
Simulación molecular COSMO-RS

[BMIm] [AcO] [EMIm] [AcO]

Método PCO2 (bar) T (ºC) t (h) xCO2 xCO2

Burbujeo

1

25 6 0,120 0,232

Burbujeo 30 20 0,257 0,124

Reactor 30 0,25 0,093 0,130

Reactor 30 20 0,203 0,215

Reactor 50 20 0,116 0,107

Reactor
4

30 20 0,238 0,110

Reactor 50 20 0,184 0,301

METODOLOGÍA

1. [BMIm][AcO] y [EMIm][AcO] únicos líquidos con 
capacidad de absorber CO2 de forma 
permanente.

2. Mayor absorción de CO2 utilizando método del 
burbujeo.

3. Resultados preliminares muestran completa 
desorción de CO2 utilizando N2.

4. COSMO-RS confirma:
• Basicidad del anión [AcO]- favorece 

absorción.
• Solubilidad del CO2 es mayor en el 

[BMIm][AcO] y el [EMIm][AcO].

1. Desarrollo y optimización proceso de desorción.

2. Ampliar investigación sobre tiempos de reacción.

3. Estudiar absorción mediante otras técnicas (ATG).

4. Emplear otros líquidos iónicos.

LÍNEAS FUTURAS DE INVESTIGACIÓN

RESULTADOS

INTRODUCCIÓN
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5. Usar líquidos iónicos soportados.

6. Ampliar rango de condiciones de reacción.

7. Usar condiciones ambientales reales como 

mezclas de gases.

Reflectancia total atenuada 
(ATR-Ir)

Resonancia magnética nuclear 
(RMN)

Titulación Karl Fischer (KF)

Análisis termogravimétrico 
(ATG)

Figura 1. Reactor de alta presión y temperatura Figura 2. Burbujeo a presión atmosférica
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