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1. Introduccion

El empleo de COz comprimido, puro o mezclado con disolventes organicos, como
medio de reaccidn en procesos industriales comporta una mayor proteccién del
medio ambiente ya que no produce residuos liquidos y su utilizacidén no supone un
aumento de la polucién. A pesar de que el COz favorece el efecto invernadero, su
utifizacidon como medio de reaccion en procesos de fabricacidn no supone un
aumento de emisiones dafiinas a la atmadsfera, sino que por el contrario, permite
reciclar de manera eficiente el CO: residual de otros procesos, como el de
combustion. Por otro lado, la utitizacion de COz comprimido supone un aumento de
la seguridad de los procesos y de la proteccion de la salud de las personas. El CO2
comprimido no es {6xico, no es cancerigeno, no es mutagénico, no es inflamable y
es termodinamicamente estable.

Las propiedades fisicas del CO2z comprimido como su elevada difusividad, su baja
viscosidad, y su densidad intermedia entre la de un liguido y un gas, lo hacen
particularmente interesante como medio de reaccidn en procesos industriales. Asi
por gjemplo, la velocidad de reaccién de un proceso determinado es generalmente
muy superior cuando este se realiza en CO2 comprimido que cuando se emplean
disolventes convencionales. Este hecho permite disefiar procesos de elevada

productividad en reactores de escala relativamente baja.

Todo lo descrito anteriormente, explica que la utilizacién de CO2 comprimido, en
estado supercritico o liquido, como disolvente “verde” esté despertando un gran

interés tanto a nivel académico como industrial. 1}

2. Objetivo del trabajo

El objetivo principal del presente trabajo de investigacion se definid en un principio
en el estudio de la viabilidad de las reacciones de metatesis intramoleculares
(Esquema 1), catalizadas por metales de transicion, sobre olefinas con aminas
secundarias como grupos funcionales, empleando CO2 comprimido como medio de
reaccion.? Estas reacciones no son factibles cuando se utilizan disolventes

organicos convencionales.
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Esquema 1. Reaccidn de metatesis intramolecular: Ring Closing Metathesis (RCM),

Para alcanzar este objetivo se planteo la siguiente metodologia de trabajo:

1. Determinacion del comportamiento de solubilidad de las olefinas a estudiar en
CO2 puro a alta presion y en mezclas con disolventes organicos de diferente
naturaleza, en estado liquido y en estado SC, en un reactor de volumen variable.

2. Una vez encontrado el medio de reaccidn adecuado, determinacion de las
condiciones de presion y temperatura a las cuales la densidad del medio de
reaccion fuese optima para que la reaccion de metatesis se diese de forma
intramolecular y no de forma intermolecular (ver Esquema 3), con la consiguiente

obtencion de materiales oligoméricos no deseados.

l.a determinacion de solubilidades a alta presién es compleja y requiere un gran
dominio de los equipos analiticos empleados. Asi pues antes de medir la sclubilidad,
en COz2 comprimido puro y en mezclas con disolventes organices, de las olefinas
sobre las cuales se realizarfan las reacciones de metatesi, se decidié realizar
medidas de solubilidad del acetaminofeno (paracetamol) (1) para el cual ya existen
descritos en la bibliografia datos de solubilidad en disolventes expandidos con COz,

que pueden ser utilizados como referencia.
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El diferente comportamiento de solubilidad del acetaminofeno que se observd en
mezclas “disolvente orgénico-CO2” de diferente naturaleza y compasicién, despertd
nuestro interés por estudiar a nivel microscopico los fendmenos de solvatacion
preferencial que ocurren en estas mezclas binarias. Actualmente se encuentran, en
la bibliografia, estudios del poder solvatante de los disolventes-expandidos con CO2
basados en la medida de propiedades macroscopicas {cambios de fase, parametros
termodinamicos, etc..).’l Ahora bien el estudio a nivel molecular del comportamiento
no-ideal de 1as disoluciones expandidas con CO:2 es practicamente inexistente. Asi
pues, el objetivo del presente proyecto de investigacion se reorientd hacia el estudio
a nivel molecular, mediante espectroscopia de infrarrojo, de los fendmenos de
solvatacién preferencial que ocurren en disoluciones organicas expandidas con
CQ:.

Los disolventes expandidos con CQ2, estan constituidos por CO:z subcritico
condensado dentro de un disolvente organico. Estos disolventes tienen una
capacidad muy superior a la del COz puro para disolver compuestos polares, y
permiten la realizacidn de diferentes procesos quimicos (p.ej. reacciones) a unas
condiciones mucho mas suaves y por lo tanto mas coste-eficientes que cuando se
realizan en COz puro.l¥ En estas mezclas subcriticas, el disolvente organico puede
estar parcialmente substituido, hasta un 80%, por COz. Los disolventes expandidos
con CO:z se pueden utilizar para generar un continuo de medios disolventes, en
funcion de su composicién o grado de expansién, ofreciendo infinitas posibilidades
en el procesado de materiales (p.ej. en la obtencion de micro- y nanoparticulas), ¥

asi como en procesos de reaccion o de separacion.[f]

Hasta {a fecha, la mayoria de las investigaciones dedicadas al estudio del poder
solvatador de los disolventes expandidos con CO:2 se basan en medidas de
propiedades macroscopicas (cambios de fase, parametros termodinamicos, etc.).l”
Ahora bien, practicamente no existen estudios basados en medidas de propiedades

microscopicas.



2. Discusion y resultadcs

“Estudio a nivel molecular de los fendbmenos de solvatacion preferencial
que ocurren en disoluciones organicas de acetaminofeno expandidas con
COz”

Como se ha dicho anteriormente, en el presente proyecto de investigacion se ha
utilizado la espectroscopia de infrarrojo para explorar, y entender a nivel
molecular, el poder solvatador de los disolventes expandidos con COa. En
concreto, se ha estudiado el diferente poder solvatador del “etanol expandido
con CO2" (Et-CO2) y de la "acetona expandida con CO2" (Ac-CO2) en el proceso

de solubitizacion del acetoaminofeno.

l.a espectroscopia vibracional es particularmente Util en este contexto, ya que la
vibraciones de las molécuias de soluto y de disolvente son generalmente
bastante sensibles a su entorno. Por lo tanto a través del estudio de su espectro
podemos detectar la presencia de interacciones especificas entre los grupos
funcionales de las moléculas de soluto y las de disclvente, las cuales son

responsables del gobierno del comportamiento de solubilidad.

Asi pues, en el presente proyecto de investigacion se ha utilizado por primera vez
la espectroscopia de IR para estudiar interacciones soluto-disolvente en

disoluciones expandidas con COs:.



2.1. Comportamiento de solubilidad del acetaminofeno en “Etanol expandido

con CO2” y en “Acetona expandida con CO:2”.

La determinacién de solubilidades a alta presion se realiza generalmente mediante
la técnica del "vanishing point” utilizando celdas de volumen variable en las que
pueda observarse su interior mediante mirillas transparentes. Durante la realizacion
del presente trabajo, en nuestros laboratorios no disponiamos del equipamienio
necesario para poder realizar estas medidas. Asi pues se disefio un procedimiento
(ver Parte experimental) para poder realizar medidas de solubilidad a alta presidn

mediante un metodo gravimetrico estatico.
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Figura 2.1. Solubilidad del acetamincfeno a 315K y 10MPa, respecto a la solubilidad en el disolvente
puro {Sg), en Et-CO2 (A) v en Ac-CO2 (1). La linea - + - - - corresponde a la linea de
dilucién ideal. La linea - - - - corresponde a la linea de trabajo sobre la cual se han
realizado las diferentes medidas de mid-IR: (¢} acetaminofeno en Et-COz (m)

acetaminofeno en Ac-CQOa.

En la Figura 2.1., esta representada la variacion de la solubilidad del acetaminofeno
en Et-COz2 y Ac-CO:z con la variacion del contenido en COz medido como fraccion
molar, Xcoz, 8 10MPa y 315K. La diferencia enire las dos curvas de solubilidad
indica que la naturaleza del disolvente expandido con COz influye en gran medida
en la solubilidad del acetaminofeno. El aumento de Xcoz causa un descenso de la
solubilidad mas pronunciado cuando el disolvente expandido es acetona, un
disolvente no-dador de puentes de hidrégeno (non-HBD), que cuando es etanol, un
disolvente dador de puentes de hidrégeno (HBD). Asi pues, en el sistema

“4/acetona/CO2”" el CO2 actla como anti-solvente desde concentraciones bajas de



COz2, mientras que en el sistema “1/etanol/CO2" la curva de solubilidad coincide con
la linea de dilucidn ideal hasta Xcoz = 0.2, indicando un comportamiento ideal de co-
solvencia del CO:. Para valores mas altos de Xcoz, ef caracter anti-solvente del CO2

se manifiesta de manera mas suave que en el sistema "1/acetona/CO2".

2.2. Andlisis, mediante espectroscopia de IR, de las interacciones soluto-
disolvente responsable del diferente comportamiento de solubilidad del

acetaminofeno en Et-CO: y en Ac-COa.

La determinacion de las interacciones “"soluto-disolvente” responsabies del diferente
comportamiento de solubilidad del acetaminofeno en Et-COz y en Ac-CO2 se realizd
mediante espectroscopia de IR. En las Figuras 2.2. y 2.3. se muestran los espectros
de IR desde v= 400 hasta 3700cm™! de diferentes disoluciones de acetaminofeno en
Et-CO2 y en Ac-CO2, a 315K y 10MPa, para diferentes concentraciones de CO:2
desde Xco2=0 hasta Xco2=0.75. Tal y como se describe con detalle en la parte
experimental, en el presente trabajo, los datos espectroscépicos de IR se han
adquirido utilizando una celda optica de alta presién unida a un espectrofotdmetro de

absorcion de infrarrojo.
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Figura 2.2, Espectros de IR de disoluciones de acetaminofeno en Ac-CO: para diferentes valores de

Xeoz.
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Figura 2.3. Espectros de IR de disoluciones de acetaminofenc en Et-COz para diferentes valores de

Xeoz.

En los espectros de IR del acetaminofenc en ambos disolventes expandidos con

COz2, Et-CO2 y Ac-CO2, se observd una banda aislada alrededor de v:]=1650-

1700cm™, la cual se asignd al modo vibracional de tension w, y dos bandas

superpuestas en la region entre 3300 y 3500cm’’, correspondientes a los modos de

vibracién de tensidn vos vy van.
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Figure 2.4. Evolucidn del espectro de IR del
acetaminofeno en Ac-CCz, en la
regidn de los modos de vibracién
vou Y v, con la variacion de Xcosz.
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Figure 2.5. Evolucién del espectro de IR del
acetaminofeno en Et-CO:z en la
region de los modos de vibracion
vou Y Vi, con la varlacion de Xcoz.



Al observar con detalle estas bandas, se aprecia que en todas ellas la magnitud
del desplazamiento de la frecuencia de vibracion, Av, varia con el contenido en
CO:2 del medio disolvente. La evolucion de 4y con la variacion de Xcoz de las
bandas superpuestas vox y wvux No es sensible a la diferente naturaleza del
disolvente organico (etanol o acetona) (ver Figuras 2.4 y 2.5). Ahora bien, en el
caso del modo vee, el desplazamiento que sufre la frecuencia de vibracion de la
banda correspondiente es completamente distinto en el caso del “etanol
expandido con CO2" que en el caso de la "acetona expandida con CO;". El
modo vibracional vec de 1 es muy sensible a su entorno disolvente, vy la
posicién de |la banda de IR correspondiente, suministra informacion sobre las
interacciones soluto-disolvente existentes en la capa de solvatacion del
soluto.l®! En las Figuras 2.6 y 2.7 esta representada, para los disolventes
expandidos Et-COz2 y Ac-CQOz, la evolucidn de la banda de IR correspondiente
al modo v del acetaminofeno a medida que aumenta el contenido en COz del
disolvente expandido desde Xco2=0 hasta 0,75 siguiendo la linea de trabajo

representada en la Figura 2.1.
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Figure 2.6. Evolucion del espectro de IR del Figure 2.7. Evolucidn del espectro de IR del
acetaminofeno en Et-COz, en la acetaminofeno en Ac-CQOz, en la
regién del moda de vibracion regién del modo de vibracion

Voo, con la variacion de Xecosz. Ve, con la variacidn de Xcoz.



En la Figura 2.8 esta representado, el desplazamiento experimentado por la
banda veo (Aveo) en el sistema “1/etanol/CO2”" y en el sistema “1/acetona/C0O2".
En ambos casos, se observa una evolucién no-linear de Ao a mediad que
aumenta el contenido en CO, de los disolventes expandidos en CO2. Ahora
bien, se observd que el desplazamiento de {a banda del modo veo de 1 es mas
suave y alcanza valores mas bajos cuando en el sistema ternario hay etanol,
un disolvente dador de puentes de hidrogeno, que cuando se utiliza acetona,

un disolvente no dador de puentes de hidrégeno.
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Figura 2.8. Evolucion de Adweo con el aumento de Xcoe para los disolventes expandidos con

COz: "etanol expandido con COz" (A), "acetona expandida con CO2' (0} .

Los datos espectroscépicos de IR indican que el aumento de la concentracion
de COz en el sistema "1/acetona/CO2" produce una perturbacion de la region
“cibotactica” de las moléculas de acetaminofeno, mas grande y mas
pronunciada que en el sistema “1/etanol/CO2".? Este fenomeno molecular
explica el mayor caracter anti-solvente que exhibe el CO:z sobre el primer
sistema respecto al segundo. La no-linearidad entre Avco y Xcoz observada

para los dos sistemas, indica la existencia de solvatacion preferencial de las

Avie corresponde a 1:;'co(sz) - ;C;}(XCO‘L:O) .

* La region cibotactica es la zona alrededor del soluto donde el orden estructural de las
moléculas de disolvente esta alterado por la presencia del soluto: C. R. Yonker, J. C.
Linehan, J. L. Fulton in Chemical Synthesis Using Supercritical Fluids, Chapter 3, (Eds.: P.
(. Jessop, W. Leitner), Wiley-VCH, Weinheim, 1999, p. 195.



moléculas de acetaminofeno por moléculas de disolvente organico {ver Figura
2.9)M8
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Figura 2.9. Representacion cualitativa del fendmeno de solvatacion preferencial.

La banda correspondiente al modo veo de 1 experimenta, en Et-COz, un
desplazamiento mas suave con el aumento de la concentracién de CO2 que en
el caso de Ac-CO2, v su magnitud es inferior que en el caso de la Ac-COx.
Estos datos sugieren que en el sistema “1/etanol/CO:" el fentmeno de
solvatacion preferencial se da con mayor intensidad que en le caso del sistema

“1/acetona/COz2".

Esta mayor solvatacion preferencial que se da en el sistema “1/etancl/CO2"
puede explicar el caracter co-solvente que muestra el COz en este sistema

para valores bajos de Xcoz.

2.3. Comparacion del comportamiento micro y macroscopico de las
disoluciones de acetaminofeno en etanol expandido con CO:z y en

acetona expandida con CO..

Para comparar los datos de espectroscopia de IR, que dan informacién a nivel
molecular, con las medidas a nivel macroscdpico de comportamiento de fases,
se represento, tal y como muestra la Figura 2.10, para ambos sistemas
"1/etanol/CO2" y "M/acetona/CO2", la energia libre de solvatacion del
acetaminofeno calculada a partir de la solubilidad (AG = -RTIn(S)) frente al
desplazamiento de veo del acetaminofeno, para diferentes valores de Xcoz. En

la Figura 2.10 se observa, para ambos disolventes expandidos con CO2, que la



energia libre de solvatacion esta linealmente relacionada con el

desplazamiento de =0 del acetaminofeno.
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Figura 2.10. Correlacion entre la energia libre de solvatacion y el desplazamiento Avco en

“etanol expandido con COz" (a) y en "acetona expandida con CG2" (o) .

Este comportamiento linear entre frecuencias espectroscépicas y la energia
libre de solvatacion ha sido observado anteriormente, en otros medios
disolventes, por otros autores.l'”) Asi pues, los datos representados en la
Figura 2.10 muestran que el modo vibracional 1w de la molécula de
acetaminofeno nos permite explorar, a nivel molecular, la sensibilidad de la

solubilidad del acetaminofeno en disolventes expandidos con COa.

3. Conclusiones

Los resultados obtenidos en este trabajo de investigacidbn muestran que la
espectroscopia de IR a alta presidn es un instrumento muy util para investigar,
a nivel microscépico y molecular, fendmenos macroscopicos, como el
comportamiento de solubilidad, que se dan en disolventes expandidos con
COa.

Como es bien sabido, para controlar y optimizar cualquier proceso a escala de
laboratorio o a escala industrial en disolucion (reacciones, cristalizaciones,

impregnaciones, etc.) es de vital importancia conocer el comportamiento de



fases (p.ej. solubilidades) de los diferentes componentes que participan en
dicho proceso a las condiciones de presion y temperatura de trabajo. La
determinacion de solubilidades en medios disolventes a alta presion, como los
disolventes expandidos en CO2, se realiza normalmente mediante el método
del “cloud point”. Este método es lento y requiere de equipos sofisticados para
sy realizacion. Como se ha demostrado en este trabajo, la espectroscopia de
IR a alta presidn permite estudiar y predecir, cualitativa y cuantitativamente, y
de manera facil, el efecto que produce la variacion de la cantidad de CO2 en un
disolvente expandido con CO: respecto al disolvenie organico puro. Esta
informacion es extremadamente util para evaluar la viabilidad y eficiencia de
procesos realizados en disolventes expandidos en CQOz, como por ejemplo las

reacciones organicas.
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5. Parte experimental

5.1. Determinacion de la solubilidad del acetaminofeno en mezcias

“disolvente orgénico/C0O2” mediante un método gravimétrico.

En la Figura 5.1. estd esquematizado el equipo empleado para realizar las
medidas de solubilidad del acetaminofeno en mezclas “disolvente

organico/COz2" a alta presion.

RCH

Figura 5.1. Esguema de! equipo empleado para la determinacion de solubilidades a slta
presion. P: bomba; S: intercambiader de calor; V: valvula; F: filire de 0,2um de
tamafio de poro; R; reactor de alta presion de 300ml de capacidad; RC: colector de

{as aguas de filtracidn,

Protocolo de operaciones para determinar solubilidades a alta presion:

1. Una mezcla de acetaminofeno, nacen (moles), y disolvente organico,
nsoLvenr (moles), con un ratio de supersaturacién, g,° superior a1l se
introduce en el reactor a alta presion. Mediante un bafio recirculante se
mantiene la temperatura, Tw, dentro del reactor constante.

2. Sobre la mezcla anterior se adiciona COz hasta alcanzar la presion
deseada, Pw. La cantidad de COgz, ncop, introducida en el reactor se

1#=C/Cs; C es la concentracion de soiute en el sistema, Cs es |a concentracion de saturacion
del soluto en el disolvente utilizado.



mide mediante un caudalimetro de tipo Coriolis situado antes de la
bomba.

3. El sistema se agita durante una hora para garantizar que se han
alcanzado las condiciones de equilibrio y se procede a la filtracion de la
mezcla ternaria a la presion Pw. Durante la etapa de filtracion, la presidn
dentro del autoclave se mantiene constante a un valor Pw mediante la
adicion de nitrdgeno por la parte superior del reactor.

4, El sélido retenido en el filtro se lava mediante una corriente continua de
COz a 6MPay 315K,

5. La diferencia entre la cantidad de acetaminofeno en disolucion
introducida inicialmente en el reactor, n%ceH, ¥ la cantidad de sdlido
recogida en el filtro F1, nfacen, corresponde a la cantidad de
acetaminofeno disuelta en el disolvente expandido con COz, a la presidn
Pw , la temperatura Tw, y con una fraccién molar de CO2 Xw. La
solubilidad del acetaminofeno en el disolvente expandido con CO:z se

calcula mediante la ecuacion S1:

o i
~ Darpy (81)
+ g,

S . n{‘tC."-‘.":'

n SQLVENT

5.2. Medidas espectroscopicas de IR a alta presion.

Las medidas espectroscépicas, sobre disoluciones a alta presion, de este
trabajo se han realizado en los laboratorios del Dr. Marcel Besnard del
Laboratoire de Physico-Chimie Moléculaire (CNRS). Para poder llevar a cabo
estas medidas se disefio y construyd una celda dptica para alta presion, C,
mediante dos ventanas de silice separadas por un espaciador de cobre para
fijar el camino optico. Tal y como se muestra en la Figura 4.2, esta celda esta
unida a un reactor, R, agitado de alta presion de 6ml, para asegurar una
perfecta homogeneidad del sistema “1/disolvente/CO2" en todo momento. Para
garantizar el control de la temperatura del sistema, todo el montaje esta
recubierto por una resistencia eléctrica conectada a un controlador de

temperatura PID. El suministro de CO; a la celda se realiza mediante una



bomba manual, PU1, conectada a una botella de CO2. Toda esta configuracion

esta ensamblada a un Espectrofotometro de IR Bio-Rad (modelo FTS-60A).

Figura 5.2. Esquema del equipo utilizado para la rezlizacion de las medidas espectroscdpicas

de IR a alta presidn.

La resolucion de los espectros adquiridos fue de 2em™ y el nimero de
espectros acumulados fue de 50. El camino dptico que se empleo fue de 90um.
Para la obtencion de los espectros de IR se realizan los dos pasos que se
detallan a continuacion:

1. Se practica el vacio sobre la celda optica y el reactor R mediante la
conexion de una bomba de vacio a la valvula V3. La cantidad de COz del
sistema, Xcoz, se fija mediante la inyeccion dentro de la celda de unha
cantidad conocida de disofvente puro o de disolucion de acetaminofeno en
el disolvente organico puro. La temperatura de trabajo, Tw, se selecciona
mediante el controlador de temperatura y se pone en marcha la agitacion.

2. Se anade lentamente CO2 a través de la valvula V2 hasta llegar a la presion
de trabajo deseada, Pw. La homogeneidad y estabilidad del sistema se

controla mediante el registro de espectros consecutivos.

La banda de vibracion de tension de! grupo carbonile del acetaminofenc en un

sistema “1/disolvente organico/CO2" con una concentracion de CO:2



determinada, Xco2, se obtuvo mediante la substraccidn del espectro
correspondiente a la mezcla binaria “disolvente organico-CQOz2", con la misma
Xcoz, del espectro correspondiente al sistema ternario. En el caso del “etanol
expandido con CO2" no hay ninguna banda del disolvente organico en la regidn
del modo vibracional wveo del acetaminofeno. Ahora bien, en el caso de la
‘acetona expandida con CO2”, el modo de vibracion de tensidn vee del
acetaminofeno esta parcialmente sobrepuesto con el modo veo de la acetona. Y
por lo tanto es necesaria la substraccion de espectros para poder aislar

correctamente {a banda veo del acetaminofeno.

5.3. Compuestos y materiales

El acetaminofeno (pureza 99%) vy el etanol (pureza 99,5%) se adquirieron en
SIGMA-ALDRICH (Steinheim, Germany). La acetona (pureza 99%) se adquirié
en PROLABO (Peypin, France). El CO2 (pureza 99.9%) lo suministré la
empresa Carburos Metalicos S.A. (Barcelona, Espafa). Todos los materiales

se emplearon sin realizar ningun tipo de tratamiento previo a su utilizacién.
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Reacciones organicas y metalorganicas convencionales realizadas en

fluidos comprimidos como medio disolvente.

Nora Ventosa, Institut de Ciencia de Maierials de Barcelona (CSIC)

El emplec de CO: comprimido, puro o mezclado con disclventes organicos, como medio
de reaccién en procesos industriales comporta una mayor proteccion del medio ambiente
ya que no praduce residuos liquidos y su utilizacion no supone un aumento de fa polucidn.
A pesar de que el CO; favorece el efecto invernadero, su utilizacion como medio de
reaccion en procesos de fabricaciéon no supone un aumento de emisiones dafinas a la
atmosfera, sino que por el contrario, permite reciclar de manera eficienie el CO; residual
de otros procesos, como el de combustion, Por otro fado, la utilizacidén de CO; comprimido
supone un aumento de la seguridad de los procesos y de la proteccion de la salud de las
personas. El CO. comprimido no es tdxico, no es cancerigeno, no es mutagénico, no es
inflamable y es termodinamicamente estable.

Los disolventes expandidos con COg, estan constituidos por CO» subcritico (hasta un
80%) condensado dentro de un disolvente orgénico. Estos disolventes tienen una
capacidad muy superior a la del CO; puro para disolver compuestos polares, y permiten la
realizacién de reacciones organicas y metalorganicas en condiciones mucho mas suaves,
y por lo tantc mas coste-eficientes, que cuando se realizan en CO; puro. Los disolventes
expandidos con CO; se pueden utilizar para generar un continuo de medios disolventes,
en funcidn de su composicion o grado de expansion, ofreciendo infinitas posibilidades en

procesos de reaccion 0 de separacion,

Para controlar y optimizar cualquier reaccidén organica y/o metalorganica, realizada en
disclventes expandidos con CO», a escala de laboratorio 0 a escala industrial, es de vital
importancia conocer el comporiamiento de fases (p.ej. solubilidades) de los diferentes
componentes gue participan en dicho proceso a fas condiciones de presion y temperatura
de trabajo.

En este proyecto de investigacion se ha demostrado que la espectroscopia de IR a alta
presion permite estudiar y predecir, cualitativa y cuantitativamente, y de manera facil, la
capacidad solvatadora de los disolventes expandidos con CO.. Esta informacidn es
extremadamente Ut para evaluar la viabilidad y eficiencia de procesos de reaccién

realizados en estos nuevos medios disclventes.



