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Las aguas grises, originadas por duchas, lavabos y lavanderías, representan

aproximadamente el 70% del volumen total de agua en interiores y son una fuente

propicia para la reutilización no potable in situ. Aunque contienen niveles

significativamente más bajos de patógenos, nutrientes y materia orgánica en

comparación con las aguas negras (efluentes de inodoros) (Glover et al., 2021).

Las aguas grises presentan contaminantes de problemática emergente (CECs) en

concentraciones muy bajas, a menudo medidas en partes por billón (ppb) o partes por

trillón (ppt). La eliminación eficiente de estos contaminantes es crucial para la salud

humana como para el medioambiente.
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En este estudio se seleccionó teórica un polímero para su aplicación en un

proceso de adsorción para la eliminación de contaminantes de

problemática emergente (CECs), utilizando las predicciones de COSMO-

RS. Se realizó la predicción el cálculo del coeficiente de actividad mediante

COSMO-RS. Además, se optimizaron 8 CECs de mayor importancia

presentes en aguas grises utilizando TMoleX para seleccionar diferentes

polímeros. Los CECs se optimizaron utilizando TurboMole® con un nivel de

teoría de polarización de valencia de triple zetta (TZVP) y utilizando un

conjunto de bases de Becke, 3 parámetros, Lee-Yang-Parr (B3LYP).

Los resultados del screening del material polimérico se

presentan en la Tabla A.

El screening mostró que el PET-G, PLA y PDMS presentaron los coeficientes de actividad más bajos para la mayoría de los compuestos CECs presentes 

en el agua gris. Finalmente, el análisis teórico de las estructuras en COSMO-RS reveló que el polímero que presenta mayor afinidad para aplicar el 

proceso de adsorción es el PDMS para el caso específico del BPA. 
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Tabla A. Resultados del screening del polímero en COSMO-RS

BPA
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