtener isotermas de adsorción, porosidad, 

función de distribución radial, etc. Los resultados permitieron concluir  que los microporos grandes 
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y mesoporos favorecen la adsorción de moléculas de benceno en el carbón activado a bajas 

temperaturas y los microporos pequeños favorecen la adsorción de moléculas de benceno a altas 

temperaturas. 

Por su parte, Sui et al. (2016) demostraron que la difusión y adsorción de una mezcla de 

HA en nanoporos de sílice son más estables en nanoporos pequeños, puesto que, observaron que 

los cambios en el tamaño de los nanoporos alteran la energía total en el equilibrio, compuesta por la 

energía potencial y energía de no enlace. El sistema fue caracterizado usando la energía de 

adsorción, la superficie libre de desplazamiento al cuadrado medio y la fracción de volumen libre 

mediante dinámica molecular (MD) y el campo de fuerza COMPASS, ya que, en este caso, su uso 

permitió estabilizar la temperatura y energía del sistema, empleando el colectivo canónico NTV 

(número de átomos (N), temperatura (T) y volumen (V) constantes) causando fluctuaciones 

alrededor de un valor constante. 

Por su parte, (Y. Huang et al., 2020) determinaron una distancia representativa para la 

adsorción de benceno en CA. Estos autores consideraron una distancia máxima de 5.65 Å entre el 

benceno y el carbón activado para definir la adsorción de benceno. 

Considerando las investigaciones anteriores, es posible mencionar que la simulación 

molecular ha reportado resultados comparables con los respectivos valores experimentales. Con 

este soporte, el análisis de la captura de benceno en carbón activado puede ser realizada por medio de 

los resultados obtenidos por la aplicación de la dinámica molecular. 
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4. Metodología 

El trabajo de investigación consto de tres etapas metodológicas como se muestra en la 

figura 3: la primera etapa abarcó la creación de una celda molecular de CA a partir de láminas de 

grafeno, en donde se desarrolló una lámina principal de grafeno en el programa de uso libre 

Avogadro (Hanwell et al., 2012), y después se construyó su empaquetamiento en el programa de 

uso libre Packmol (Martinez et al., 2009).  

Figura 3 

Esquema metodológico implementada para el desarrollo de la investigación 

La lámina de grafeno (figura 4a) consideró 7 anillos, para un total de 54 átomos de C, 18 

átomos de O y 18 átomos de H (Li et al, 2020); El CA fue conformado con un total de 39 láminas 

de grafeno, tomando como base una densidad de 0,5 g/cm3 y un tamaño de celda de 50x50x50 Å3 

mencionadas en la literatura (Gu et al., 2021; Li et al., 2020). La molécula de benceno (figura 4b) 

se construyó en el programa de uso libre Avogadro (Hanwell et al., 2012).  
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Lámina de grafeno (a) 

Figura 4 

Lámina de grafeno utilizada para la construcción de la celda de carbón activado y molécula de 

benceno 

 

 

 

 

 

 

 

Nota. Los átomos de color gris, rojo y azul corresponden a los C, O y H respectivamente. 

En la segunda etapa se estabilizó la celda de CA a través de diferentes etapas de simulación 

con el programa de uso libre LAMMPS (Thompson et al., 2022). Las simulaciones con LAMMPS 

requirieron la construcción de 3 archivos: in, data, mod, los cuales son denominados archivos de 

entrada. La simulación consideró: una primera etapa de minimización energética, una segunda 

etapa de relajación del sistema a 9000 K por 2,5 ps aplicando el colectivo microcanónico NVE, 

seguidamente diversas etapas de estabilización hasta 300 K cada una por 0,5 ps aplicando el 

ensamble canónico NPT y finalizando una etapa de producción y relajación a 300K por 5 ps donde 

los átomos alcanzaron la temperatura y presión objetivo con el colectivo isotérmico-isobárico NPT 

(Gu et al., 2021; Ivanova et al., 2022; Navarro M et al., 2019; Sui et al., 2016; Thomson & Gubbins, 

2000). 

En la tercera etapa, se simuló la captura de benceno en CA. Para esto, las posiciones 

iniciales de las moléculas de benceno en la estructura de CA estabilizada (fase II) fueron definidas 

Molécula de benceno (b) 
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mediante el programa Packmol. La temperatura de adsorción o captura fue de 300 K, mientras las 

dimensiones totales del sistema fueron de 100x100x100 Å3. Las moléculas de benceno 

correspondieron a 4, 16, 31, 62, 123 y 184 para las presiones de 1, 5, 10, 20, 40 y 60 atm, 

respectivamente.  

La simulación de la adsorción de benceno en LAMMPS fue desarrollada considerando las 

siguientes etapas: consecución del equilibrio de la energía del sistema a 300 K con el colectivo 

NVE por 10 ps; consecución del equilibrio de la temperatura del sistema a 300 K y 500 ps a través 

del colectivo NVT; por último, la etapa de generación con el uso del colectivo NPT a 300 K y 100 

ps. En los casos de 1, 5, 10 y 20 atm, la etapa de generación se dio directamente en el colectivo 

NVE durante el tiempo de 500 ps, mientras que, para las presiones de 40 y 60 atm se implementó 

en el microcanónico NPT, esto debido a la convergencia del sistema durante las primeras 4 

presiones empleadas. Las simulaciones se ejecutaron por medio del terminal Windows y una 

máquina virtual denominada Azure, permitiendo simulaciones en simultaneo (Microsoft, 2010). 

  Los resultados de la adsorción se plasmaron en el archivo final denominado “data” 

obtenido tras la simulación; para su análisis y visualización se empleó el programa de uso libre 

OVITO, el cual permitió observar el paso a paso del proceso y su resultado final. Posteriormente, 

la cantidad capturada por el CA fue determinada por medio de un conteo de las moléculas de 

benceno a distancias menores de 5,65 Å (Y. Huang et al., 2020; Stukowski, 2010). 
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5. Resultados 

5.1. Simulación celda carbón activado 

La simulación incluyó un periodo de estabilización y relajación (Metodología) para obtener 

la configuración final del carbón activado. La Figura 5 presenta una comparación entre el estado 

inicial (antes de simulación) y el estado final (después de simulación). Según esta figura la 

estructura inicial, obtenida con Packmol, contiene las láminas de grafeno planas y claramente 

diferenciadas, con tamaños de poro del orden entre 2 - 20 Å. Por su parte, la estructura final, 

reportada después de la simulación con LAMMPS, exhibe un volumen reducido (35x35x35 Å3) 

con láminas de grafeno flexionadas formando un enrejado poco diferenciado; algunos átomos 

aparecen desconectados debido a la condición de frontera periódica. La densidad alcanzada para 

la estructura final del CA correspondió a 1,4 g/mL, dato que coincide con los rangos de valores 

experimentales entre 0,7 – 4,3 g/mL, reportados en literatura (ıt Cagnon et al., 2003; Plantard et 

al., 2010; Py et al., 2003). Asimismo, el tamaño de poro medido en la estructura final (Figura 5b) 

reportó un valor de 2,905 Å, comparable con lo presentado en literatura (El Oufir et al., 2021); este 

bajo tamaño de poro puede deberse a la estructura de grafeno tomada, la cual presenta puentes de 

hidrógeno; esto se debe a los cambios en las distancias de los enlaces de hidrógeno C-H-O 

ajustando el tamaño de los poros dentro de un rango menor en el mismo tipo de estructura, 

estabilizando la molécula en un estado de energía más bajo comparado al inicial (Q. Huang et al., 

2019). 

5.2. Simulación adsorción de benceno en CA 

Las Figuras 6 - 11 muestran la configuración inicial y final para cada una de las 

simulaciones a las respectivas presiones. Las imágenes fueron construidas a partir de los 

respectivos archivos “.data”. Los apéndices A – E presentan los archivos “.in” y “.mod” utilizados 
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(a) Configuración inicial (b) Configuración final 

en las simulaciones con LAMMPS. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Nota. Los átomos de C, H y O son representados por el color gris, azul y rojo, respectivamente. 

Imágenes tomadas de Ovito. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Nota. Los átomos de color gris, rojo y azul corresponden al CA y C e H del benceno. 

 

Sistema inicial (a) Sistema final (b) 

Figura 5 

Configuración inicial y final del carbón activado antes y después de la simulación. 

Figura 6 

Configuración inicial y final sistema de adsorción a 1 atm 
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Nota. Los átomos de color gris, rojo y azul corresponden al CA y C e H del benceno. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Nota. Los átomos de color gris, rojo y azul corresponden al CA y C e H del benceno. 

 

 

Sistema inicial (a) Sistema final (b) 

Sistema inicial (a) Sistema final (b) 

Figura 7 

Configuración inicial y final sistema de adsorción a 5 atm 

Figura 8 

Configuración inicial y final sistema de adsorción a 10 atm 
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Nota. Los átomos de color gris, rojo y azul corresponden al CA y C e H del benceno. 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

Nota. Los átomos de color gris, rojo y azul corresponden al CA y C e H del benceno. 

 

 

Sistema inicial (a) Sistema final (b) 

Sistema inicial (a) Sistema final (b) 

Figura 9 

Configuración inicial y final sistema de adsorción a 20 atm 

Figura 10 

Configuración inicial y final sistema de adsorción a 40 atm 
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Nota. Los átomos de color gris, rojo y azul corresponden al CA y C e H del benceno. 

Según las Figuras 6 – 11, las moléculas de benceno son atraídas al CA, principalmente por 

las atracciones resultantes de los puentes de hidrógeno (H del benceno y los OH del CA), lo cual 

puede ser analizado en la Figura 12. Asimismo, según la Figura 12, los bencenos ya adsorbidos 

por el CA atraen a bencenos próximos formando una orientación paralela (Figura 13) a una 

distancia promedio de 3,81 Å entre sí. Esta interacción se ve beneficiada, ya que la orientación es 

energéticamente más favorable. La molécula de benceno tiene un fuerte momento cuadrupolar 

resultante de la distribución no uniforme de la carga en un sistema de enlace π, representado por 

un entramado de enlaces σ con carga positiva y dos nubes de electrones π con carga negativa 

(Figura 14). Las orientaciones perpendiculares o paralelas (Figura 13) son el resultado de las 

interacciones electrostáticas π-π y π-σ y las interacciones de Van Der Waals (Ivanova et al., 2022). 

Generalmente, la más estable es la de tipo paralela, sin embargo, otros autores también tienen en 

cuenta la geometría de borde y los desplazamientos apilados como es el caso de los asfáltenos 

(anillos aromáticos policondensados). Para el caso de simulaciones con dinámica molecular, si se 

Sistema inicial (a) Sistema final (b) 

Figura 11 

Configuración inicial y final sistema de adsorción a 60 atm 



 

SIMULACIÓN MOLECULAR DE LA ADSORCIÓN DE HIDROCARBUROS AROMÁTICOS EN CARBÓN 

ACTIVADO 

28 

 

presenta una configuración perpendicular en mayor proporción es debido a que el campo de fuerza 

no cuenta con el momento cuádruple para las moléculas de benceno (Carranza & Ochoa, 2016; 

Ivanova et al., 2022), lo cual no es el caso del campo COMPASS utilizado en el presente trabajo. 

Parafraseando, lo analizado de la conformación obtenida de las simulaciones, es posible afirmar 

que la captura de benceno se presenta principalmente por la interacción con el CA, con una 

contribución minoritaria debido a la interacción benceno-benceno. 

Por otra parte, la orientación de las moléculas de benceno en capas superiores puede ser 

diferente de la paralela (Klomkliang et al., 2012). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Nota. Los bencenos que forman capas entre sí cerca de la superficie del carbón activado son 

contados en las moléculas adsorbidas.  

 

 

 

 

Figura 12 

Orientación tipo sándwich o paralela entre bencenos 
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Nota. Los sistemas aromáticos presentan una orientación tipo paralela o sándwich (a), borde a 

borde (b) o desplazada (c). Tomado de Molecular simulation of benzene adsorption in graphitic 

and amorphous carbon slit pores. Por Ivanova E, Emelianova A, 2022, New Jersey Institute of 

Technology. 

 

 

 

 

 

 

Tomado de Molecular simulation of benzene adsorption in graphitic and amorphous carbon slit 

pores. Por Ivanova E, Emelianova A, 2022, New Jersey Institute of Technology. 

En concordancia con (Y. Huang et al., 2020) el valor de 5.65 Å fue tomado como la máxima 

distancia para la adsorción de moléculas de benceno en CA. La tabla 1 presenta la información del 

inicio y final de cada simulación para las diferentes presiones y las moléculas no adsorbidas; así 

mismo, se estima la cantidad en gramos de benceno por gramo de carbón activado (g C6H6 / g CA), 

Figura 13 

Interacciones π-π entre sistemas aromáticos 

Figura 14 

Distribución de carga cuadrupolar del benceno 
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según la cantidad de moléculas adsorbidas en CA. 

De acuerdo con la Tabla 1, la cantidad de moléculas adsorbidas es incrementada con la 

presión en el sistema; la Figura 15 ilustra la variación de la adsorción de benceno en CA, según 

los resultados presentados en la Tabla 1 

Tabla 1 

Resultados simulación adsorción de benceno en carbón activado a diferentes presiones 

Presión 

(atm) 

Moléculas 

C6H6 

Moléculas C6H6 

adsorbidas 

Moléculas 

C6H6 no 

adsorbidas 

Relación 

g C6H6 / g 

CA 

Valor reportado 

en literatura en g 

C6H6 / g CA  

1 4 4 0 0.008 0.124 

5 16 15 1 0.031 0.135 

10 31 31 0 0.065 0.142 

20 62 49 13 0.103 0.152 

40 123 73 50 0.153 0.159 

60 184 82 102 0.172 0.163 

Nota. Las moléculas adsorbidas fueron determinadas como aquellas a distancias menores o iguales 

a 5.65 Å respecto al CA. 

Por su parte la Figura 16 muestra la gráfica de paridad, en donde el eje horizontal 

corresponde a resultados experimentales obtenidos por Lai et al. (2010) para la adsorción de 

benceno en CA, mientras el eje vertical corresponde a los resultados obtenidos en el presente 

documento. Según esta figura, los resultados de captura o adsorción experimental son mayores que 

los obtenidos por simulación. También, la adsorción a presiones mayores de 40 atm concuerda con 

los resultados experimentales.  
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Nota. La línea punteada (naranja) representa la igualdad entre los resultados experimentales (Lai 

et al., 2020) y los obtenidos por simulación. 

La diferencia entre los resultados experimentales y los obtenidos por simulación (Figura 

Figura 15 

Capacidad de adsorción de benceno en carbón activado a diferentes presiones, según simulación 

Figura 16 

Gráfica de paridad entre resultados de captura de benceno obtenidos por la simulación y los 

experimentales 
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16) puede ser explicado debido al tamaño de poro empleado para la adsorción; en este caso, el 

tamaño de poro por simulación fue de 2,905 Å, el cual es notablemente más bajo a los reportados 

por Navarro et al. (2019) e Ivanova et al. (2022) que implementaron tamaños de poros entre 17 – 

20 Å exhibiendo una mayor capacidad de adsorción, como se muestra en la figura 17; en la figura 

17 se presenta la adsorción de fenantreno en diferentes muestras de carbón activado, permitiendo 

apreciar una mayor densidad en el interior del poro a medida que la presión parcial y el tamaño de 

poro aumenta. Del mismo modo, Lai et al. emplearon carbón activado mesoporoso con un tamaño 

de poro de 20 Å. 

Otra fuente de diferencia corresponde a que el proceso de adsorción experimental fue 

ejecutado por un periodo de 5 minutos (proceso continuo), hasta llegar a saturación del CA 

utilizado (Lai et al., 2020). Por lo anterior, el valor experimental consigue una mayor adsorción 

del benceno, contrario a la simulación que presenta una cantidad de CA y benceno constantes 

(batch). Con lo anterior, la diferencia de los resultados experimentales y simulados a bajas 

presiones (<40 atm) radica en un desaprovechamiento del CA (figura 15).  Para evitar este 

desaprovechamiento, la masa usada de CA (37206 uma) debería disminuir a 2516, 8867, 17028 y 

25145 uma para las presiones de 1, 5, 10 y 20 atm, respectivamente. 
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Tomado de Molecular simulation tools to determine the optimal pore size of activated carbon for 

PAHs adsorption. Por Navarro M et al. 2019. Instituto de carboquímica. 

De otro lado, la estructura construida y estabilizada de carbón activado reporta una menor 

área superficial que la del CA utilizada en la experimentación. Lai et al. (2010) utilizaron en sus 

experimentos un carbón activado con un área superficial de 885 m2/g, resultando ser más alta 

comparada con el área superficial del carbón activado empleado en el presente documento (510,28 

m2/g), de acuerdo con el método de cálculo implementado por el programa OVITO. 

Resumiendo lo obtenido por simulación, las interacciones que conducen a la adsorción de 

benceno en CA corresponden a interacciones de tipo Van Der Waals y puentes de hidrogeno. 

Asimismo, la adsorción de benceno en CA aumenta con la presión, lo cual coincide con los reportes 

encontrados en literatura (Figura 18). De igual manera, los resultados cuantitativos de simulación 

coinciden con los valores obtenidos experimentalmente, particularmente a presiones superiores de 

40 atm. Para presiones inferiores, la diferencia radica en que la simulación no consigue la 

saturación de la estructura con CA, lo cual si es alcanzado por la parte experimental. Los resultados 

Figura 17 

Densidad de fenantreno en el interior del poro dependiendo de su tamaño y la presión parcial 

del fenantreno 
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de simulación también reportan diferencia respecto a los experimentales debido a la naturaleza de 

las láminas de grafeno, supuestas para el carbón activado. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Nota. Tomado de Equilibrium Isotherms of the Adsorption of Pyrolysis Gases from Polymer 

Products. Por Lai M. et al. 2010. Department of Chemical Engineering/R&D Center for 

Membrane Technology. 

 

 

 

 

 

 

Figura 18 

Capacidades de adsorción para benceno en los adsorbentes seleccionados 
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6. Conclusiones 

El modelo construido de carbón activado a partir de las láminas de grafeno mostró 

estabilidad en la simulación molecular llevada a cabo en el programa LAMMPS, obteniendo un 

tamaño de poro promedio de 2,905 Å y una densidad de 1,4 g/mL, los cuales concuerdan con lo 

reportado en la literatura. 

De acuerdo con las simulaciones llevadas a cabo para la adsorción de benceno en carbón 

activado implementando el método de dinámica molecular, la captura se efectúa por las fuerzas de 

interacción son de tipo Van Der Waals y puentes de hidrógeno; así mismo, la presencia de 

interacciones electrostáticas π-π y π-σ entre los bencenos conduce a la formación de capas apiladas 

de bencenos en secciones de la superficie del carbón activado; estas capas se forman 

principalmente por alineamiento paralelo entre los bencenos. 

La adsorción de benceno en CA aumenta con el aumento en la presión del sistema; se logró 

identificar que al incrementar la presión dentro del sistema (1, 5, 10, 20, 40 y 60 atm) aumenta la 

cantidad de moléculas de benceno adsorbidas, conllevando a mayor capacidad de adsorción; este 

resultado fue corroborado con la literatura, coincidiendo con los resultados reportados por los 

diferentes autores, especialmente a elevada presión. 
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7. Recomendaciones 

Considerando la importancia del presente trabajo para la captura de compuestos 

aromáticos y de acuerdo con los resultados obtenidos, se sugiere realizar pruebas y análisis en 

el incremento del tamaño de poro (15 - 20 Å) con la finalidad de estudiar y analizar los 

resultados, puesto que la literatura arroja capacidades de adsorción mayores para este intervalo 

del tamaño de poro. Así mismo, emplear diferentes áreas superficiales y masas en lo que 

respecta al carbón activado con el objeto de estudiar su incidencia en la adsorción de estos 

compuestos. Por otra parte, utilizar composiciones de grafeno diferentes al presente trabajo ya 

que los autores reportan distinción entre los resultados dependiendo de la estructura del carbón 

activado .  
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Apéndices 

Apéndice A. Código “mod” empleado en la estabilización del carbón activado LAMMPS 

Los códigos usados en LAMMPS durante la estabilización del carbón activado en el 

archivo mod, describen los parámetros del campo de fuerza COMPASS de la siguiente manera: 

Tabla 2 

Funciones archivo “mod” estabilización del carbón activado 

Línea Comando Función 

1 pair_style lj96/cut 10.0 Indica que se usará el potencial de Lennard – 

Jones con un cutoff de 10 asociado a las 

interacciones de corte (unidades de distancia) 

2 pair_modify tail yes Establece una corrección de Van Der Waals de 

largo alcance a la presión y energía que no 

afectará la dinámica del proceso 

3 pair_coeff 1 1 0.1051 3.4300 Indican los coeficientes del campo de fuerza; 

donde las columnas 1 y 2 corresponde al tipo 

de átomo, y, las columnas 3 y 4 son σ y r 

respectivamente 

4 pair_coeff 2 2 0.0640 3.1180 

5 pair_coeff 3 3 0.0440 2.5710 

6 bond_style class2 Implementación de potenciales interatómicos 

usado en los campos de fuerza; durante 

periodos de tiempo fijos (paso), tomando como 

información inicial las propiedades de los 
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átomos obteniendo la fuerza en cada átomo y 

la energía global y por átomo 

7 bond_coeff 1 1.4170 470.8361 -

627.6179 1327.6345 

 

La 1 columna corresponde al tipo de enlace, la 

2 a ro (distancia de enlace de equilibrio), y, las 

columnas 3, 4 y 5 son constantes de fuerza K2, 

K3 y K4  

8 bond_coeff 2 1.3768 428.8798 -

738.2351 1114.9655 

9 bond_coeff 3 0.9494 540.3633 -

1311.8663 2132.4446 

10 angle_style class2 Revisar función bond_style class 2 tabla 2 

(línea 6)  

11 angle_coeff 1 118.9000 61.0226 -

34.9931 0.0000 

La columna 1 corresponde al tipo de ángulo, la 

2 corresponde al ángulo de equilibrio θ0 en 

grados, y, las columnas 3, 4 y 5, son constantes 

de fuerza K2, K3 y K4 

12 angle_coeff * bb 68.2856 1.4170 

1.4170 

La columna 2 es una abreviación indicando 

que son coeficientes enlace-enlace, la 3 el 

coeficiente de ajuste “M”, y, las columnas 4 y 

5, los coeficientes r1 y r2 que miden la distancia 

entre los átomos. 

13 angle_coeff * ba 28.8708 28.8708 

1.4170 1.4170 

La columna 2 es una abreviación indicando 

que son coeficientes enlace-ángulo, las 

columnas 3 y 4, el coeficiente de ajuste en las 
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fuerzas de interacción “N1” y “N2”, y, las 

columnas 5 y 6, los coeficientes r1 y r2 que 

miden la distancia entre los átomos. 

14 angle_coeff 2 123.4200 73.6781 -

21.6787 0.0000 

Revisar función angle_coeff 1 tabla 2 (línea 

11) 

15 angle_coeff * bb 48.4754 1.4170 

1.3768 

Revisar función angle_coeff * bb tabla 2 (línea 

12) 

16 angle_coeff * ba 58.4790 107.6806 

1.4170 1.3768 

Revisar función angle_coeff * ba tabla 2 (línea 

13) 

17 angle_coeff 3 108.1900 53.1250 -

8.5016 0.0000 

Revisar función angle_coeff 1 tabla 2 (línea 

11) 

18 angle_coeff * bb 20.6577 1.3768 

0.9494 

Revisar función angle_coeff * bb tabla 2 (línea 

12) 

19 angle_coeff * ba 53.8614 23.9224 

1.3768 0.9494 

Revisar función angle_coeff * ba tabla 2(línea 

13) 

20 dihedral_style class2 Revisar función bond_style class 2 tabla 2 

(línea 6) 

21 dihedral_coeff 1 8.3667 0.0000 

1.2000 0.0000 0.0000 0.0000 

La columna 1 es el tipo de diedro, las columnas 

2, 4 y 6 corresponden a constantes de fuerza 

K1, K2 y K3, y , las columnas 3, 5 y 7 son los 

ángulos φ1, φ2 y φ3 entre los átomos. 

22 dihedral_coeff * mbt 27.5989 - La columna 2 es una abreviación indicando 
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2.3120 0.0000 1.4170 que son coeficientes enlace-torsión medio, las 

columnas 3, 4 y 5, coeficientes de interacción 

periódica “A”, y, la columna 6, las distancias 

entre átomos para enlace en equilibrio (r2). 

23 dihedral_coeff * ebt -0.1185 6.3204 

0.0000 -0.1185 6.3204 0.0000 

1.4170 1.4170 

La columna 2 es una abreviación indicando 

que son coeficientes enlace-torsión final, las 

columnas 3, 4 y 5, coeficientes de interacción 

periódica “B”, las columnas 6, 7 y 8, 

coeficientes de interacción periódica “C”, y, 

las columnas 9 y 10, las distancias entre 

átomos para enlace en equilibrio (r1 y r3). 

24 dihedral_coeff * at 1.9767 1.0239 

0.0000 1.9767 1.0239 0.0000 

118.9000 118.9000 

La columna 2 es una abreviación indicando 

que son coeficientes ángulo-torsión, las 

columnas 3, 4 y 5, coeficientes de interacción 

periódica “D”, las columnas 6, 7 y 8, 

coeficientes de interacción periódica “E”, y, 

las columnas 9 y 10, los ángulos de equilibrio 

entre átomos (θ1 y θ2). 

25 dihedral_coeff * aat 0.0000 

118.9000 118.9000 

La columna 2 es una abreviación indicando 

que son coeficientes torsión-ángulo-ángulo, la 

columna 3, coeficientes de energía de torsión 

“M”, y, las columnas 4 y 5, ángulos de 
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equilibrio entre átomos (θ1 y θ2). 

26 dihedral_coeff * bb13 53.0000 

1.4170 1.4170 

La columna 2 es una abreviación indicando 

que son coeficientes ángulo-ángulo-13, la 

columna 3, constante de energía “N”, y, las 

columnas 4 y 5, las distancias entre átomos 

para enlace en equilibrio (r1 y r3). 

27 dihedral_coeff 2 -0.6900 0.0000 

0.5097 0.0000 0.0095 0.0000 

Revisar función dihedral_coeff 1 tabla 2 (línea 

21) 

28 dihedral_coeff * mbt 1.1580 3.2697 

3.5132 1.3768 

Revisar función dihedral_coeff * mbt tabla 2 

(línea 22) 

29 dihedral_coeff * ebt 0.9000 -1.3456 

1.1900 3.4132 0.5873 -0.1323 

1.4170 0.9494 

Revisar función dihedral_coeff * ebt tabla 2 

(línea 23) 

30 dihedral_coeff * at -5.1360 -1.0122 

0.0000 4.6852 0.0230 -0.5980 

123.4200 108.1900 

Revisar función dihedral_coeff * at tabla 2 

(línea 24) 

31 dihedral_coeff * aat -4.6072 

123.4200 108.1900 

Revisar función dihedral_coeff * aat tabla 2 

(línea 25) 

32 dihedral_coeff * bb13 1.1590 

1.4170 0.9494 

Revisar función dihedral_coeff * bb13 tabla 2 

(línea 26) 

33 dihedral_coeff 3 0.0000 0.0000 

4.8498 0.0000 0.0000 0.0000 

Revisar función dihedral_coeff 1 tabla 2 (línea 

21) 
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34 dihedral_coeff * mbt 0.0000 4.8255 

0.0000 1.4170 

Revisar función dihedral_coeff * mbt tabla 2 

(línea 22) 

35 dihedral_coeff * ebt 0.0000 0.2655 

0.0000 0.0000 4.8905 0.0000 

1.3768 1.4170 

Revisar función dihedral_coeff * ebt tabla 2 

(línea 23) 

36 dihedral_coeff * at 0.0000 10.0155 

0.0000 0.0000 1.7404 0.0000 

123.4200 118.9000 

Revisar función dihedral_coeff * at tabla 2 

(línea 24) 

37 dihedral_coeff * aat -21.0247 

123.4200 118.9000 

Revisar función dihedral_coeff * aat tabla 2 

(línea 25) 

38 dihedral_coeff * bb13 -2.2436 

1.3768 1.4170 

Revisar función dihedral_coeff * bb13 tabla 2 

(línea 26) 

39 dihedral_coeff 4 1.1000 0.0000 -

0.0500 0.0000 -0.14410 0.0000 

Revisar función dihedral_coeff 1 tabla 2 (línea 

21) 

40 dihedral_coeff * mbt -17.2585 -

3.6157 -0.8364 1.41700 

Revisar función dihedral_coeff * mbt tabla 2 

(línea 22) 

41 dihedral_coeff * ebt 1.0165 0.7553 -

0.4609 1.0165 -0.4609 1.0165 

1.3768 1.3768 

Revisar función dihedral_coeff * ebt tabla 2 

(línea 23) 

42 dihedral_coeff * at 1.1000 0.0000 -

0.0500 0.0000 -0.1441 0.0000 

123.4200 123.4200 

Revisar función dihedral_coeff * at tabla 2 

(línea 24) 
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43 dihedral_coeff * aat -14.0484 

123.4200 123.4200 

Revisar función dihedral_coeff * aat tabla 2 

(línea 25) 

44 dihedral_coeff * bb13 -2.2436 

1.3768 1.3768 

Revisar función dihedral_coeff * bb13 tabla 2 

(línea 26) 

45 improper_style class2 Revisar función bond_style class 2 tabla 2 

(línea 6) 

46 improper_coeff 1 7.1794 0.0000 La columna 2 corresponde a constantes de 

fuerza K, y, la columna 3, el ángulo fuera de 

plano χ0. 

47 improper_coeff * aa 0.0000 0.0000 

0.0000 118.9000 118.9000 

118.9000 

La 2 corresponde es una abreviación indicando 

que son coeficientes ángulo- ángulo, las 

columnas 3, 4 y 5, coeficientes de energía M1, 

M2 y M3, y, las columnas 6, 7 y 8, los ángulos 

de equilibrio entre átomos (θ1, θ2 y θ3). 

48 improper_coeff 2 13.0421 0.0000 Revisar función improper_coeff 1 tabla 2 

(línea 46) 

49 improper_coeff * aa 0.0000 0.0000 

0.0000 118.9000 118.9000 

123.2700 

Revisar función improper_coeff * aa tabla 2 

(línea 47) 

Nota. El símbolo * indicando la repetición del número en cada término. Tomado de Modeling 

Structural Morphology of Microporous Carbons by Reverse Monte Carlo, LAMMMPS 

documentation. 
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Apéndice B. Código “data” empleado en la estabilización del carbón activado LAMMPS 

El data contiene el número total de átomos, enlaces, ángulos, diedros e impropios, así, 

como las dimensiones de la caja de simulación. Este sigue una estructura semejante a la empleada 

para la adsorción donde el cambio se da en la cantidad de átomos, enlaces, ángulos, diedros e 

impropios de las moléculas de benceno adicionales en cada sección.  

 

 

 

 

 

 

 

En la figura 19 se aprecia la estructura inicial del archivo “data” la cual se compone de: 

Tabla 3 

Estructura inicial data carbón activado 

Comando Función 

3510 atoms Indica la cantidad total de átomos en el sistema 

4212 bonds Indica la cantidad total de enlaces en el sistema 

7020 angles Indica la cantidad total de ángulos en el sistema 

12636 dihedrals Indica la cantidad total de diedros en el sistema 

2106 impropers Indica la cantidad total de impropios en el sistema 

Figura 19 

Totalidad de átomos, enlaces, ángulos, diedros e impropios del carbón activado 
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3 atom types Indica la cantidad total de tipos de átomos en el 

sistema (C, O e H) 

3 bond types Indica la cantidad total de tipos de enlaces en el 

sistema (C-C, C-O y O-H) 

3 angle types Indica la cantidad total de tipos de ángulos en el 

sistema (C-C-C, C-C-O y C-O-H) 

4 dihedral types Indica la cantidad total de tipos de diedros en el 

sistema (C-C-C-C, C-C-C-H, C-C-O-H y O-C-C-

O) 

2 improper types Indica la cantidad total de tipos de impropios en el 

sistema (C-C-C-C y C-C-C-O) 

0.0 50.0 xlo xhi Indica las unidades inferiores (xlo) y superiores 

(xhi) en Angstrom en el eje X  

0.0 50.0 ylo yhi Indica las unidades inferiores (ylo) y superiores 

(yhi) en Angstrom en el eje Y  

0.0 50.0 zlo zhi Indica las unidades inferiores (zlo) y superiores 

(zhi) en Angstrom en el eje Z  

 

 

 

Figura 20 

Sección de átomos del carbón activado 
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Figura 21 

Sección de enlaces del carbón activado 

Figura 22 

Sección de ángulos del carbón activado 

Figura 23 

Sección de diedros del carbón activado 

Figura 24 

Sección de impropios del carbón activado 



 

SIMULACIÓN MOLECULAR DE LA ADSORCIÓN DE HIDROCARBUROS AROMÁTICOS EN CARBÓN 

ACTIVADO 

53 

 

Las figuras 20 - 24 muestran la estructura subsecuente a la inicial para la construcción total 

del archivo “data”. Esta se compone de la siguiente manera: 

Tabla 4 

Atoms - archivo data asociado al carbón activado 

Comando Función 

1 Indica el contador 

1 Indica la etiqueta de la átomo 

1 Indica el tipo de átomo (1 - C, 2 - O y 3 - H) 

0,3 Indica la carga del átomo 

39.301 Indica la posición en el eje X de la caja de 

simulación 

19.335 Indica la posición en el eje Y de la caja de 

simulación 

32.46 Indica la posición en el eje Z de la caja de 

simulación 

 

Tabla 5 

Bonds - archivo data asociado al carbón activado 

Comando Función 

1 Indica el contador 

1 Indica el tipo de enlace (1- C-C, 2- C-O y 3- O-
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H) 

1 Indica el ID del átomo 1 

2 Indica el ID del átomo 2 

 

Tabla 6 

Angles - archivo data asociado al carbón activado 

Comando Función 

1 Indica el contador 

1 Indica el tipo de ángulo (1- C-C-C, 2- C-C-O y 

3- C-O-H) 

2 Indica el ID del átomo 1 

1 Indica el ID del átomo 2 

4 Indica el ID del átomo 3 

 

Tabla 7 

Dihedrals - archivo data asociado al carbón activado 

Comando Función 

1 Indica el contador 

1 Indica el tipo de diedro (1- C-C-C-C, 2- C-C-

O-H, 3- C-C-C-O y 4- O-C-C-O) 

4 Indica el ID del átomo 1 

1 Indica el ID del átomo 2 
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2 Indica el ID del átomo 3 

3 Indica el ID del átomo 4 

 

Tabla 8 

Impropers - archivo data asociado al carbón activado 

Comando Función 

1 Indica el contador 

1 Indica el tipo de impropio (1- C-C-C-C y 2- C-

C-O-H) 

2 Indica el ID del átomo 1 

3 Indica el ID del átomo 2 

6 Indica el ID del átomo 3 

7 Indica el ID del átomo 4 

 

Apéndice C. Código “in” empleado en la estabilización del carbón activado LAMMPS 

El archivo “in” conglomera los códigos que se encargan de ejecutar la estabilización de la 

celda de carbón activado, como se muestra a continuación: 

Tabla 9 

Archivo “in” usado en la simulación del carbón activado 

Código Función 

units real Fija las unidades usadas en la simulación como: masa 
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(gramo/mol), distancia (angstroms), tiempo 

(femtosegundo), energía (kcal/mol), etc. 

dimension 3 Establece la dimensionalidad de la caja de simulación 

processors * * * Especifica como se mapean los procesadores como una 

rejilla 3d regular a la caja de simulación global 

boundary p p p  Establece el estilo de los límites para una caja de simulación 

global en cada dimensión, donde p indica periódico en los 

3 ejes (X Y Z) 

atom_style full Define el estilo de los átomos usados en la simulación, 

determinando el tipo de atributos asociados a los átomos 

read_data data.CA Lee el archivo “data” que contiene la información necesaria 

para ejecutar la simulación en LAMMPS 

log log_CA_1atm.log Se encarga de cerrar el archivo de registro actual de 

LAMMPS, abre un nuevo archivo con el nombre 

especificado y comienza a registrar información en él 

include mod.CA Abre un nuevo archivo de entrada e inicia la lectura de 

comandos especificados desde ese archivo, en este caso, el 

archivo “mod” explicado en el apéndice A 

dump 1 all custom 500 

all_CA_1atm.lammpstrj id mol 

type x y z ix iy iz 

Imprime las cantidades de los datos registrados en el 

comando cada número N de pasos, en este caso, cada 500 

pasos se agregan el id, mol, type x, y, z, ix, iy y iz al archivo 

all_CA_1atm.lammpstrj 
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thermo 200 Calcula e imprime la información termodinámica en pasos 

de tiempo múltiplos de N al inicio y final de la simulación. 

En este caso, cada 200 pasos 

thermo_style custom step atoms 

temp vol lx ly lz xy xz yz press 

pxx pyy pzz pxy pxz pyz pe ke 

enthalpy evdwl ecoul epair emol 

elong 

Establece el estilo y el contenido para imprimir los datos 

termodinámicos en la pantalla y archivos de registro, en 

este caso, el número de pasos (step), número de átomos 

(atoms), temperatura (temp), volumen (vol), longitudes de 

la caja (lx, ly y lz), inclinación de cajas para cajas de 

simulación triclínicas (xy, xz, yz), presión (press), 

componentes del tensor de presión (pxx, pyy, pzz, pxy, pxz, 

pyz), energía potencial total (pe), energía cinética (ke), 

entalpia (enthalpy), evdwl (energía por pares de Van Der 

Waals, ecoul (energía de Coulomb por pares), epair 

(energía de los pares), emol (energía molecular) y elong 

(energía de largo alcance) 

thermo_modify norm no Determina si los valores de salida termodinámicos se 

normalizan de acuerdo con el número de átomos o n, de 

acuerdo con el indicativo “yes” o “no” respectivamente 

thermo_modify lost/bond ignore Determina si la simulación arroja un error o no si un átomo 

que está en una interacción (enlace, ángulo, etc.) no puede 

ser encontrado cuando se crea la lista de pares enlazados 

velocity all create 9000.0 5000 Establece o cambia la velocidad de un grupo de átomo. En 
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rot yes dist gaussian este caso, el estilo “create" genera un conjunto de 

velocidades utilizando números aleatorios a una 

temperatura especifica “rot yes dist gaussian" para producir 

una distribución gaussiana con media de 0,0 y alcanzar la 

temperatura solicitada 

delete_atoms overlap 0.1 all all Elimina los átomos especificados. En este caso, “overlap 

0,1” busca los pares de átomos cuya distancia de separación 

esté dentro de la especificada para eliminar uno de los dos 

átomos 

timestep 0.05 Establece el tamaño de paso para las simulaciones en 

dinámica molecular 

neigh_modify delay 0 every 10 

check yes 

Establece los parámetros que afectan a la construcción y 

uso de listas de vecinos por pares. En este caso, “delay”,  

“every” y “check yes” determinan cada cuanto se puede 

realizar la construcción de una lista  

neigh_modify one 10000 Establece los parámetros que afectan a la construcción y 

uso de listas de vecinos por pares. En este caso, “one 

10000” afecta en cómo se asigna la memoria para las listas 

de vecinos 

neigh_modify every 1 Revisar función neigh_modify delay 0 every 10 check yes 

tabla 9 

minimize 1e-6 1e-6 10000 10000 Realizar una minimización energética del sistema, 
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ajustando iterativamente las coordenadas de los átomos. 

Donde, los últimos 4 valores corresponden a la tolerancia 

de parada para la energía, tolerancia de parada para la 

fuerza, número máximo de iteraciones del minimizador y 

número máximo de evaluaciones fuerza/energía 

fix 1 all nve/limit 0.05 Realiza actualizaciones NVE constantes de la posición y la 

velocidad de los átomos del grupo en cada paso de tiempo 

y se impone un límite a la distancia máxima que puede 

desplazarse un átomo en un paso de tiempo 

fix 2 all langevin 9000 9000 10 

320 

Aplica un termostato Langevin encargado del control de 

temperatura a un grupo de átomos. En este caso, 

temperatura inicial de 9000 (Tstart), temperatura final de 

9000 (Tstop), tiempo de relajación de la temperatura de 10 

(damp)  y una semilla única con valor positivo de 320 (seed) 

run 500000 Ejecuta o continua la dinámica durante un número 

especificado de pasos de tiempo 

unfix 1 Elimina un “fix” definido previamente con un comando 

“fix” 

unfix 2 Revisar función unfix 1 tabla 9 

write_data CA_0.data Escribe un archivo "data" en formato de texto del estado 

actual de la simulación 

write_restart CA_0.restart Escribe un archivo "restart" en formato de texto del estado 
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actual de la simulación 

fix 1 all nvt temp 9000 9000 10 Realiza la integración temporal en ecuaciones de 

movimiento no hamiltonianas estilo Nose-Hoover que 

están diseñadas para generar posiciones y velocidades 

muestreadas a partir de los conjuntos canónico, en este 

caso, NVT, ejecutándose con un Tstart y Tstop de 9000 y 

Tdamp de 10 

run 500000 Revisar función run 1000000 tabla 9 

unfix 1 Revisar función unfix 1 tabla 9 

write_data CA_1.data Revisar función write_data CA_0.data tabla 9 

write_restart CA_1.restart Revisar función write_restart CA_0.restart tabla 9 

fix 1 all npt temp 9000 1000 0.08 

iso 1.0 1.0 1000 

Realiza la integración temporal en ecuaciones de 

movimiento no hamiltonianas estilo Nose-Hoover que 

están diseñadas para generar posiciones y velocidades 

muestreadas a partir de los conjuntos canónico, en este 

caso, NPT, ejecutándose con un Tstart (9000) y Tstop 

(1000), Tdamp de 0.08, presión inicial y final de 1 atm con 

un Pdamp de 1000 

run 100000 Revisar función run 1000000 tabla 9 

unfix 1 Revisar función unfix 1 tabla 9 

write_data CA_2.data Revisar función write_data CA_0.data tabla 9 

write_restart CA_2.restart Revisar función write_restart CA_0.restart tabla 9 
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fix 1 all npt temp 1000 300 0.007 

iso 1.0 1.0 1000 

Revisar función fix 1 all npt temp 9000 1000 0.08 iso 1.0 

1.0 1000 data tabla 9 

run 100000 Revisar función run 1000000 tabla 9 

unfix 1 Revisar función unfix 1 tabla 9 

write_data CA_2b.data Revisar función write_data CA_0.data tabla 9 

write_restart CA_2b.restart Revisar función write_restart CA_0.restart tabla 9 

fix 1 all npt temp 1000 300 10 iso 

1.0 1.0 1000 

Revisar función fix 1 all npt temp 9000 1000 0.08 iso 1.0 

1.0 1000 data tabla 9 

run 500000 Revisar función run 1000000 tabla 9 

unfix 1 Revisar función unfix 1 tabla 9 

write_data CA_3.data Revisar función write_data CA_0.data tabla 9 

write_restart CA_3.restart Revisar función write_restart CA_0.restart tabla 9 

fix 1 all npt temp 300 300 1 iso 

1.0 1.0 1000 

Revisar función fix 1 all npt temp 9000 1000 0.08 iso 1.0 

1.0 1000 data tabla 9 

run 500000 Revisar función run 1000000 tabla 9 

unfix 1 Revisar función unfix 1 tabla 9 

write_data CA_4.data Revisar función write_data CA_0.data tabla 9 

write_restart CA_4.restart Revisar función write_restart CA_0.restart tabla 9 

fix 1 all npt temp 300 300 100 iso 

1.0 1.0 1000 

Revisar función fix 1 all npt temp 9000 1000 0.08 iso 1.0 

1.0 1000 data tabla 9 

run 500000 Revisar función run 1000000 tabla 9 

unfix 1 Revisar función unfix 1 tabla 9 
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write_data CA_5.data Revisar función write_data CA_0.data tabla 9 

write_restart CA_5.restart Revisar función write_restart CA_0.restart tabla 9 

write_data CA_1atm_Final.data Revisar función write_data CA_0.data tabla 9 

Nota. Tomado de LAMMMPS documentation. 

Apéndice D. Código “mod” empleado en la adsorción de benceno en carbón activado 

LAMMPS  

Los códigos usados en LAMMPS durante la adsorción del carbón activado en el archivo 

mod, describen los parámetros del campo de fuerza COMPASS. La estructura se rige del mismo 

modo que en el apéndice A en cuanto a las funciones de los comandos, sin embargo, se añaden las 

líneas de código para el benceno como se muestra a continuación: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 25 

Sección 1 archivo mod adsorción carbón activado – benceno 
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Apéndice E. Código “in” empleado en la adsorción de benceno en carbón activado 

LAMMPS.  

Los códigos implementados para la construcción del “in” se conforman de la siguiente 

manera: 

 

Figura 26 

Sección 2 archivo mod adsorción carbón activado – benceno 

Figura 27 

Sección 3 archivo mod adsorción carbón activado – benceno 
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Tabla 10 

Archivo “in” para la adsorción de benceno en carbón activado 

Código Función 

units real Fija las unidades usadas en la simulación como: masa 

(gramo/mol), distancia (angstroms), tiempo 

(femtosegundo), energía (kcal/mol), etc. 

dimension 3 Establece la dimensionalidad de la caja de simulación 

processors * * * Especifica como se mapean los procesadores como una 

rejilla 3d regular a la caja de simulación global 

boundary p p p  Establece el estilo de los límites para una caja de simulación 

global en cada dimensión, donde p indica periódico en los 

3 ejes (X Y Z) 

atom_style full Define el estilo de los átomos usados en la simulación, 

determinando el tipo de atributos asociados a los átomos 

read_data data.CA Lee el archivo “data” que contiene la información necesaria 

para ejecutar la simulación en LAMMPS 

replicate 1 1 1 Replica la simulación actual una o más veces en cada 

dirección, un factor de 1 deja el dominio de la simulación 

sin cambios 

group CA 1 2 3 Identifica un grupo de átomos como parte de un conjunto 

group C6H6 type 4 5 Revisar función group CA 1 2 3 tabla 10 

log log_CA_1atm.log Se encarga de cerrar el archivo de registro actual de 
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LAMMPS, abre un nuevo archivo con el nombre 

especificado y comienza a registrar información en él 

include mod.CA Abre un nuevo archivo de entrada e inicia la lectura de 

comandos especificados desde ese archivo, en este caso, el 

archivo “mod” explicado en el apéndice A 

dump 1 all custom 500 

all_CA_1atm.lammpstrj id mol 

type x y z ix iy iz 

Imprime las cantidades de los datos registrados en el 

comando cada número N de pasos, en este caso, cada 500 

pasos se agregan el id, mol, type x, y, z, ix, iy y iz al archivo 

all_CA_1atm.lammpstrj 

thermo 10 Calcula e imprime la información termodinámica en pasos 

de tiempo múltiplos de N al inicio y final de la simulación. 

En este caso, cada 200 pasos 

thermo_style custom step atoms 

temp vol lx ly lz xy xz yz press 

pxx pyy pzz pxy pxz pyz pe ke 

enthalpy evdwl ecoul epair emol 

elong 

Establece el estilo y el contenido para imprimir los datos 

termodinámicos en la pantalla y archivos de registro, en 

este caso, el número de pasos (step), número de átomos 

(atoms), temperatura (temp), volumen (vol), longitudes de 

la caja (lx, ly y lz), inclinación de cajas para cajas de 

simulación triclínicas (xy, xz, yz), presión (press), 

componentes del tensor de presión (pxx, pyy, pzz, pxy, pxz, 

pyz), energía potencial total (pe), energía cinética (ke), 

entalpia (enthalpy), evdwl (energía por pares de Van Der 

Waals, ecoul (energía de Coulomb por pares), epair 
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(energía de los pares), emol (energía molecular) y elong 

(energía de largo alcance) 

thermo_modify norm no Determina si los valores de salida termodinámicos se 

normalizan de acuerdo con el número de átomos o n, de 

acuerdo con el indicativo “yes” o “no” respectivamente 

thermo_modify lost/bond ignore Determina si la simulación arroja un error o no si un átomo 

que está en una interacción (enlace, ángulo, etc.) no puede 

ser encontrado cuando se crea la lista de pares enlazados 

velocity C6H6 create 300.0 112 

rot yes dist gaussian 

Establece o cambia la velocidad de un grupo de átomo. En 

este caso, el estilo “create" genera un conjunto de 

velocidades utilizando números aleatorios a una 

temperatura especifica “rot yes dist gaussian" para producir 

una distribución gaussiana con media de 0,0 y alcanzar la 

temperatura solicitada 

velocity CA zero linear Revisar función velocity C6H6 create 300.0 112 rot yes dist 

gaussian tabla 10 

neigh_modify delay 0 every 10 

check yes 

Establece los parámetros que afectan a la construcción y 

uso de listas de vecinos por pares. En este caso, “delay”,  

“every” y “check yes” determinan cada cuanto se puede 

realizar la construcción de una lista  

neigh_modify one 10000  Establece los parámetros que afectan a la construcción y 

uso de listas de vecinos por pares. En este caso, “one 
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10000” afecta en cómo se asigna la memoria para las listas 

de vecinos 

neigh_modify every 1 Revisar función neigh_modify delay 0 every 10 check yes 

tabla 10 

neigh_modify one 10000 Revisar función neigh_modify one 10000 tabla 10 

neigh_modify exclude group CA 

CA 

La opción “exclude” desactiva las interacciones por pares 

entre determinados pares de átomos, al no incluirlos en la 

lista de vecinos. 

minimize 1e-6 1e-6 10000 10000 Realizar una minimización energética del sistema, 

ajustando iterativamente las coordenadas de los átomos. 

Donde, los últimos 4 valores corresponden a la tolerancia 

de parada para la energía, tolerancia de parada para la 

fuerza, número máximo de iteraciones del minimizador y 

número máximo de evaluaciones fuerza/energía 

fix 1 all nve/limit 0.05 Realiza actualizaciones NVE constantes de la posición y la 

velocidad de los átomos del grupo en cada paso de tiempo 

y se impone un límite a la distancia máxima que puede 

desplazarse un átomo en un paso de tiempo. 

fix 2 C6H6 langevin 300 300 10 

320 

Aplica un termostato Langevin encargado del control de 

temperatura a un grupo de átomos. En este caso, 

temperatura inicial de 300 (Tstart), temperatura final de 300 

(Tstop), tiempo de relajación de la temperatura de 10 
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(damp)  y una semilla única con valor positivo de 320 (seed) 

run 100000 Ejecuta o continua la dinámica durante un número 

especificado de pasos de tiempo 

unfix 1 Elimina un “fix” definido previamente con un comando 

“fix”. 

unfix 2 Revisar función unfix 1 tabla 10 

write_data uno.data Escribe un archivo "data" en formato de texto del estado 

actual de la simulación 

write_restart uno_1.restart Escribe un archivo "restart" en formato de texto del estado 

actual de la simulación 

fix 1 C6H6 nvt temp 300 300 10 Realiza la integración temporal en ecuaciones de 

movimiento no hamiltonianas estilo Nose-Hoover que 

están diseñadas para generar posiciones y velocidades 

muestreadas a partir de los conjuntos canónico, en este 

caso, NVT, ejecutándose con un Tstart y Tstop de 300 y 

Tdamp de 10 

run 5000000 Revisar función run 1000000 tabla 10 

unfix 1 Revisar función unfix 1 tabla 10 

write_data CA_C6H6.data Revisar función write_data uno.data tabla 10 

write_restart dos_2.restart Revisar función write_restart uno_1.restart tabla 10 

 

Los códigos mostrados en la tabla 10 se aplican específicamente para las presiones de 1, 5, 
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10 y 20, ya que estos sistemas no presentan convergencia al implementar un microcanónico NPT, 

por lo cual, se extiende su paso hasta 5000000 con microcanónico NVE, mientras que para los 

sistemas de 40 y 60 atm se emplea el microcanónico NVE y NPT hasta 1000000 de pasos cada 

uno. A continuación, se complementa los archivos “in” de la tabla 9 con la tabla 10 para los últimos 

2 sistemas mencionados. 

Tabla 11 

Archivo “in” para 40 y 60 atm con microcanónico NPT para la adsorción de benceno en carbón 

activado 

Comando Función 

fix 1 C6H6 npt temp 300 300 100 iso 60.0 

60.0 1000 

Realiza la integración temporal en ecuaciones 

de movimiento no hamiltonianas estilo Nose-

Hoover que están diseñadas para generar 

posiciones y velocidades muestreadas a partir 

de los conjuntos canónico, en este caso, NPT, 

ejecutándose con un Tstart y Tstop de 300 y 

Tdamp de 10, así como un Pstart y Pstop de 60 

atm y Pdamp de 1000 atm 

run 1000000 Ejecuta o continua la dinámica durante un 

número especificado de pasos de tiempo 

unfix 1 Elimina un “fix” definido previamente con un 

comando “fix”. 
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Apéndice F. Paralelo entre ecuación implementada por el programa LAMMPS y campo de 

fuerza COMPASS.  

Los códigos usados en LAMMPS durante en desarrollo de la metodología en el archivo 

mod, describen los parámetros del campo de fuerza COMPASS de la siguiente manera: 

1 

2 

3 

4 

5 

 

La línea 1 indica que se usará el potencial de Lennard – Jones con un cutoff de 10 asociado 

a las interacciones de corte (unidades de distancia). 

Tabla 12 

Comparativa potencial de Lennard - Jones LAMMPS y campo de fuerza COMPASS 

Ecuación LAMMPS Ecuación COMPASS 

 

 

 

Nota. Los exponentes dependen del tipo de interacción de l-J, las cuales son 9/6 o 12/6.  

La línea 2 al usarse el “tail yes” establece una corrección de Van Der Waals de largo 

alcance a la presión y energía que no afectará la dinámica del proceso. 

Las líneas 3,4 y 5 especifica los coeficientes del campo de fuerza; la 1 y 2 columna 

corresponde al tipo de átomo, y por su parte, la 3 y última columna son σ y r respectivamente 

(LAMMPS, 2023e). 

6 

7 
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8 

9 

10 

11 

 

12 

13 

14 

15 

16 

17 

18 

 

19 

20 

21 

 

La línea 6, 8, 12 y 19 son comando que permiten la implementación de potenciales 

interatómicos usado en los campos de fuerza; su uso se da cíclicamente durante periodos de tiempo 

fijos (paso), tomando como información inicial las propiedades de los átomos obteniendo la fuerza 

en cada átomo y la energía global y por átomo (Thompson et al., 2022). 

El potencial para el bond_style class 2 (línea 6) se define de la siguiente manera: 

Tabla 13 

Comparativa potencial de enlaces LAMMPS y campo de fuerza COMPASS. 

Ecuación LAMMPS Ecuación COMPASS 

 

 

 

 

La 1 columna de la línea de código 7 corresponde al tipo de enlace, la segunda a ro 

(distancia de enlace de equilibrio); así mismo, las columnas 3, 4 y 5 corresponde a K2, K3 y K4 son 
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constantes de fuerza representados en 
𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑖𝑎

𝐷𝑖𝑠𝑡𝑎𝑛𝑐𝑖𝑎2 
 , 

𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑖𝑎

𝐷𝑖𝑠𝑡𝑎𝑛𝑐𝑖𝑎3 y 
𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑖𝑎

𝐷𝑖𝑠𝑡𝑎𝑛𝑐𝑖𝑎4 respectivamente 

(LAMMPS, 2023b). 

El potencial para el angle_style class 2 (línea 8) se define de la siguiente manera: 

Tabla 14 

Comparativa potencial de ángulos LAMMPS y campo de fuerza COMPASS. 

Ecuación LAMMPS Ecuación COMPASS 

 

 

 

 

 

El término ángulo (Ea), enlace-enlace (Ebb) y ángulo-enlace (Eba) se dividen en las líneas 

del código 9, 10 y 11 respectivamente (LAMMPS, 2023a). 

La 2 columna del término Ea (línea 9) corresponde al ángulo de equilibrio θ0 en grados; 

mientras que, las columnas 3, 4 y 5, son constantes de fuerza K2, K3 y K4 expresadas en unidades 

de energía. 

La 2 columna del término Ebb (línea 10) corresponde a la abreviación indicando que son 

coeficientes enlace-enlace, la columna 3 el coeficiente de ajuste “M” medido en 
𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑖𝑎

𝐷𝑖𝑠𝑡𝑎𝑛𝑐𝑖𝑎2 
 y las 

columnas 4 y 5, los coeficientes r1 y r2 que miden la distancia entre los átomos. 

La 2 columna del término Eba (línea 11) corresponde a la abreviación indicando que son 

coeficientes enlace-ángulo, las columnas 3 y 4, el coeficiente de ajuste en las fuerzas de interacción 

“N1” y “N2” medido en 
𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑖𝑎

𝐷𝑖𝑠𝑡𝑎𝑛𝑐𝑖𝑎
 y las columnas 5 y 6, los coeficientes r1 y r2 que miden la distancia 

entre los átomos. 
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 Nota: La primera columna de los términos muestra el símbolo *, indicando la repetición 

del número 1 para los últimos 2 términos. 

El potencial para el dihedral_style class 2 (línea 12) se define de la siguiente manera: 

Tabla 15 

Comparativa potencial de diedros LAMMPS y campo de fuerza COMPASS. 

Ecuación LAMMPS Ecuación COMPASS 

 

 

 

 

 

 

 

El término diedro (Ed), enlace-torsión medio (Embt), enlace-torsión final (Eebt), ángulo-

torsión (Eat), torsión-ángulo-ángulo (Eaat) y ángulo-ángulo-13, son segmentadas en las líneas del 

código 13, 14, 15, 16, 17 y 18 respectivamente (LAMMPS, 2023c). 

Las columnas 2, 4 y 6 del término Ed (línea 13) corresponde a constantes de fuerza K1, K2 

y K3 expresadas en unidades de energía, y, las columnas 3, 5 y 7 son los ángulos φ1, φ2 y φ3 entre 

los átomos expresadas en unidades de grados. 

La 2 columna del término Embt (línea 14) corresponde a la abreviación indicando que son 

coeficientes enlace-torsión medio, las columnas 3, 4 y 5, coeficientes de interacción periódica “A” 

medido en 
𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑖𝑎

𝐷𝑖𝑠𝑡𝑎𝑛𝑐𝑖𝑎 
 y la columna 6, las distancias entre átomos para enlace en equilibrio (r2). 

La 2 columna del término Eebt (línea 15) corresponde a la abreviación indicando que son 
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coeficientes enlace-torsión final, las columnas 3, 4 y 5, coeficientes de interacción periódica “B” 

medido en 
𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑖𝑎

𝐷𝑖𝑠𝑡𝑎𝑛𝑐𝑖𝑎 
, las columnas 6, 7 y 8, coeficientes de interacción periódica “C” medido en 

𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑖𝑎

𝐷𝑖𝑠𝑡𝑎𝑛𝑐𝑖𝑎 
 y las columnas 9 y 10, las distancias entre átomos para enlace en equilibrio (r1 y r3). 

La 2 columna del término Eat (línea 16) corresponde a la abreviación indicando que son 

coeficientes ángulo-torsión, las columnas 3, 4 y 5, coeficientes de interacción periódica “D” 

medido en energía, las columnas 6, 7 y 8, coeficientes de interacción periódica “E” medido en 

energía y las columnas 9 y 10, los ángulos de equilibrio entre átomos (θ1 y θ2). 

La 2 columna del término Eaat (línea 17) corresponde a la abreviación indicando que son 

coeficientes torsión-ángulo-ángulo, la columna 3, coeficientes de energía de torsión “M” medido 

en energía y las columnas 4 y 5, los ángulos de equilibrio entre átomos (θ1 y θ2). 

La 2 columna del término Ebb13 (línea 18) corresponde a la abreviación indicando que son 

coeficientes ángulo-ángulo-13, la columna 3, constante de energía “N” medido en 
𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑖𝑎

𝐷𝑖𝑠𝑡𝑎𝑛𝑐𝑖𝑎2 
 y las 

columnas 4 y 5, las distancias entre átomos para enlace en equilibrio (r1 y r3). 

Nota. La primera columna de los términos muestra el símbolo *, indicando la repetición 

del número 1 para los últimos 5 términos. 

El potencial para el improper_style class 2 (línea 19) se define de la siguiente manera: 

 

 

 

 

 

 



 

SIMULACIÓN MOLECULAR DE LA ADSORCIÓN DE HIDROCARBUROS AROMÁTICOS EN CARBÓN 

ACTIVADO 

75 

 

Tabla 16 

Comparativa potencial de impropios LAMMPS y campo de fuerza COMPASS. 

Ecuación LAMMPS Ecuación COMPASS 

 

 

 

 

 

 

El término impropio (Ei) y ángulo-ángulo (Eaa), son segmentadas en las líneas del código 

20 y 21 respectivamente (LAMMPS, 2023d). 

La columna 2 del término Ed (línea 20) corresponde a constantes de fuerza K expresada en 

unidades de energía, y, la columna 3, el ángulo fuera de plano χ0 expresado en unidades de grados. 

La 2 columna del término Ea (línea 21) corresponde a la abreviación indicando que son 

coeficientes ángulo- ángulo, las columnas 3, 4 y 5, coeficientes de energía M1, M2 y M3 medido 

en unidades de energía, y la columna 6, 7 y 8, los ángulos de equilibrio entre átomos (θ1, θ2 y θ3). 

 


