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PROLOGO

El desarrollo del presente trabejo de greduacibn, esthd orientado hacia
le utilizacibn de las técnicas de espectroscapla infrarroja vy ultravia
leta, como métodos de cuantificecibn y caracterizacibn de mezclas de-
campuestos guimicos. Estas técnicas instrumentales constituyen en la
actualidad un métode aplicable no sflo al anBlisis de mezclas, sino -
gue cubren las necesidades del gquimico en su trabajo diario tanto de-

investigacibn como a nivel industrial.

Pars fines didbcticos, los docentes pueden obtener un marco de referen
cia que permita al gstudiante ls comprensibn de la eplicecin de la es
pectroscopia I Ry U V, al analisis cuantitativo de mezclas y una apli
cacibn practica del hlgebra de metrices en la resolucibn de problemas-

analiticose.

El trabajo se ha desarrollads de la siguiente manera: Una introduccibn
gue contiene aspectos generales, tales como antecedentes y justifica -
cibn, gue sirven de marco general e la investigacifn reslizada y cinco
capitulos que ordenan de una manera adecuada el contenido del trabajo.
El cepitulo 1 incluye informacién bhsica aplicable s la espectroscopia
infrarroja y U V, En el capitulo 2 se desarrollan algunos aspectos -
tebricos importantes de la espectrcscopia intrarroja. En el capitulo
3, se hace una considersacibn seme jante con la espectroscopla U V. En

el capitulo 4 se detalla en forme resumida el proceso experimental y -



resultados obtenldos.

En el capitulo 5 se presentan la discusibn y conclusiones pertinen -

tes del Trebajoe.



INTRODUGCCION

Actuaslmente le espectrosconis infrarroia se considera comn ls mas po

dercsa técnica instrumental disponible para une rapida identificscifn

y cuantificacibn de compurstos quimicos, asi como en el control de ca

lidad de materias primas, productos en proceso y terminadas. Entre-

los

mos

=

Ce

camoos donde el analisis infrarroje tiene amplia aplicacién tene-

Aoricultura, donde se utiliza en el analisis cuamlitativo vy cuanti
tativo de fertilizantes sflidos y 1liquidos, picdra caliza, urra -
formaldehido, insecticidas v residuos de insecticides, identifica
cién de nitratos, investigacibn de silice y allimina en el suelo -

y efectos sobre los fertilizantes rtc.

Combustibles donde se utiliza entre otros pers investioar la ciné-
tica de reacciaones v anflisis de los combustibles cuendn se gueman,
identificacifin de los gases de escape, comnoeicifin y andlisis de -

gyrasas escnciales pn avinones etc.

Contaminacibn ambiental en el anaAlisis de axidentes, ozono, Oxidos
de nitrfoeno, hidrocarbures del petrblen, mercaptznos, productos -
finales en la combustifn nrginica y escape de nases, ranida identi
ficaciBn de aldehidos, cetnnas vy Acidos orgénicos aresentes en el-

“smogq", medidas vy contraol del mbxida de carbona. etc.
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Energla atémica, en la identificecibn de productos Pormados en la
descomposicibn durante la radlacibn de compuestos orghnicaos iden-
tificacibn y anflislis de impurezes de los solventes usados en pro
cesas de estudios experimentales, tembifén es la mejor herramienta
valuable en la produccibn de aguas pesadas donde el estricto cun

trol analftico del deuterio contenido es muy necesario, etc.

Bibgquimica, en la identificacibn y determinacibn de estructuras‘-
moleculares de enzimas, aminofcidos, analisis de lipidos, protei-
nas, hemoglabina, vitaminas, esterales, azlcares, determinacibn -
simulténea de Triglicbridos, fosfolipidas y colestersl, etc.

Y muchas otres aplicaclones similares en cosmbéticos, aceites esen
ciales, alimentos, emulsiones, carbbn mineral, etc.

Las aplicaciones analiticas de espectroscapia en el rango U.V, no
es tan amplioc coma el I R, pero es aplicable en el anAlisis cuali
tativo y cuantitestivo de compuestos orgénlicos especialmente en el
anhlisis de sustancias aromiticas y heterociclices o compuestos -
con enlsces conjugados.

La utilizacibn de la espectroscopla infrarroja v U V. en la cuan-
tificecibn y caracterizacibn de‘mezclaa, en el preseﬁte trabajb,l
ubrdece a gque pur consultas reallzedas en HAYA (Refiner{e Acaju -
tla S.A) no eplican un método de anaélisis para la cuasntificacibn-
de xilenos y etilbenceno en gasolina, en tal Bentidp BE espera =

proparclonar una técnica sencilia‘a efecto de contribuir e la re-



solucifin de tal situacibn .

Especificamente nos limitamos a considerer tales compuestos; porque
Estos isbmeros presentan un elevado valor antidetonante, en la gaso

lina.

En cuanto a la técnica del trabajo, se basa en la propiedad de aditi
vided de las absorbancias en un analisis de mezclas. En nuestro ca
so la mezcla esth constituids por custro compaonentes: o-xileno, m-xi
lena, p-xileno, etilbenceno; de tal manera que tendremos custro espe

cies absorbentes a cuatro langitudes de onda diferentes.

La determinacifn de los caélculos de las cuncentraéiones de los custrao
componentes de la mezcla se realiza midienda cuatro ahsorbancias a -
cuatro frecuencias y se insertan estos valores en cuatro ecuscliones -
lineales que poste;iormente se resuelven utilizando el algebra de ma

trices.

Por los resultsdos consideramos que el método experimental es muy sa-

tisfactorio y que cumple con los objetivos propuestos.



CAPITULD I

FUNDAMENTOS Y LEYES DE LA ESFECTROSEDPIA DE ABSORCION

En este capitulo se incluye alguna informacifn bisica aplicable a la

espectroscopla ultravioleta e infrarroje, y algunos datos generales

referentes a la interaccibn de la radiacifn electromagnftica' y la ma-

teria.

Los simbolos y tfrminos més importentes utilizedos en las medidas de-

absorcifn son : (1)

TErmino Simbnlo
Patenclia radlante P, Pa
Absorcibn A
Abrorbhancia
Transmitanciea T
Absortividad a
Absartividad &

Molar ‘ :

Definicibn

Otros nombres

Energf{a de la -

radiacifn  en
erqios inci -
dente en el -~
detector, por

2
cm de super-
ficle y por -
segundo

lag Po/P

P/Pa
A
bec

bc

Intensidad de
la radiacidn
I, Ina,

[

Densidad &ptica

o,

.Transmisibn,T,

Coeficiente de
extincibn, K

Coeficiente de
extincifn
molare.

(1) Skoog, D.A and west, D.M. An@lisis Instrumental Nueva Editarial

Interamericana 5.A de C.V.

MPxico 1984,

-



(*2) La ASTM (1971) , ha hecho un esfuerzo considerable, pera -
crear una naomenclatura uniforme. Los tbrminos y simbolos que se enu
meran en las dos orimeras =nlumnas de la Tabla snterior ap hasan pre-

cisamente en sus recnmendaciaonrs,

Transmitancia (T) de unma solucifin, es la fraccifn de radi=acibn incl -

dente Transmitida por la solucifn,o sea que :

T = P/Pao

Pao >P

Esta figura representa la atenuscifin qu= exnerimenta un haz de redia-

cibn por uns solucifin que absorbe.

Como consecuencia de las interaccianes entre los fotones y las parti-

culas absorbentes, el poder radiante del haz disminuye de Po a P.

Por 1o genersl la transmitancia se expresa como porcentaje.



ABSORBANCIA (A)

- Es el logarfitmo en base 10 del reciproco de la transmitancia, T, en

el que el disolvente pura es el materisl de referencia.

la absorbancls de una sclucibn  psth deflnida por la ecusclln

A a - 10q1n T =  lag _Po
. R

Puerde observarse gque @ diferencia de la transmlitancia, la absorban-
cia de una solucifin sumenta & medida gue aumenta la atenuacion del

haz.

AHSORTIVIDAD Y ABSORTIVIDAD MOLAR

La ehsorbancia es directemente proporcinnel a la trayectoris de la ra-
diacibn & través de la solucifin v & 1la concentracifin de la esnecier -

gue prnduce la ahsorcibn.

A = abc

dondea“es una constante de proporclonalidad llamada absartividad. Es.

v -

evidente que la magnitud de "&" depende las unidades utilizedas pare -
Whit y upw, Cuanda se exprrsa la concentracifn en moles por litro y -
la trayectoria a través de la celda en centimetros, la absortivided se

denomina abisortividad molar y se renresenta con el simbola G.
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A = Bbe

INTERACCION DE LA RADIALION ELECTROMAGNETICA Y LA MATERIA

'

El especiro electromagnbtica, es el rango total de longitudes de onda
o frecuencias de la radiscibin electromagnética; y la rediacién electro
magnftica es blsicemente un campo de fuerza en el espaclo que tiene -
una frecuencia, veloclidad e intensidad caracteristicas. Oesde este pun
to de vista, si consideremns el volumen centrado en la trayectoria de -
un haz de radiacifn, cualguier particula que tenga unae carga eléctrica-
o un momenta magnético se sentird ya sea atralda o fepellda por ls rg -

dlacibn.

Con enterioridad a lus estudics realizados por James Clerk Maxwell, sg
bre el campo electromagnético, y en un esfuerzo por sustituir las fuer-
zga elbctricas y magnfticas por fuerzas elfsticas, en la teoris de pro-
paugucilin de lg luz; se llegd a concebir la luz en algunos casos como una

onda que se movia a través de un fluido lnvisible, y en otras como un -
shlido elfstico.

Posteriormente Maxwell postulf, que le luz era el resultado de cambios-
¥

en las vibraciones elbctricas. Esto surgif del concepto vectorial -

eléctrico y magnbtico de los disturbios electraomagnéticos propuestos -

por El; en el que conasideraba una onda electromagnética de frecuencie-

0 , que es una corriente elfctrica slterna, con un efecto magnético-
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asocliado. La onda tiene vectores eléctricos y magnético que repre-
sentan el campo de una fuerza, y gque son perpendiculares no sdlo a-

la direccifn de la trayectoria sino tembién entre si.

Ondas electromagnéticas de plana pola

rizado y una sdla frecuencia.

Figura 1

En la figura 1 se representa un tren de ondas electromagnéticas de pla
no polarizada y de una sola frecuencia; lo gque significa gue el vector
eléctrico E vibra en un sblo plano y el vector magnético H en otro. -
Partiendo de esta premisa y conociendo que las moléculas constantemen
te estan experimentando movimientos moleculares gue se clasifican como
vibratorios (donde los &tomos dentro de la molécula éxperimentan diver
so8 tipos de vibraciBn con respecto a atra molfcula); rotacionales -
(donde los &tomos giran alrededor de uno o més ejes que bisectan la mo

lécula) tales movimientos se cuantizan y pusden ser sblo de ciertas va
lores discretos permitidos.
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Adeﬁés una‘mmlécula puede existir, grecias a los diferentes arrenglos
de los electrones en orbitales moleculares en miltiples estamdos elec
trbnicos que tembifn se cuantizan. Las transiciaones Ent}b eastos eg
tados de energlia son posibles cuando se aoreqa al sistema una ener -

gia iqual & la diferencia enerpética entre dos estados cualesquiera.

AE = EF - EI Donde RE - es cemhio de energia -
al pasar del estado -
inicial al final.

E\ = Energfa inicial

Estado final de energla

1}

b

Cuando se eliming 1n fuente de enernlse, la molbcule puede resccianer o
relsjarse al estado de eneragia orininal. 51 ocurre la relajacibin  se

liberas enernia igual a A E, a menudo en forma de luz o calor.

Cuando los &tomos, iones o wmoléculus absorben enerqla radiante sblo pa
re volverla a emitir, hien sea comao linea n banda espectral, se dice -
que la materia que ha ahsorbido ests energlia a passdo & un PstadD'qul

|

tadu; este cambio suele representeorse por

asi la energie radisnte de diferente longitud de onda produce efectos-
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diferentes en el material shsorbente, de anul se estzhlece nu» las di-

ferentes rroiones del espectro electromagnético, rue nrovee la eneroic

neces=ria 31ara prodacir un espectra en narticulear san

Regibn de Microondas : €8s la radiacifn cue oravee la enrrqls ne-
cesaria nerzs producir lz ratacifin en las mﬂlﬁculms, s emplea pa~
ra propaccionar la enereoia coanvenicnte na}ﬂ la informacibn acerca
de las lonnitudes y los &naulo- de enlace, lae handas rrsultzntes
noc son ceractericsticas de un enlace en nerticular #n 1e molfcula:

pero son cerac’eristicas de ls molfcula coma un torao.

l.La eepectroscopie de microondas rara vez se emplea para obtener da
tos nue nos comprueben la fstructura molecular, genepralmente se em

nlea en molbculrs nue tienen una ectructurs general conocicda y na-

&)

~ la cual s~ dpaspa inform=zciln mas detallsda (camhios ern la pno+-

gia rotacional)

Renifin del Infrarrojo : Nos da la enerola suficiente para estirar
y doblar los enlaces en la molécula lo nue da como tesultadn le eg
pectroscopia infrarroja. Las handas cbtenidas por shearcifn en -
una molfcula dan oricen al espectro vibracional, v son caracteris-

ticaes tanto de ur erlice en particular como de orunos funcionales.

Regifin Vieible y Hltravioleta Cercann : Nos ¢3 1= eneroia nara -
orininar transiciones electrénicas. Estaos electrones nueden en -

contrarse en insaturaciones o como electranee no enlazantes. Fa-
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tos epapectroe son llsmados espectros electrbnicas y constitu-

yen la base de le espectroscopia ultravioleta.

d- Regién de Radio Fr?CQPnCia : Algunos atomns tienen la caracte-
ristica de absorber enpréia en esta reqgibn. Las moléculss que
contienen estos &tomos cuando se colocan en un campo mannético-
griginan un espectro de resonancia mangnétice nuclear o resonan-

cia electrBnice del espin.

ANALISIS CUANTITATIVD POR ABSORCION DE LA RADIACION ELECTROMAGNETICA

Para la cuantificacifin de ls asbsorcifin; se dirige un hez ‘de radiacidn

@ la murstra y se mide la intensidad de la radiacifin transmitida.

La radiacifn absorbida por le muestra es determinada por la compara-
cifn entre la intensidad de le radiacifn transmitida cuando no hay -
especies absorbentes y CQEHHU las especles presentes en la muestra r~
absorben, El puder radiante de un ﬁaz que c011§10na es prnporcional
allnﬁmPro de fotanes por sequndo que pasan a travfs de una seccibn -

transversal. 51 los fotones nue chocan en la muestra poseen igual -

envrgie a les requerida para causar un cambio rn le Enerq{a cuantlzada,
puede ocurrir la absorcibn. La fraccibn de la enprgié radiante ab -
sorbida rdeprnderéd de la probabilidad con que se dé el cambio de la -
energfa involucrada. La absqrciﬁn reduce rl poder radiante de la ra

diacifin transmitide; la disperasibn y la reflexifin, también disminuyen

v
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ese poder; sin embargo, pare la mayorfs de sistemas, esas pbrdidas -

son peguefizs comparadas con le absarcibn.

LEYES CUANTITATIVAS

Consideremos el cambio en el poder radisnte que ocurre cusndn una ra-
diacibn monocrombtica pasz 2 través de 1s celda de zbsorcifin. Prime
ro llenamos la celds con una solucifn * blanco ", la cual normalmente
contiene, el solvente més las otras especies diferentes & lss princi-
pales de absorcién, Con esta solucifn blenco en la celda, el poder

radiante de la rzdiscibn transmitida representas 1 poder radiante in-
cldente menos 1is ofrdicss por disnersifing teflexifn o cualouier ab -
sorcibn por las especies furra del objeto de estudio (gue narmalmente

gon insignificantes).

Denotamns este poder rediante como Po ; porgue sirve como un correc -
tor del poder radiuantes incicente cuands el blancn s reemplazedn por-

la misma muestre.



Celda de absorcifn

. Segmento A Celda de sbsorcifn

—

f i1§£:jb al detector P (P-dp)

Fig 2a

 Fig 2

Proceso de absorcifn de la radiacibn

Refirifndonns & la figura 2 analicemos el fenfimeno que occurre cuando

la radiacifin pasa a travfbs de un segmento A de lg muestra. Usando-
. |

la notacibn diferencial del chlculo, dp, representa la diminucién en,

el pader de ls raedlzcifn en una capa infinitesimalmente pequefia dx ,

como cansecuencia de la absorcibn.

Consldérese ghora una seccifin transversal de la figura 2 b de &rea S

y espesor Infinfitéaimsl db.

Dentro de este seccifin hay dos partfcules ahsorbentes. Rsocliada -
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con cada perticula se puede imaginzr una suoerficie er la que nuede -
producirse cepture de fotaones. Est~ es, si un fotdn 1leqs por ezar

a una de estas Areas, se nroducir% abs~rcifn inm-~diatemente.

Cada frea proysctada de eatas sunerficies de captura =r la =seccifin -

transversal S, se drsigna camo dS; v la arobabilidad de ceptura de un
sfblo fotdn que pase por la seccibn serd dS/S. En un nromrdio esta -
distico este razbn renresenta la prnhabilidad de captura de fotones -

dentroc de la seccibn,

La potencia del hez gue penrtra en la seccibn, Px, es pronorcional sl-
2

nlmero de fotones por cm por segundo y dPx representa la cantidad -

eliminada por sequndo en le seccibn (nimero de fotones ~ie nosan en la

spccifn S por serindn): la fracciBn cantureada es entonces -dPx/Pr» vy es

ta razbn es ~n promedio {cu=2' a la nrchabilit-d de canturas 21 término

se le da siqno nrnztivo p2-a indicar ~uep el noder radiante exoeriment=

rrduccibn, asf :

dapPx _ _d
= -5

Px

-
)

(1.1

Recufrdese que fd% egs la suma de las freas de canturzs n=ra las par-
tfculas de la seccibn; en consec.encia debe ser proporcional al nlimr-

ro de narticules,

[u
N
{

Kcin (1.2)
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donde dn es el nlmero de particulss v K es une constante de proporcio

nalidad que puedr denominarse seccihn trzrsversal de cantura.

Combinando las ecusclones (1.1) y (1.2) y sumendo a través del intér-

valo de 0 a n se ohtiene :

/P in
- _abx - _Hrn
Px -
Po o]
La integracifn dA
= LA _ji B B
Fo - g

Convirtiendo a logeritmos de bzse 10 e invirtiendo la fraccifn nare-

cambiar el signn, trnemos

Log Po . _Kn

P = 2,303 S (1.3

donde n es el nOmrro total de particulas existentes #=n pl blogue mos-

trado en la figura 1 b .

El frea de la seccibn transversal S puede expresarce en términns del-
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valumen del blogue V v su lonnitud h.  Asf

2
S = v cm
o]
Sustituyendo en la epcuacibn 1.3)
Log Po Kb (1.4)
P - 2.303 v

Pero n/V  tiene unidades de cnncentracibn (nimern de particulzs oor

centimetrs clbica) de dnnfe,

C= ___ _ nopartlculas . J.‘E’RQE"_'?./}.}EL?_ -
6.02x1023 partfculas/mol -
V cm
e _Mpoonp mal/litro
2
6,07 x 10°°
Cambinando con ecuacifin (1.4) se ohtiene
2
log Pn _E:DE.x_1D~3_mﬁbq~

p T 72,303 x 1000
Resumirnda todas las constantes en un Onico término g. tenemos

Lan Foo . sl = A (1.5)
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Lo que constituve la ley de Beer-bLambert.

Donde & ps caracteristica de la absorcifn de une malfcula a iBn en un

solvente particular y » una longlitud de onds determinada.

El velor de 2 es independiente de ls concentracifn y de la trayecto -

ria de la longitud de la radiacifn.
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CAPITULD 2

ESPECTROSCOPIA INFRARROJA

GENERALIDADES

Las maléculas orcénicas sufren tensiones, flexionés y rotaciones alre-

dedor de varios enlaces y de 1l moléfcila; estos movimientos molecula -
res tienen frecuencias ca~ectericticas que derenden tantn de los &to-

mos cue forman el enlzce, como de la naturaleza del enlace gue los une.
Cuando se irradia una muestra con luz gur contiene psss frepcuencias ca-
racteristiczs (o lonnitudes de onda), se absorbe la luz selectivamente,
creando asi{ un pico o un velle en el espectro cantinuo de 1a luz; =1 -

aparato recoqf estns picos en el papel gréafico.

Las lenaitudes de onda carscteristices de los gruoos funcionales orafni
cos ocurren en un intérvalo c:e comprende de 2.5 u =2 16 M ; Pn eshe-

intervilo del espectra, los mavimientos molrculares cansisten, nrinci -
nalmente, en vihraciones v rotaciones. Los instrumentns cue operan en

rate intervéAlo =e llsman eapectrofotfmetros infrarrojos.

La interpretacifn de un espectra infrerrojo comienza con un exzmen sis-
tematico de la bands més orande drl escectro, el rnrimer objetivo es iden

tificar los grupos funcionales meyores, fsto se hzce fAcilmente cuando -

I
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el grupo funcional ahisorbe en una regifin que rstd libre de las demés-
gbaorcienes, tal como la reaibn de 4.4 4 , donde sblo absorhen el en-
lace carhono-carbano y el triple enlace carbunu-nitrfneno; atros como
el grupo carbrnilo, pueden laczlizarse facilmente, pero cdmo puede -
sFr cualnuiera de la serie que cantiene grupas carbaonilo; requerird -
de un anflisls posterior. Se pueds obtener informacifn méas detalla-
da, considerandn las cercanias del grupo funcional y su efecto sobre-
la localizacibn de la banda de ahsorcibn; par eijemnlo, la conjugscifin
cun los enlaces mOltipl. s, deeplaza la banda de absarcifn del grupo -

carbanilo hicia frecuencias wmas hajas (longltudes de ondd moyoTes).-

Se han determinezdo empiricemente muchas correlaciones como ésta.

'

F1 infrarroijo fundamental, que es el rango considerada en trahbajos de
anfélisis cuslitativo y cuantitativo; se divide en dos regiones, la -
primers que va de2,5a 7.69 14 v la sequnda de 7.69 a 16.66 M (reglén
de la huella dactilar), dande existen gran nlmrro de handés de absor-
cifn nue snn hastonte caronterfasticns e codo compuerto, La Identi-
ficacifin completa de esta tegibn, asi como las otras reqlones del es-
pectro porporcianan una prueba inéruivoca de si dos compuestos urqénl

cos san idénticos. Pur G1iimo observese que hay un término cuanti-

Eulivo wsoclado cun Ja Intenasidad de 1w banda de sbsorcibn, conncido-
como absortividad moler 6.  Fste término varfa bastante segiin los di
ferentes grupos Funciaonales, asl por ejemplo; el grupo carbonilo de -

un Ester tiene mwrnxlmndamPnQP un coeficiernte de extincibn mnlar de -
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800; ura olefina triplemente sustitulda lo ticne de sHla 5.

PRINCIPIC FISICOQUIMICO DE LA TECNIGCA

Los espectros moleculares, pueden ser de tres clases : de rotacibn, de
vihbrecifin v electrfnicos. lLos espectros de rotacifin se ariginan nor-
la absarcifin de fotones par parte de las molfculas, ceon la conversibn

completa de le enerrgia del fotfn en energia de rotacifn de la molécula.

Los e=pectros de vibracifn aparecen cuando la absorcibn de enerqie ra-
diante praduce cambios en la enerof~ de la vibracifin moleculsr: nuesto
nue sdlo estéan nermitidas ciertas energias diﬂcretas.en la malbcule, vy
lz absorcibn de la luz corresponde a una tran=iclfn entre dns niveles-
de enerqfa, por esta razbn los esoectros de vibracifn son discontinuas.
Las diferencizs de rnergia encontradas rn les psorctros de vibracion -
son aproximadamente, cien veces meyores gur las carresponrdientes a los-

espectros de rotacibn.

Purstn que los cambion espectrales de ~ot3cibn son relativamente nenue-
Aos tienen como efecto el pnsencrar le benda de vibhracifn. Alnunas -
frecuencias de vibracifn estdn nrchihidas, es decir, no aparecen en el
espectra infrarrojo de acuerdo con las reglas de spleccibn; estas re -

glas de seleccifin scn mis restrictivas para moléculas muy simbtricas.-
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£l reguisite general para la actividad {nfrarrnja de une vibraclbn, es
aque la vibracibn tiene que producir un cembio perifdico del maomentao di
polar en la molfculs ; s no ocurre tal cambio, la vibracifin es prohi
bhida en el infrarrojo. Por supueata la molfcula puede taodavia efec-
tuar la vibracibn, pero no serd activeda por la ahsorcibn infrarroja,

y por ese mativn, nn scrh detectads en el espectrofotdmetro infrarro-

jo.

MUDELO DEL OSCILADOR ARMONICO SIMPLE

Una eproximacifin del movimiento vibratorio de los nlcleos de una mnl§
cula diatdmica se puede representar como la vibracidn de un osclladar
armbnico simple en el cual la fuerza restauradora es proparcional al

desplazamienta de conformidad a la ley de Hooke.

Para su demnstracibn se plantea primeramente la ecuacibn del nscila -

dar armbnico simple |

= - X (1)

La ecuacifin (1) es una rpcuacién diferenciael que praporciona una rela-

cibn entre una funcibn del tiempo x (t) .y au derivada seqgunda con res

pecto al tiempo, ’ para encontrar la posicibn de la particula,

d x
2
dt.
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en funcibn del tiempo, debemos encontrar una funcifin x(t) que satis-

faga esta relacibn.

Ahora bien, ssbemos por célculo diferencial oue la funcibn seno y -
la funclén coseno tienen eata propiedad; y considerando cue el movi -
miento armdnico no =s8lo es peribdcico, sino tambifn limitade tenemos -
que :

x(t) = Cast

:> i__cust:-‘%ent Y

dt

d2 cost= - Cost

dt

Esta propledsd nc ne wltera =i multinlicemns 1z funcifn coseno nar -
una constants Xo. Obtenirndo como une solucifn tentetiva aue
X = Xo Cos (wt +§) (2)

donde Xo, W, & son constentes

Ademfs la constant9¢§.se preata a combinaciones cualesquiere de so-

luciones de senns y cosenos, Por consiguiente con las constantes -

desconocidas (2) llega a ser una solucifn tan general como podemos -
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hacerlo, de la ecuaciGn f1). Para determinarse rstas cons*antes de-
tal manerz que la ecuacifin (2), sra efectivamenter la sclucibn de la-
ecuacifn (1), derivamos la ecuacibn (2) dos veces can rteanecto al tiem

pOo. Teniendan

dx

P WXe Sen (wt + § )
2

- 2

Aax. = - W XoCaos (wt +§ )
dtz

Sustituyendo las exnresionrs anteriores on la ecuacifn (1) obtenemos:

- wZXoDos(mt + &) - - K_XoCos(ut + SH
m

’ 2
De donde, si escnaemoe la conatarte ) de modo que W =

K (3)
m

entonces X = Xo Co=(wt +-6) es de hecho una solucifn de un necilador
armbnico simnle; por consiguiente, tocdos los movimientos dades por -
la ecuacifn (1) tiernen el mismo periodo de oscilacifin, v este periods
esth determinado sclamente opor la masa m de la partfculm nue vibrae y-

por l= constante de fuerza K.
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Fig 3

Renistro del movimientn armtnico simple.

La frecuencia J del oscilador es el nlmrera de vinracinnes campletas

por unidad de tiompe y estf dada por

= YT = U (4)
e

; Lad
m

=
RS
=

Ecuzcifin aplicade a un sistema macrosconica

Ahora blen, cuando una molfcula diatOwica vihra, el mavimiento de un
Atomo acércéndnse e otro £s de vibracién O iqual que un resorte, y -
lps estuding espectroschbplcos demuestran gque las radiaciones del es-
pectro elrctromagnfticao, correspondientes al infrarrojo, son los su-
ficientemente energbticos, comn para producir vibraclanes en las mo~
léculss, v en consecuencia permiten gque las molféculas ocupen niveles

mbs altaos de enrrgfa.
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Al inial gue las molfculas diatAmic=s, tambifn ies onliatfmicas tie-

nen la capacidad de reslizar vibraciones llamadas modos de vibracifin.

Consideremos shora la forma de vibrar nue tienen las &tomos &n una -
malbeula. En l#s molfculas, los &tomos vihran uno contra el otro en

lugar de hacerlao contra una pared fija, cnomo lo exnresadao en la ley -

de Hanke.

Centro
de B

O QPO G

a Ty

r en instante de t'!

r en instante de t°

Vibrzcifn de los &*omos en una molfcula en cualguier instante t

desplazamnientao X = T =T

Tomanda siempre que k ea la constante de fuerza, y los valores de v -
" 4
serfn las distancias internucleares variables; y,‘r?lla distancia in-

ternuclear en enuilinrie, se encuen*rt=s nue slendn la furrza d» res*i-
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tucibn sohre cada &tomo iqual a, -k(r-re), y como la fuerze gue tien-
de a resteurar la molfcula diatbmica a su distancia internuclear de-

equilihrio es igual a meE, = m,a, (por ley de Newton), entonces, se of)

serva nue

1 1 (5) a, = dr

Tendremas entnnces

m1d2r1
RN 3 : = k(r-Tp) (7)
2
dt
r|12d 'I‘?
ceee e o Lk (reTe)  (8)
2
dt

dnnde T, r2 san las posiciones de lo= fAtnmns 1y 2,

Parg mnlbculas digtbinicas en las qur se considera el centro de grave-

dad fijo, donde se cunple mlr1 = m2r9 y camhliando con la relaclfn
r1 + r2 = r, obtenemas :

m
Ty gty (9)

ml +m2
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2 - ' T (10)

Aplicando la segunda Ley de Newton F = mae; y comparando con la Ley -
de Hooke F = kx, donde x = (r-re); tendremos para cuslguiera de las

partfculas gue :

m.,m 2
12 e o - K(r-re) (1)
m1 + m2 dt
S1 consideramos que :
_~21m2 = M (masa redurida)
m1 + m2
Obtenemos d2
SoQue MO X _ L L KX 12)

2
gt

Observamos entonces gue las vibraciones de los dos &tomas de una mo-
lécula se han reducido a la vibracibn de una sola masa puntual m ,

cuya amplitud, es igual al cambio de la distancia internuclear en =

la molfcula.

Para un sis<rm= a7 dns narticulsa ia frecaennia de vibrarifin serh



31

J= 172 :'ﬁ (13) y los niveles de vibracifn estarfin dados -

por

Ev = (V+'y2)h~)

j
Ev = (V + R) h/2%T N Ky

1
(14)
donde : Ev = energfa de vibracifn
V = ndmero cubntico de vibracibn que puede tomar valores de-

g, 1, 2 etec.

h = constante de Plancke.

La ecuacifn (14) ensefia que el oscilador estéd en un estado de vibrecibn-
minima cuando V = 0 en donde la energia ED =% h Jao, liamada de pun

to cero del oscilador, no se elimina incluso aunque la molfcula se enfrie

hasta 0QK.



Para una transicibn vibracional desde un nivel cuyo nlmero cuntico

1
V @& otro V, la energf{a absorbide est& dada por :

E = E = EV1 = (V + %) hido - (U1 + ) hido

= - vhndo

donde O o es la frecuenclia fundamental de vibracibn.

32

es
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VISRAOTUNFS ML FOIE ARFS

Las moléculas no san conjuntos rigidos de &tomns, sino que se pueden-—

comparar a sistemas de diferentes masas que representan los &tomos de
la molécula, y resortes de longitudes varisbles oue corresponden a -
sus enlaces guimicos. Hay dos tipos fundasmentales de vihraciones mo

leculares : vibraciones de estiramiento y vibraciones de deformacibn.

a- Vibraciones de Estiramiento : que son movimientos ritmicaos a tra-
vés de los cuales se unen los ejes de los ftamos en tal forma que
la distancia interatbmica se aumenta o disminuye, permaneciendo -

eastos en el mismo e je de enlace.

b- Vibraclones de Deformacifn : que consiste en cambios en laos &ngu-
los de enlace entre enlaces con un &tomo comlin, o el mavimiento -
de un grupo de &tomos con respecto al remanente de la molécula,
8in movimiento de los &tomas con respecto s otros.

Rlgunas de las vibraciones &e estiramiento y de deformacién que -
pueden existir dentro de una molfcula se ven en el esquema si -

guiente :
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. '
/0
~
N
A Y
Simétrica " Asimbtrica Tijersa Sacudida
Vibraciones de estiramiento Vibraciones de deformacifn

Los movimientos vibratorios en las molfculas no se pueden desligar.
de los movimientos de traslacidn y rotecifin; siendo los movimientos
de traslacifin los desplazamientos de masa en cuelquier direccifn de
los ejes de coordenadszs. Cuando el desplezamiento se efectlia en-
los tres ejes se dice que tiene tres grados de libertad de trasla -

Ci&no

Los movimientos de rotzscifn seriin lpos meovimientos de une sartfcula-

slrededor de un eje determincado: teniendo gar. molfcules no lineales
tres grados de lipbertad y para el desplazamiento de rotacifn de una-
molfcula linesl se tendrén fnicamente dos grados de libertad de rote

cifn, uno en el plano xz y otro en el olann TZ.
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Ahora bien.

Las vibracicnes de estiramientn y deformacifn de un enlace ocurren a

determinadas frecuencias cuantizadas.

Cuanda le luz infrarroja, de la misma frecuencis incide en la molécg
la se produce absorcifin de energfa y la amplitud de 1s vibracibn au-
menta. Cuandn lz molécula vuelve del estedg excitedn al estardo nar-

mal, la energfa absorvide es iiLer.sds en forma de calor.

Asf, cada una de las vibraciones llamadas modas de vibracifin, corres-
ponde 8 un grado de libertad de vibracibn, y cada uno de estos grados
tiene una serie de niveles de energis permitidos. Une molfcula con-
n Btomos tiene un totel de 3n gradns de libertad, v puesto que 3 de
ellos son grados de libestad de trasl-cidn de le molZfouls totsl v 3 -
(6 2 s1 la melécula es lincal) son oraden oe libertad de rotacibn, -
existen entonces 3n-6 (3n=5 en moléculas lineales) grados de libertad
de vibracidn. Par lo tanto existen 3n-6 (8 3n-5) distribuciones di-
ferentes dé nivelea de enrrgla. Entaonces para gue una determinada -
vibracién resulte en sbsorcibn de energia infrarrojs debe causar una-

variaclibn en el momento dipolar de la molfcula.
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De este moda, moléculas que contirnen cilertos elementos de simetria -
mostraran eapectros mas simples - las vibraciones de deformacifn gene
ralmente necesitan menos energia y ocurren a longitudes de onda mayo-

res (nlmero de onda menor) gue las vibraciones de estiramientn. Estas

vibraciarirg deprnden de la fuerza de los enlaces.

Ahora bien, pars moléculas can un nimero muy grande de &tomos, los va
lares 3n-6, tombién purden ser muy grandes., En tal sepntidn existe -
un teorema, segln el cual cedaz una de las vibraciones deberén ser si-

mbtricas a antisimftricas, con rrspecto a cualnuier elemento de sime-

tria.

CUNDIGTUNES PARMN LA AHSURGION DE LA RADIACTUN INFHARKLIA

La enernis rodiante puede ser absorbida por una molécula y profducira-
uns forma de vibracibn natural, siempre nue se cumplan las condiclo -

nes siguientes

a- la frecuencia natural de vibracibn molecular, tiene que ser igual

a la frecuencia de la ahsorcifin.
b~ Lla frecuencia de vibracifn debe cumpnlir la ecuacibn E = ho.

c- lLa mnlécula debe tener un dipolo eléctrico y la vibracldn, deberf~

praoducir un combin en la nosicibn relativa de las carnass del dipo-
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la: se ha llegadn 8 comprobar nu= si la aronarcifn del cambio en el
dipolo durante la vibracifin es muy rapida, la ahsorcifn seré muy -

intensa. Al cantrario cumndo la proporcifin del cembio es muy len-

ta, la absorcifn de la radiacifn es déhil,

51 gpnuimos p=so a paso las diferentes absarcloness estas anarecen -

coma un nréficn coantinuo, el cual es ca“actﬁristicu de determin~da -

molécula, oor las frecuencias nue absorhen sus enlaces. Fe aafl ue
& =eprecentacibn de la vibracibn de ahbsorcifn de la radiacifn pare-

cada frecuencia, eps e} espec*rc infrarroio de rsa molfcula,

El estudio del e=snectrn infrarroija, nos nf-ece na solsmente la iden-
tificecibn de un compuesta en particular sing cue *ambifn nos da la -

inform-cibn necrsaria sohre su epetrictura.

Cu~=ndn una ascilacibn n=articul=r de ura mnlfcula sr hace imposible -
por lz simetr{a de la molfcula, no se obscrvn ninguna rodiacifn co -
rrespondlente a eata n=cilacibn. Se dice entonces nue la forma de -

vibracion es inac*ivs para el infrarrejo,
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CAPITULO 3

ESPECTROSCOPIA ULTRAV LOLETA

GENERALIDADES

El espectro en el ultrasvioleta, a diferencia del espectro en el in-
frarrojo, se origina par excitacidn electrénica de lea molécula con -
la luz irradiante. Lo importante de este hecho, desde el punto de -
vista gquimice, es que los espectros en la regibn ultravioleta asefa -
lan la presencia'de insaturaciones en la molécula sbsorbente. Es -
to se debe a8 gue, con pocas excepciones, sdlo la molécula que con -
tiene enlaces multiples tiene suficientes estados excitados eata -
bles para aoriginar ebsorciones en el ultravioleta cercano; es decir
que la absorcibn molecular en este regifn del espectro depende de -

la estructura electrfinica de la molbcula.

Asl los hidrocarburos saturaudos, los slocohale
v

0

y lon Esierzs son -
transparentes en esta regibn. Ademés las clefinas monofunclonales -
los acetilenos, laos acidos carboxilicos, los ésteres, las amidas y -
las oximas tienen mBximos de absorcibn justamente fuera de la regibn-
cercana (& unas 200 nm) y, en general, sblo muestran el final de 1la

absorcidn.

Una tercera clase de compuestos que comprenden los aldehidos , ceto

nas, compuestos nitrados aliffiticos y los ésteres de nitrato se ca
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racterizan por maximos de ahsorcibn en el ultraviocleta cercann, nero
Estos =on de intensidad tan pequefia, nue 38lo son Gtilrs haio circuns

tancias especiales.

Podemos conclulr cue el espectrn ultravinleta es m-noc informative -

aue el espectrz infrazrojo, ya nue la mayaria de elln=s carecen de la-
pstructura detzlleda de las h=nd:s nprro de ﬁndos modns la fsnectrosca
pi= ultravinleta nroporciona un apreciable mftndo analitics suplemen-

tario.

Las modernos esnectrofotdmetros de ultravinlrta de dnhle haz. ~enere=l-
mente trazen or%ficns de la absarbancia contrn la lonoitud <= onde en-
nanfmetros. Ya aus 12 absarbancia (A) de una solucibn “ienc un signi
ficede cuantitetivn en la rsorctroscenia ultravicleta v como las snlu-
cion=s empleardzs son lo suicientemente diluidas nara que =r Zumnle la
ley de deer, r©rsal siempre es conveniente convertir 1= ahsarbencia en-

coeficiente de extincibn malsr (§). Fstas curlidesdrs se relacionan -

entre si por medio de la ccuscibn

en dcnde =

o
Ii

longitud de la celda en centimetrns (usualmente 1 cm)
C = concen*r=cifn pn moles ap- lit-n.

BIBLIOTECA CE! ITRAL l\
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Se ha visto que & es uns medida de la esbsaorhancia de una solucifn
a2 una concentracifn de un mal por litra en una celda de 1 cm, par lo

gque valores de & en espoctros diferentes son comparables sunque se -

hubieran usadao concentraciones un poco distintas para trazarlose.

Los disnlventes mhs usados san : ciclo hrxano, etanal al 95%, etanol
shsoluta que no contenna henceno y dioxano. La cancentracibn que se
dehe usar puede estimarse, ni se dispone de alnuna informarcifn sobre-
¢l valar esprredn pars 1 miximo valar de &. A continuacifn se pre;
senta un cuadro gue contiene los ranges Otiles de transparencia de -

eolverites #n la renibn del ultravinlets cercano.
Acetonitrilo

AT
Lloroformo
Ciclohexano
1,4-Diuxana K"ﬁWR“W“VN‘ﬁNN' A NN o) § ALY
’ o AR A e O foa M\Z\i R R e
Etanol 95% RRCTA --?-_*3 R R N Ry
- . A AT SN AT g RS 1:\ 7 + T
n-hexano N Y ..,.}.., f"y:::"\'.wi}m%o &.‘\‘,-mb\\s\ \\@&\\‘\\ )"’ ‘1' \i{‘.\ -xt\g?‘
Metanol ‘ml . ‘“g! , J? L\ y 03
ts.\m 1‘3’&\& Yil % “ 2 ‘-‘m\\m& SN} W /x 2
Isoactano A ALY “L» 3 L& »-WL ajp() lW
a k;,u R KQ‘VA& M\‘.Ym( )%V/\\&#g‘gw\) (€ ﬂ_}é\ 5 ’A";?f
D ey e
NSNS S, Sy ; .
' ’)X§ .hl.l-.i‘ me&' v)\ 1 ‘.\:\tu A AN Wx ,-\N’\‘{“ &W%
Trimetilfosfuto | AR NN ‘x\\\w\?\‘&\”ﬂmw ARG ,-~‘§‘““|3\7 \.\\% )

=200 220 240 260 280 300 320 3400 360
Table 1

nm

Ranguos Utiles de transperencia de solventes en la regibn del ultravio-

leta cercano. (regibn obscura)
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EXCITACION ELECTRONICA

Los niveles de energla electrbnicos de une molfcula en condiciones nor
males, se denomina estedo fundamental, y los niveles electrbnicos més-
eltos representan los estados excitados primero, segundo, tercero,cuar
to, etc, asi la sbsorcibn de energie luminosa paor compuestos orgénicos
en la regifn visible y ultravioleta implica la tranaferencis de elec -
trones de los orbitales ¢ , W y n desde el estado fundamental a es-
tados de mayor energia. Estos estados son descritos como orbitales -
moleculares que estén desocupados en el estada fundamental o no excita
do y se llaman orbitales antienlzantes. El orbital antienlazante asp
clado con el enlace ¥ se llama orbital O (sigma asterisco) y el aso

-
ciado con el T ge denomine W (pi asterisco).

- L J
Les formas generalizadas de los orbitales 6 , § y W, se ob

serven en le figura 4.0, donde las lineras llenas se refieren a los or

bitales de enlace & y W [ y las lineas punteadas representan los -
L ]

orbitales antienlace ¢ y W los puntos se refieren a centras atﬁql

cOo8.
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Diagrama de nivel de energfe t{nico que releciona las energlas de -
los diversos estedas de enernia de una molfcula (b)) renreepntacidn
ampliada de (a) que murstra los diferentes niveles de eneraofa eplen-

tréiniccs, rotacionzles y vibracianales de cadz estadn.

Niveles de

energia elec
Visifin _ trbnicos del
ampliada estado exclita

e e R T

‘ e e e e rmm e cmw o -
n do B S A
(por ejemplo, —~ -t ~- — =~
n) 1
e———————— Nivel vibracional
ee=w—e — == Nivel rotacional
Niveles de e 1=~ 1= =~ ~ T
- nergia elec- L _ L _ L1}
-~ trénicos del
w estado basal N R R
(por ejempla T-7-1--:
Sl o B

(a) (b)



Para que se realice una transicifn electrbnica se requiere la ener-
nia necesaria pars promover electrones al nivel més alto. Esta ah

surcifin de enerqla es 15 que se mide y registra en la espectrosco -

nia U V.

La centidad de energle requeride nara la excitacibn electrénica, va
rla de acuerdn con la naturaleza del enloace quimicn y 1a estructurs

molecular.

ENLALES Q@

Los electranes en un enlace § esthn fuertemente unidos entre nlicleos
atbmicos y oueden excitarse a un eatado de enprgia més alta, sblo -
por longitudes de anda muy cortas en la reqibn del U Y. lejana. La

excitacibn de las electrones de valencia en los enlaces § , L~ C
vy L~ H (camp en los alcanasg), requieren una rediaclfn de 130 nm o
menos (220 Kecal/mol o 950.5 KJ3/mol). La elevacifin de eatas electro-
*
nps a un nivel més alta de enerqla se denomina transicitn ¢ — @
porque los elrctroncg se excitan de un orbital de enlace § & un or

- »
bital antienlazante @ , tales transicionrs requirren de.gran ener

gla y rara vez se observan.

ENLACES W

A diferencia de los electranes gue constituyen los enlaces § ,los
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electrones de enlace en los enlaces T se enlazan menos fuertemente
y son mas mbviles. Como resultado de ello, es més sencillo excitar
los a niveles de energia més altos (y menos estatarlos a niveles de
energia més sltos (y menos estables), y estas transiciones electroni
cas se pueden abservar en la regidn U V. con 14 wmavoria de los ins -
trumentos. Dichas transiciones se denominan transiciones 1T — Wl,
ya que los electranes experimentan transiciones entre los orbitales-

de enlace Ty los antienlazantes {f*

EXCITACION DE LOS PARES ELECTRUNICUS NO
COMPART IGOS

Otro tipo de excitacifn electrfnica involucra pares de electrones nao-
compartiios rn Atomos nque forman nerte de un enlace mitltiple. Por -
pjempla se puedr desplgzar un el ctrln ce no enlace en o1 oxigeno del

grupa carbonile, O - 0 un matadn de pncrals m%s altn inestable,

mediante la aplic.cibn de enernia. Fste tipo de transicifn recibe-
»

el nombre de transicifin n =T en donde n se refiere a los =-

pares de electrcones no enlazadns, (en este ejemplo en el ox{geno). -

b r -
Las trensicinnia n =@ tambifn sun posibies, pero son de menos

impartancia y s ussn meno= Fn la detorminacifin de estructuras,



45

? f
Transicifn Transicidn
TransiciGn O
n-g - non
Trangsicibn :
|
ti 1S
Un Mo no’ 3. Un Mo no
enlazante enlazante
e
e
MO g MO ¢

Figura 5
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CAPITULO &

ANALISIS CUANTITATIVO DE MEZGLRS

-~ Utilizacibn de la propledad de aditivided de las absqrbancia;.

El emplea de la propledad de aditividad de las absorbancias para
el anflisis cuantitativo de mezclas, implica la determinacibn de
las absorbancias de mezcla (Am), para cada una de las longltudes
de onda de les diferentes componentes puras, para despubs introdu
cir este dato en las ecuaclones que permitirédn determinar las con
centraciones de cada componente de mezcla s determinarse. Toman
do en consideracibn la ecuscifn propuesta por Lembert-Beer (usthc)
y conslderando que * &% (ebsortividad molar) es independiente de
la cancentracibn, peroc dependiente de la longitud de onda " g ¥ ;

Tenemps que para los componentes puros s

Am = A + A + A_ + A + An ...

1 2 300y
1\1_" Am - ﬂl } “11 + AIII + AIV
K—s Ay = Rp *» A o+ Rpgp v Ry
k}-—-— Ap = Bp v A+ Apgp v Ay

BIELIOTECA CENTRAL

BEivERBI1DAD DI EL DALVARBE
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I8 AL A SRS SEAL § 3 SRS IV

Doande I, Ti, 1Ii1 v I/ san Taos ¢ .monaentss O mer7ola.

De cada uno de rstoe sep nbtienen los datos de (absorbancia) "A", del

espectra : 1la concentrocifn de la densidad particular de cadae uno;

y el epsaesor dr la celd= ~or eps un valar constante, crn este infor-
macifn calculamos la shbsortividad molar aplicando * 6= A
bec

Para ceda ceso narticular; conociendn el velar de "% (de los crmpo-
nentes puros) , el espesar de la celds v 21 velor de las absorbaencias
de mezcle de los componentes, procedemps al chlculo de las diferentes

concentraciones de estos camponentes en la mezcle, asi :

A1 = AL 7 Bfep v EyBeyy v BppPorr ¢ BpPCyy

Ry — R, = Bppep 511““1; v B B
.

Ay o Ay = Bpep v Epepn o+ Eppgbop v Epbog

kh - A = E bc £..bec ETIIbCiII EIVbCIV

117011
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Dnnde :
o — T 0 R T S U T UK
Ao — S GRS 2 U TR 2 0 S T % T
A 3o Byboe Ay b= Ay Boh o= By B Dy
Lo — A S SR 5 50 G A M s (R

hKplicando Algebra de matrices teaemg= n:> —ara l:s cua*rn pcua-

ciones con cuztro inchHinitas.

. . : o
i Ratt Bt S v DBy
A2
= c ., + !
A = A0 v Bbyg Lol %5 1

BIBLIOTECA CENTRAL
Swvansieal Bk ¥\ sasvanoe




k3
= Cc
Am AS I *
Ay
hm = AQCI *
Tenemos que : (h*)
L
Am 81 D
ke oo
m 2
C = L "
I 3 -
A 8 V. *
m 3
o
m Bh D
A Moo
1 Am 1
[Q
2
A2 Am CZ
ks
AJ Am C3
A k“
C - b Am [0 ‘<
II Aﬂ 81 1
AZ B2 CZ
AB 83 C3
A“ Bh E“

DBC

IN

v

v

49
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[l

111

{‘1
A
1 31 Am D1
A2 82 Am D2
“3 83 Am D3
h,
. . “
Hb Hu Am Dh
A1 81 C1 D1
>
Ay 8, “ D,
A3 83 C3 D3
' jan ~ n
Hi‘ ui6 Ll& l;"

50
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De donde

1 i 3 2

- » [ ) . .h .’:‘ \ C' e r L 3 () .A .D .'r:
(Apm Bpe€qeD )+ (BuaConler 1 s (CuDouB WB ) (D0 )

2 LA

L

A. . ® .:.r\‘.,r_ . ol e )" "?'ﬁ':
(RpeB3eCpeDy) + (Befyemnn 3w (GLeBpefeByd o (B0 0750 5y)

c. = — S —

L ] L J - L ] ® L »> - . - .“n‘(; .C )
(R1 82 C3 DQ) + (81 C2 03 ﬂh) + (C1 D2 A3 Bh) + (D1 Row e By

) o A ST
(RA'B3'C2'D1) + (BL'C}'D?'Q1' + (HL.DB.A2.81) + (DLi . )

(a..e.cC
m

1 y .
. A .C .D .50 waelheAle AP,
1 3 Db) + ( n® o 93 Lt ( 1 P2 A3 ﬂm) + "

3 b 1 -

A .C.. «CLeD.. 70 CoelyeP e (hp.el 0 W0
(A =R »CoeDy) # (A eCoeD.a7 Y+ (T D, R R D + cEe by
C = - e e
II
) A_.8_.C.. «Ce Do 7 s 7 WL R B (7L aeLe Y
( . 82 83 Dh) + (B1 C2 D? . 3 db> T e

3 3 . - - '[x —\*:_.4\ + '-':,o:’__l—,..a:)
(A +B30C,eD ) + (B oCpuD ) s (1 D7 LB e Ty

«B,.A 4D B S O O e (DL BB uE )
(ReBye oD ) + (BooA WD,oA ) 4 (7 " 0huB ) ne®anh

2 3 ~ -
A . -« A . . - o \.‘ + 1 '} e Do (HOE -.: o 1 b
(R +84-R D) + (B Aoty +PyefpeB ) Pt Tt

C
ITI

R,e8, .0 a (2,.C,.D_.° ¢ (7. .D.vA_.5, £ e Bl B By
( 1 3 DQ) + C,.D. Lt _-D, Yo+ oo

2 1772778 & 237 1 L
A .8°C_.D + (5 . Co.h.. o 0D B .8 (8 ol 8. C0Y
(Ae8505:04) it - AIat SRS DS Der R s 1
4 3 - 1
- . G - = « \" . ¢ L 3 LA - £ . o'—‘ ) L » -0 -: A
(A, 82 Cy An) + (“1 Ge B cE T . (0 o8 Bye3,70 7 ( mo b .
1 2 2 L
. (R.eBqeCheR ) # (5 (CLef i, o (208 (B8 ) # (B _oR03,07)
- TN BT b T, TR, R L S ot
Y N N - "
(- _ . C_oaly 2% {E Wi D » - {7, w B
1 J [N 2 3 g
( ._:, ‘.-. .‘J\ - - r:. .l‘ -« - N { -B » & . w . N
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PROCEDMIENTDO

Comprende las siquientes etapas :

A ESPEGCTROSCOPIA INFRARRUIJA

i~ Tamar espectros de callibracibn (cé]cu]n,deaviaciﬁn media del

espectro del poliestireno estandar, espesor de celda.

11~ Tomar espectraos por separado de o-xileno, m—xileho, p-xileno,
etilbenceno; tndos qrade reactivo para selecclonar handas ana

liticas.

iii- Muestreo.

iv- Tomar esprctros de nasolinas y por comperacifn con los espec-
tros de las comnonentes puros (bandas analiticas) determinar-

la presencia de xilenos y etilbencenos en las mismas.

B ESPECTHRUSCOPIA ULTxAV INLETA

i- Estudio preliminar del manejo del snarato.
ii- Tomar espectros por separade de g-xilena, m-xileno, p-xilenag,

rtilbenceno; para determinar maximos de absorbancia de cade -

camponente.,

ili- Tomar esoectros de las diferentes murstras de pasolina.
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Medir las absorbanclas de csda uno de los compaonentes
paor aznalizar (etilbencenc, o-xileno, m-xilena, p-xile

no; presentes en la mezcla,

A METUDOLOGIA DEL TRAHBAIO I R.

{-

ii-

iil-

iv-

Calculo de la absortividad malst para los componentes pu-

ros en sus longitudes de onda caracteristicas.

Aplicar estos valores obtenidos para cédlculos de absorban
cia de mezcla, tomando en consideracifin la propiedad de -

aditividad nue presenta la absorbancia.

Obternidos los vaslares de absarbancia de mezcla y aplicando
el procedimienta psvae resnlver un sistema no haomogéneo com
natible de n ecuaciones con n inchHgnitas Ax = H: mé
tod~ de los d-*erominantes, nbtrner las concentraciones de
cod= unn de los componentes ae mezola (n-xilsnn, m-xileno,

p-xileno, etilbenceno) en gasclinas,

Comprobar resultades de célculos realizados nor programa -

computadora.
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METOOCLDATA DEL TRABAJID U V.

i-

iiw-

i11i-

L&lculo de ~bsor~tividad molar "E* nara lo- cnomnanen-
tpg puroe, nar mbtndo nrifico absorhsrcia Vrs concen-

%racibn a cada loniitud de ond:z cetacteristica.

Aplicando valores de ahsartividad eancci{fica e inclu-
vendo los valares de las abscrbznci=s de mezcla y pro
cedi~ndn = la anlics=cidn de m-trices psr3 chlrmnlo  de
concentracinnes de lo= crmponentes de mezclae, sk de -
terminarén lre cnncentraciones de a-xileno, p-xileno

y etilhenceno en agesolina.

Comprchacifn de result-=dos ohtenidns por programa de-

caomputador-=.

MATERIALFS Y EQUIPO

Ecpectrofrtdometre infrarrojo 770 A
Atenuader o neine Bptico

Celdas desmontables

Separador de teflén

Esnectrofotémetrn dohle haz U V. - visible

Perkin Elmer Lambda 3A



B

Celdas de cuarzo 1 cm de espesar
Graficadar Perkin Elmer 56
Regiastradar Perkin Elmer R 100A

Balanza analftice Mettler

7 Heakers
- U beakers 100 ml.
~ 1 beakers 50 ml,
~ 2 beakers 10 ml,

LS frascos valumbtricos de 10 ml.

5 tubos de ensaya

6 picetus

2 erlenmeyer 50 ml.

1 lupa

3 pipetas

1 pipetg : 1 ml.

1 pipeta : 2 ml.

1 pipeta : 5 ml

1 jeringe 10 y 1.

Reactivos

g-

C=

Acetons

Ciclaohexano

O-xileno

d~ m-xileno

55



e- p=-xileno
f- etilbenceno

g- gasolinas.

56

Resultados Fxorrimentales y Chlculo a partir del Analisis por -

esnectroscapis infrarroja.

Cilculo del espesar de la celda I R

Rango consideradeo 2400 - 1800 cm—1

Normal 72 + 72/2 = 72 plcos
Répido 58 + 62/2 = 60 picos
n ———— 12
2(02 - 01) 2(7una_1soa)cm‘1
2(0? - 01) 7 (2L07-1800) e
0.06cm + 0.05 cm _ 0.055 cm

2

BIBLIOTECA CENTRAL |
BmivEREIDAL PR g SApVAR SR

= D.06 cm

_ 0.05 cm
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{3127-2975) +

recaencial

58

(?851-7810) + (194L=1908) + (1R02-1775)

+(1601-1580) + (1495-1480) + (1181-1180) + (115L-1145)

- +(1028-1030) + (907-9n0) + (699-700)

X @ e e e

> |
1

18.72772

11

Nr e e i e A - e e B te A A ¢ B 5 i i o Sy T

/52-18.7272/ + /41-18.7272/ + /36-18.7272/ + /27-18.7272/

/21=-1B.7272/ + /15=-18.7272/ + /1-18,7272/

MoD = cremem e e s e e

Mo D = 19,1570

Compuesto

Etilbenceno
n=xilenn
m=xileno

p-xileno

11
-1
cm
Tabla 3
Frecuencia de maxime Frecuencia de
absorcibn tebrica absprcifn ox-
noerimental
-1 -1
£95 cm 7100 cm
744 em | 755 cm”
- -1
768 cm 1 780 cm
~1 -1
795 cm 800 cm

BBLIOTECA CENTRAL \

swman Bi Bk BALvaDER

+ /9-18.7272/

Frecienci= ab
sarcifin corre-
nida.
-
695:ﬂ5.16 cm
-1
s 15,15 ©m

768+ 15.16 cm |

795+ 15.16 cn” |
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R manera de ejemplo para 1lustrar los resultados de la tabla 5 se ana
liza el etilbenceno (8.152138 moles/litrc), pera el gue se obtuvo una

absaorbancia de 0.2291 empleando la celda de 0.055 cme.

0.2291 = g x (8.152198 moles/litrao) (0.055 cm)

g = 051096 litro/cm-mol; si este valor se multipli-
ca por la longitud de celda 0.055 cm obtenemos el dato de la primera-
columna y primera fila de la tabla de datos 5. (0.0281028). De igual

forma se obtienen los resultados restantes.

Aplicendo el sistema rno homogbneo de ecuaciones tenemos

3
-
=

1711 17111 171V

S L s B A ¢ S SR A
K
An = A3Gp » BiCyp o+ GiCypp v D50
K4
A = ALr + BCrp v Cbpr v Oy

Donde tenemos n ecuaclones con n inchgnitas, vemos que tiene soluy
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cibn linice cuendo la carscteristica de la matriz AR de los coeficien

tes es igual @ n, es decir que /A/ £# 0 (matriz tregular).

Sea Al (1 = 1,2902o N ) 1a matri{z obtenida a psrtir de A, sustitu-

yendo la columna { por los términos independientes, tenemos que, -

si /A/ # 0 el sistema AC = He.

"BIBLIOTECA CENTRAL‘}

UWIVEREIDAD BE Eb SALVADER
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Tiene solucibn lnica dade por

0.0281028 0.02785655 G.615306L28 0.19003086
Donde A= |0,00000600 0.02325664 U. 163424415 0.0000000

0.109861345 0.1142064 0.010758314 0.15857435

0. 188628 0.20368755 0.20368755 0.00144L160

R = - 0,000533746
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Muestra 1

Gasalina Regular

0.408935393 0.02785695 0.061590428 0.19009086
0.251811973 0.02325664 0. 163626415 0.0000000
04397940 0. 1142064 0.010758314 0. 158574 35
0.602060 0.20368755 0.20368755 0.00144 160
|# |
[, = =2:000815143 1.527211445 moles/1litro

1

-~ 0.000533746



65

LLSLS9°0 22 B0LSSE9L°0 L LOBLLLS®D L2 ON3TIX-d
12589%°0 g 90984L8%°0 €c 266659°0  6f ONZIX-w
292LE5°0 g4 Z%£0860€ °0 6% 9LEBSLBLED €4 ON3TI X0
B6LLER°D Ls GLEIEHY D 9¢ SLesEMmeD o€ ON3INIBTI 13

g1ouegqaosqy 1% @jaueqlosqy i% E@1ouBgiosqy 1% 0153NdW03J

€ WyiSINW g WuIS3NW T

81

YId0I508403453 H0d YVIONYIIWSNYHL A YIJONYBHOSBY

YIJ3453 YNITOSYY

L v¥IBY¥l1

al

A UENTRAL

o I | Br

2
L]

ry

SIVERBIDAD PK Eb mALVADE



66

LSLNdLOLLeL LS6EEBLI L L188SILES *L 326660856°L SSE8L6609°L onN3TIX~d
£S9L9999°L HLSLO6E8°L £82086£6%°L 6LL22968L°L 6L08289€S °L ON3TI X~
LGML236L°0 699929292 L 2892¢9¢°0 LBE2LESL T L§§9£0923°0 ON3TI X~0
L1 95£€859°L 20821856°L 88L0%3L8%°L £429€093°L SHMLLZLZs L ON3ONIETI L3

CI337/63T0W a1317/8aT0W 0I371/53T0W 0I371/53T0KW 013 §1/83T0W 0153Nd¥03
*3uoy
X 7 Y4153NW € YY153NW 2 w¥1S3INW L Yy153NW

HYIN9934d YNITOSVYY

SYQIN3180 S3INOIJYHIN3INDD 50QY1NS3d 3G WIBYL

81

¥yId0350¥133dd53

B vi8vl




67

sajsnusy sSoTNoTe]

v

65G299L65°L

I9LECLNS L nE9SLIEET L 88L9L7709°1 ON3TIX-d

Z%622656°L LLLOSOEE0"2 2enLOn6e L L59295066 "L ERI Sl

12969621 %L 919562961 °L 802969422 °L ;mmmmemﬁJm.m ON3TIX-0

Z£995€C85 "L $s20852°L 8615920°2 nz59En L. ON3ONZ8TTL3

. SI37T/53TOW DIFT/S3T0W | OI3TT/S2TOW | 3TT/S310W *3u0g 01530dH03
X €  YH¥153NW 2 YH1SINW L YY1S3INW

1TvI3J3345 3

¥YNIT0S5Y93 (7

SvdIN3180 S3INOIJYHIN3ONOT 504v.insS3y 34

W YI1d403508133465 3 g

718yl

¥IBvYl




ESTRAS REGULAR

ATAMIENTD MUESTRA 1

408935353 00763635 LREITONASA . 190090aES
JEAIBLIGIE L232SEES . 1E342441S @ i
19754 142066 LQLITSRIIE 1585743
LUZOG L Z03B87SS LZB3EETSS L Bel4BI63
(0EBI0Z8  LO27AESS  .@SISASA 19090465
@ L2304 L E3a24415 @ !
 LB30EL 34 42066 LDIO7EB314 L L5ES7AS
BGGZ8  LZ03E7SS 20368755 LQ01481603 |
Q000021515525 . Q04346335207 0 .@A11130059683 . Q015482912815 |
-, Q80R15161211
0821363351851 0 LQUUZEEST2SATT LQOJE0LB4ASIO6  .BB236345E29T 1AL
Ci=_____= 1.578982342257
BUOLGDI04177 , B0RLIA1 725605 @ @ 2001361829782 N
- 000533279228
Q026632250551 @ @ .0000002331509 . QUDEGI4ERZN60
(281028 408935193 LOG1SANMEE . 1900308ES
0 LESIBLI973 163424415 @
109361345 J397%  L@19TIRIL4 IS657435
!

. 166EE8 R - 20368155 031481683

LgcBléch 82743635 . Bo1a590408 . 190030883
3 L B2320664 1035044105 a |
. 189851343 1h2GR4 L018758314 13057435 I
. 1688628 L C83EATES L ZRAELETES 0014816083 I .
Coueel 127982 L 0819309305501 8 ' 019391033363
-, 00833327825
$4e3318571479 @ 0 . d3000252444R8 L BR23343815567 ‘ I R |

Ce=_____ = 626710515903
GUUNLLITALTT 001361725685 ? o 001361629762 PR
-, 002333279228

]

GadEe9E252051 B O L Od0GAZ331583 . 0006635622060
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TABLA 11

ESPECTROSCOPIA ULTRAVIOLETA
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Datos para anblisis ve etilbenceno, o-xileno, m-xilena, p-xileno (Com

puestos puros en soluciéin de ciclohexano) en gasoclines por espectros-

copia UV,

L?ngitUd de onda Absortividad Molar X Longltud de celda
maxima absorcifn
(nm) Etilbenceno o-xileno | m=xileno p-xilena
250.0 877.61 823,74 804,50 811.32
25261 534,78 577.97 57635 518.55
254, 2 536,00 531.62 L5, LS 555.17
257.0 Lkl o57 L23.21 L34, 46 498.53

Los chlculos de la mbxima absorcifin se determinaron midiendo directamente -

del grafice (ver espectros

13, ).

Las absortividades molares a frecuen-

cias espec{ficas para ceda componente se determineron por la pendiente del-

grafico sbsarbancis vrs. concentracifn (ver pfg

fue de 1.00 cm.

877.61
534,78
536.00
Ll 57

Concentracifin
p=-xileno

Muestrs 1

Gesolins Especial =

la celda utilizada -~

Calculos Espectroscopia U V.

= 3881078000
Valor parte interior
de ls matriz

823,74 804.50 811.32

577.97 576,35 518.55

531.62 565.45 555.17

423.25 L3Lk,bLe 498,53
877.61 823.74 804,50 0. 35
534.78 577.97 576,35 (.38
536,00 531.62 S5L65.45 0.495
LbbL .57 L23,25 L3L. L6 .48

D

0.002790778 wmelen/litra

2790778 moles/litro

x factor de dilucién
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Tebla 1b Concentraciones Experimentales en moles/litro
Compuesta Gusoling Especlal Gasolina Regular
Etilbenceno -2.920645478 -2.08126624
o-Xileno -2.002807620 -1.20333520
m=Xileno 3.7787897325 2.69158217
p=-Xileno 2.7902580805 1.79049550

Nota: Estos datos corresponden a la perte experimental con espec -

troscopla ultravicleta, hacienda los chlcules por computedora.

Para un enblisis espectroscbpico, ya sea cualitativo o cuantitati-
vo, es necesario tener ls estructura detallada de las béndas, asi
como un rango de longitudes de onda en la gue les bandas estén lo-
suficientemente separédas, como para poder visuslizar con exacti-
tud le ubicacibn en gque el compuesto sbsorbe, en el casc especifi
co de cuantitativo de mezclas, tal como el anélisis de -
xileﬁo y etilbenceno en gasolinas, nas encontramos ante estructu-~
ras gque sbsorben en un intervalo bien prbximo, en le regifn ultra
vicleta, dos nantmetros aproximadamente, cbteniendo cantidades ne
gativas de conceptraclﬁn, que es una consecuenclia de la absorban-

cla en una misma banda de dos o mis componentes.



76

26615000°0 G90£000°0 DZMJHxan
£429£000°0 L10£2000°0 ONITIX~w
8€£%9L000°0 g+0£000°0 - ONITIX=8
§.8419000°0 n25%2000°0 ON3IN3BTILT
Itx = x| i'x = xj
12T02ds3 BullO08BEY Jatnbay sujTesSey

BIopejndwgd soTnaTe] = X

§3[8NURW SOTNITR] = X

8085206L°2 BLLOBL®Z SS6M06L°1 20806L°L onN3IIX=d

52EL6BLALL LenBLLte L1285169°2 256169°2 ONFTIX=w

29L08200°2- zLsEn0t2- Ozscec0z L= n9€0g "L - aNITIX-0

BL"G %9026 "2~ 9L20026°2- n2992180°2~ L2oLe0°z- ONIONIETI L3

37isaTaou BIopejndwn] BIN3T2) Tenugy OTnaten }JIopejncwog 0{naTe] {enusy 0TNITE] 015 3NdWa

0I337/83T10W

18703d83 BUT[CBEEY

0J371/83T0W

Jetnbay eujgyosey

SLy¥gYL -

‘ © O¥117/5370W N3 S3INOIJWHINI™NOD
A N *Y¥OOYINGWOD A S3TYNNYW SOTNITYI 30 OAI LYHYdWOd 0¥QYn3




TIVLIFVE §NWS.

oo

ALV EE

riogt ZL i ol & 3 14 ? (SMNQUTHW) 3 oy 5t (o ]8> LA
| i I} ..} | | { { I [ [ | i i | | | u_\u
1 | | | i { | | | |
__ | _ _ _ “ | ] _ ! REERAE 1] |
KD _ 17 _ I T | TEERNAEERE RN [ 71 _ "
._ ¥ ._ i Hl _ h _ _ | 50 m_f, “ i Ol
#‘I I | 3 | _ : o i A8 X il _ It ! 1 “ w e BN “ | I __. —
| | | | | | | | \ | | | i
m _ _ _ _ _ | HEEAN || bel ] _ _
_ _ | | _ _ ; UL LTI T T T [ 9
o T T T B e : Wl _ B ] _ i o e e | — 11 T
| | | | | ! 1 i | !
| ! ! __ L Lt { ;M P _ Pl | _ qos ] _ i | L | A ﬂ|_!r Oml
| | | | _ PUgld | | | |t || i o)
L Pyt 4 L1y , ; | 0 O O A ! ! | ! | P
I | 1 | 1T 1 1T | I ﬂm m ﬁ 11 _ 1__ ,_ | | i >
[l | | _ ; | | I | , i Z
Bl T __y | t e o t o J T _ _q MA. _ t i # T _,__ 11 T 4 Ov,\ud
. | , | _ | | P | (| | >
| | | 4 ETENNINERERA R RERER T IR RREE RN ER L -
ERUARANRAEN w M HT T e e T E 05 3
_ | _ AESARENASRNNRAN! RESEBEEN NERERAEN RN >
| | Wi | | B i | I =
i | | | | | | e
i 4 1 t il T ERE OO_J
] s T 3
_ | 1] | 32

C00Z

(WD) ADNIND IS

ole) 44

0Q9e

000¥
o

07T113SNE XBK 4OLl¥d3dO

Z 31dWYS |

L I1dWYS |

‘O WNYLD3dS |

gg - atung lva

~ SSINMOIHL

NOLLYELNIONGD

s8h ASVYH4

QM TYWMON—SLITS
134 TYWMON — Q3348

(8589 eauyjy) ally NIDIHO

} ON DJI30a8ds]

SAYvY'NIY

e i S ———




I

|

o
ON

vl €L ¢l I o__ 6 3 L 9 AmZO_mu_S; m o7 G'E o}
. . . 1 ! : - . i1 ! ' : : i i
i |
[ i
| |

Q

C
™

(%) IDNVLLIWSMN Y dl

|

|

|

1

|

1

t

|

I i il s i A e ot g m

[en}
[

|
| | -
“ L _ B _ - | |“.|_.-. | o7
"y _ ! [ _
K | | | |
| t | i Ea .
s, L ; i ) i | = Y A e
W Lt | i _ | ‘ g} . <3
2 L We L) b ld Y, A s 1+.‘.4L;_|I_.+.3_ I._L‘,_L.vr.<.._._~ v} .qt__.—.ﬂ____.
[ i) | [ | ;
| 1™~
! S— _ = = = 8l = : —— _ s ‘.CFW
| _ | ,,_ W
_ i1 T A N { 4 |
: | E R TR g 0L
| k £ v | [ 4 :
YL vkl | ' ; _ )
!_; .._;7 K N e _.|._._.___.,_.~J. .4..:__ wn.__‘lT.» gt T - 8 B " ! | | I
(M q v LAY | f 1 y ’ | i I | | | | _ | | i | | -
: Lk . S| e O o8 i . e ==l _ ' 03
| | _ “ n | |, Lotedet 1.1 ] L.|
| | _ ? | | H
{ 4 _ ! 1 -t | | ._ | S A i | | B O@
_ [ 1 1] ] | -4 _
| | I
e e e i s SRS - _ _ _ _ i B “ _ “ . — OO_.

_ ' ] | 1
006 Qo0 Q071 00o¥! Q0% 008l 000Z Covre 008¢ cozZe Q07¢€ Slels)4
SR o34

OTT}3SNE X8W Juay YOLYE3dO

5B - [34Q0 = &2 alvd

-‘i TIPS | — va|‘mmmqu_I_.
e T T NOQILYHINADNGD

[ A M 1-1 £ A AN

. - o o (axje) seb 3SVvHd
T T 3GIAMATT o TTYWEON T S1iS
18v4d - 1VWION —Q33dS

I ONWNNHLIDILS 2 oN bI3oads3

AliiNd

I IATIE-ND e apran NIOINO YUYW IY |




= o SPECTRUM NO._____

SAMPLE.

ol Ll il 2 > IS r LI dJrv )} -~ e J
: | : | ! ; i ! booa 15 1 i ! Y IS PR PR N 10
| | _ 1] | | HERR TIIEER | *
T A T SR B Ty AN . T T T
- . _ — T . S i . ]
N O Y I N LA N N A A N N RN N A RN
I | | AT T SO T
- e | I S—— S . _ e T il s - e ! ... s |\ﬂ...’m. “.1 e |._| _ T — " Y
_ ._ : _ | | _ _ REEENENNSENN byod-i L _ | o
AR T T T G e e 2
] ™ ] , m | _ LR 111 i) ERER rW.
: T _ ! NEHEAHINHEENDHE IR 07 &
0 8 5] Y ., e B e LN o AL = ) SN ! ! . SRR _ | : 1 ! 1 ~
_, m Y .fr . _ | | ! Ll | | | | _ | _ | “ _ _ N ,\_4, _ [ L _ _ ! _ E Q¢ m
. [T a1 o i m A dal Dt | Al I o R L] A s [T A o
| | Y el e L) J f el \ ' a N A W, e A \a | Y =, ,m‘ : i -t | _ V
TR Rl LT NI, Hrm.‘.?w_ri*}/wfﬂf.%nﬁ.H...ﬁ...zh_,.x.l...is‘wir.‘ihfl 1_.u ;_..IUI.I_.!__...- . I ﬂ.m . |_T, T Tﬂl A S
| Ehe ) ARARERIR N foL2R R T HEERALNERSARACHE RS LIIENES AL RN Ll L lgeD
" | , “ | _ |- 1] SIRERRERRENRER AN | m
__.\I.; _ = = 2550 S il 0 TR 0 |_ T e _ _r r .l er o \ _h EREE i _ =+ w|||m'._\.._|lw| - \c/w
| | [ Juipdl | | 1 S IS m —
T i | IR O O T i @
{ Y L — — - L M LU, SR et 41 8 . ¥ _I — e B e o s o e S N - — : —1 . S I - e R e + =1
| 1 T T T LLQ AL L s
‘ A i = =~ . _ —T— P < A | A RPN P A a i _ é‘ _.,J.,_._r k\,...\wr;,_._ ! 08
| - _ i m "y At AT |/ - | | | |
Lol L . — LA A — AT hu(....ﬂ il 8.~ § ny = - L I L e N S EE S
NS e T R AR T T T YA TS A
| _ ¥ CT T [T 1o N L L D T
{0 A S £ Y R VA R RN L N R A AN NN BN N RN AR A A
_ | | T T T A
009 20% QCOl 001 oov! 0091 0081 000z 00vZ 0082 00zZe 00%¢ 0007
(WD) ADNINDIYS
P ————ERE ST LELS
89 - 173qY - &2 Alvd
¢ 3TdWYS (& SSINADIHL
— NCILYIINIONOD
(aaye)y &88— 3SVYHd
| S1ems QM2 TYWECN LS m
aid b
aljcads
15v4 TYWEON T Q33ds £ eN as3s5eds3
5 ‘ON WNULD3LS
Alhnd
EISWTTI=-NIME=Se ERRER) NIDI¥O SHIYWIY |
| .




O RUM N

DAMPLE

L ,, ! ! ! I ! B ! | N S N I N | [ ! | ! | I I L I 1 ,1 ! | | Ll ___ 1 | ! [ ! ! { ! o
LimE el -".-k | * _\h ._ N L) _ _ - .,.ﬁ_. A ._-1- | N
e e e i s A A e e

00 A S R A

AL R A ;1_,- SO R P ot (B R H _:_ I 1] 1oz

| i “ " : _ Lol [ Wi [ ERRER
1._ Ht': w‘ . ; _ __ __.. .w _ ,.. *nl m. _ _. -v . ﬁ aYal l
i [ R S S e T T T T T T T T %8R

\l.grr -4_!-- ~-4 ._f " ” .,_\1 | . Lo : B L .ml,|| |l_ i S| _.lLIq. . -M| | l_.lm DWW
I A R I I &L_ Q ] Lo L 1] _ + Lot L , z
0 ‘l‘v : 18 R 5 _.___ .;.._.-._1 .T. ==l e 1 - .ﬂ [ —— _I ,| __1 L e ||" g A Omm

Iy Lyt MW ket L . | SO | S A N OO [zl . _ /
b - | | * | ..ﬁ | | \ ol 1 | | _ [ ]| . _ _ ” Z

U1 ﬁ I AL VR VO A T T T T T SN 21 A8 e i ek

% i A | | _1 A | : - 4 tak I i1 - == / LI . | | | i \ﬂu
i Vil ;.f.". B ) 1 _. A _ L_; A *.L gt 4] __ " . S __,»_ | _ 11 “...-_| i | O\:.m/\

PRI - NN A O o 0 o e B

m o | | i +__ j.__._:___ _ 06

| ! | | L1 1] | ] !

" :Fv._r,ian I IS EE R _ — _.ll _ i 4 L i = T — __’m _ ” m ; 0ol

208 GCOl N OCFi 0091 208l 000z 00%¢ 008¢ 00Z¢ 002%¢ oo
(LWD) ADNINDIES

e — "
) N OTTT3SNE X8 guay YOLv¥3do
) 38 - (14qv = gi  3lva
- Z F1dWVS SSINMDIHL
_ - NOILYYINIINOD
_ “a{najrag 3ISVHI
3AIM TVWION SLINS

L 31dwWVs -
T ASY4T T = 1IVYWHON T @3ads % gN 0I303d83
£ ON WN¥123ds

xooL ALliNd

=10 a1 DA el Ispuejsa ouaifisatrog  NIONO SEVNIY




sFECTHUM INO.

L,
.3
—_—

SMAMPFLE

I __ 1 L Ll S S . 1 0
| | h |
! i : | | | m 0l
! ! i | BEREEN
] HERN |V IRRENARARERENREENA
| Hab d_ A . 1 1 ON
| O 1.8 ﬁ- ot ‘_ﬁ -
H T e

(@)
<

o O
~0 w
%) ADNVLLIWSNV UL

o
P~
(

O
w0

06

T | ICNH
_ r : i i 1
A\ it |
)i _ | |,|| } 58 1o | P .....
| [ 1] _ | L M 4_‘_
AFnBGUEE __ | :_,...xrrl‘:t._r,.‘TQq_i.j‘Mll._.. ol ] ..-r_y_. Jrrﬂ,Il:r 4 _ _ rrﬂIIT
e, +—— ,. * . i
008 0001 o[eTAY oorl co91 008l 000¢ 0]0) £ 0082 00Z¢ 0Q9¢e 00

(\WD) ADNINDI A4

0ol
oy

aT1138ng xBW 3uay ¥OLV¥IHO

g9 = T1I9¢ = ¢2  3ivd

T Z 3T1dWVS

SSINXDIHL
NOILYY¥LNIONOD

T I 3dWV'S

BpINbIT

3AIM IVWION S171S

T ON WN¥1D3dS

1Svd TVWION

g33dS

ISYHd

‘aA13aBad pepyreg

1IN -NIAED o

ou3asuaqilil

AllnNd
NIONO

G gN 0X39adsy

SHAVYWIN




CiRUMNO.

o

I

—— 5P

AMPLE

o

-

- - s “i 3 = ES k4 [T A= o 3 & VL a

w { { ' 1 i
[ b v (1 (1] [ |1 “ _ [ ]
% T T T T T T T T T T T BE
__ ___._——_ ! _<_ l|+.n¢l_||l|.|w
f 1 | | 1} | | [ V]
|||||| S IR § W ISR 1 0 I R 0 I I L 1]
|1 AT
| RERNIE EENRENRAE |
_||\H|.1 ___AT___?_ _“_[“ ,_ i
HHNARE NN nnnnn
I N SN
HI S R SN
O T e e
[T 1] IR FHNR RN RN AR
R m LNnNENnnn
R | SERINBURERERDERRER
_ _ L SIS B __ [I_,. |_|‘| = ._|. _!l_|“|||
I KR _ _
sAViL

— , —
209 COE isjele]] 021 oekal co9l 008l 000 ocrZ 6]}:14 00Z¢ co9e gcor
( (WD) ADNIND A M.
| |
m T OTI33:sng xBy guay JdOLVEILO m
_ 98 = YTIGY = {2 3lvd
7 31dWYS ] 3SINMDIHL
NOILYYLINIONGCD
| TORTAEIT  2SVHd ‘
T 3AMT = IYWEONT SUTS | _
I 3TaWNYS . . L 3 gN ol123ds3 _
T iSWdT CTYWMONT T Q3ads
, ON WN¥LO3ds
| 7 0AT30Bal D0BOYTE] ALdNd . _

_ LIZEWT NI 13 | ousTives  NOWO SHUYWIY |

o]
™

SNW L

<

o

CIR (@]
(%) DNV LLIW

(@
~0

(5]
I~

(@]
0



N/

e 2T LT AUV

S Y R A B S —

4 4 U F T A Il 0ol é 8 £ @ (SNODIW; q oy St T
! ,_ _,._ | l I ! { . __, L1t __‘. | ! | __ ! ! ! ! it g1 it | 1 i L I ,_1. ,H _,« | ! ] O
T i NN
~ 1 1
_ _ _ | _ ‘
RN IRHERY RN Hiin o
LR YA W AN R 0 X N SR NN AR AN B RN oz
| ] | N RN
F1 LS 11§ RH DS S O N NI O N N O A O ot
il | N B N RRnne %
| | Ehi _ RN >
ENERE ERED “ i e T IEEELR T T or 5
| | | Caetd aeat S e o o e B e o z
— a1 L_ SR S ! T‘b 8 |I_.. =t : A — _IL. RN | os 3
i ,_._ i r A, *_ - | “ | AL | __ g >
r | [ WM | RN Z
ST T M1 I G e | |_1||_|1"|i._.|._. _!.ﬁ__ ) 09 m
| , ___ -4 _ 1 __... | _ I I N I _ (. —
A ) | | | M EEIINREREILIY, B
f Jf It : =K ?__ S R = ,,_.Lfl-_rfy} s T 0L~
[ | if ._mw - [ .ﬁl ,_.m VAN L it] | | T\-
ML 0 N I A V. ., B P o5
| W ‘ | L] R HEE q
| | T T HEERENIEN
[T W O [ _ " , [ T 1] :_,1 I !.wl 06
_‘ | T | 1 + _ s | ]
| L U SIS S SR j ” i - - ! j _ _ | _ _ | _ |
_ I I “ T _, I _ i 1_ T lﬂy _ 1 “ 1 _ ] ] I ﬁ ._ OO_.
07 nea ool oozl ool 0091 0081 000¢ core €08¢ 00oce 009¢ QC07?
(\WD) AONINOIYA _
- _OTTT18N8 xeW guay WOLVYI4O
) 98 - [¥dgy - 1z 3LVv4d
= Z T1dWvs SSINMDIHL
~ NOILVYLINIINOD
_ _ opYNbJT 3ISVHJ
, IAIM C IYWEONTTT SIS
—Mn_n*\cdxm N- OZ OH#UNQNU
1Sv4 ~ TYWION — @33dS
L ON WN31D3ds :
T OAT338ax pepyreg AlRNd
Pl INTHE - TEA ! el ~OUATYX=U — NISRIO SHYYWIY




— __SPECTRUM NO.__

SAMPLE_

I w"_ m_ﬁ m_ | i u_ﬂ % . m £ 9 _.mLOw_U,z. 3 ., O.v, _ e opm _ _ >
] ] T T | [ ] | [ 1] _ | 0
L vll.w 11 ! — ] | D A N S 1) S it 4111  —
i _ _ _ L] 1] _ _ _ | [ ]!
i | T “ | AT { | | | | [ | | . [ | | _ _ ‘O_.
BESRE! 4w| 32 1 HOIRG (S8 [C5 I R MR ._ IENIEE & SR I _ _ _ _ it |
1 | [ | ! T [ ! ]
W | 1EnE —HH _4_;{____ T ___ oc
RN NN RN LR LENS TR A AT AR AR R A O D T o
AR AT AT N L]l T g g s pp =
TTTHN LT _ TRV _ _ | B | U RGN RR O -
———f— |_. . - @ @ 4 y . — — n|a.+|..y\ e _ ! : - ; ! = B | OVI
i THIR | T ANRAREN ' SRR ALt e P L G
_ N1l N | | Hinan | | LTI -5
M { { | I [ | | Wl O“ul
| | (HENNHRN I } RESRNRRNGEES UK 1 SRR RN A ERNAR N RN _ _ _ _ >
(N ) OE N MR L [T L T | | 5
N NN N1 )L ) R RSSO G RN 0 O R N I W AR R AR RN R
N TG VT INARRT o N |7y T LA UL | |
1] AN | f1 L .| - L [T N \ SRl Ry 2 1 .-|.m.wl.._. . bl = e _ ! I G I _||_|n£#{ I 8 !
HNRED.. o LA T %Cﬂr " _ A 0. _ﬂ,_. A INEE J.,r,.,{kx | L1 L1 ™Al
REREI Uiy N N AN TR I O A I R LN RN A,
_ | _ | | | m | [ _ [ _ * _I |
m o Al i GRS 000§ NS SIS LTS SHENE JM T 1 L8 B 52 _ ._.;_._»_i_l.u_ .
! _ I . : P [ ! | ,_ RARE ! |
” | I | R —T T 00!
009 00g C001 ool Do 009! 208l 0002 o0rvZ Q08Z 00ze 009€ 0)4

(WD) ADNINTD YA

=il W I-NIA! 1=

OTTTIISNE X8l 3Juay d40OLYYILO.
| : e~ TT=4v vz 31va
Z F1dWVS SSINMNDIHL
NOILVELNIONGD
21m07 3SYHd
3AIM -  IYWHCON S41TS
I 37dWYS
S¥a— o TGN 3348

‘ON WNYLD3dS

0AT10842 nepTTaqg  AllENd
SuaTix=d MNIDIHEHO

2 M 0X12adsy

SHdvwWIY



9l ri €1 2 il ol ] 8 L 9 {SNOUDHW) g or S'E o) $T
" ! 1 1 L. 1 B I —___ f LR _,_ L (S | B N W I | ___ __x_ I ! Ll J | _, ! 1 | i Il L o
e e e T T P PO TP PP O T |
| L NN Rnninmnm TESERERERRERRERNREN RN |
_ Il.ﬁl_¢ : Ahjn_“ »“_ T T .ﬂ_ ” J‘_ﬁ*;ﬂ } 7 : T : O_.
oL L e HESEREETY . IREEN SINARNRSNEN
| !J.ﬁ'. || ,ﬁh,rwp_._[_,,_,_ _F_ -+ T_F ;r + | ~"_r it L] - - —r _ AN t _ + | 0z
_ L _ “c ,J.;lqu_ [ |l | | | | e _ BIINERE _ 0 1
| f B : B T —— O —
| T ™
“ r_,L._ a_ + Lm % D.w‘..i
! 6 | il [ ] <
2 v =
Z L ——+{0s 3
s | ﬂ I«
5 NN RN AN AR N z
= , H+——— 090
A_u_ e [ T T S — m\i\. r.L Loy
B / _ xR
w L L , P! — _ﬁi
T , ﬂ 08
ry_ , | ‘
g < l.llm ! Il._
11 N 06
| i ﬁw_ =<1 004
1 009 008 lo]e]| 0zl oorl 0091 0081 000¢ 010) £4 0087 00ze 0G9¢€ 2007

(LWD) ADNINO NS

orT13sng xBl4 auay  YOLVHILO

b — §g - oyunC - Q¢ aLva
-
w o Z NdWVS SSINDIDIHL
A
13 NOULVYILNIONOD

optnb}y  dSVHd

S — AT _ TVAEON T SLS )
1 31dWVYS 6 oN BIydadsy
1SV4d™ 7 TVWYEON Q33dS

‘ON WNY¥103dS

4

Ia{nbay Alidnd

“..ﬂ.__ — —J_ _IZ_V_.“.— | _ 0883 BUTTUSBY NIDNO SHYVYWIN




i

O
(32

HVdlL

O
<
S

5

Q
Ve

(@
~0

(%) IDNVLLIW!

O
M~

(@]
a0

0é

00!
Ccv

7 ri ? (SMOLIW) § or ST N o€ o
[T [ [ ERRRNENED REER RN HENE
_ L, " ! | ! | | ; __
._ | | SRERAERAERNARER [f1]1] [ 1] 11|
| mr T R T
| | IR AN NN AR NART LR YRAEY IHAANR
| | ] L LR il
| L] NANAERRERRANAR T 1]
Ll il | _ _,l_, . | L1l _ﬂ__
| | L (AL NN
| ” | m.__,,___.._,u._ ___ [ _ L I _ _,“
2 TR RERNRRNAREREANASURR RN N ENARNAAD
s At CHLUAL e HNRENERERATAREE L]
=yt TR N %
o [¥ T REN/ENNR W ax ERNRAY RN
5 | SRR EARARRANRARRRRINUA AR INAAL, HRIIERNRRARN
| | m | M | V1] |
| HINN AT |
| | | RE _ _"ﬁ_ ,
T | _”P 1] LW
m | | | L] 1] | L
| __ HINH AR anen e T
~ ! _ _ _ _ _ _ _ P = “ S T LA o R
009 (0]} 0001 0CZl 007l 0091 008l 000Z 00¥Z 0082 00zZe 0Q%t 00
| (-W2) ADNINDIYS
_h OTTT¥5TE XeW FUFg ~ 4OLVY3IJO
o ] 58 = aTInC - 6z 3Lva
Z 7 3wV SSINDIHL
<
w3

'ON WNHL23ds

=W NiAES]

NCILYELNIONOD

SPTMOYT  3SVHd

AT = TYWEON Sis

ISVd™ o IYWMON— Q3348

ALlNNd

[8753ds3 0863 8uUTTISEY NISIHO

—tn

OL 8N 9I3sadsy

SNYVYwW3aH




»

O._

__SPECTRUM K

SAMPLE.

21 rt €L 71 il ol -] 8 or St 0t 4
h_l,__ ______ It Ll ! _ F._» . ,_ __ J,A __ ” 4_ __ ﬁ_ L 1 L 1 L ﬁ_ _ _ w o
AR AR R R TR BN RNAR A T RERRRARNARNRNN
L] _-1-.|..,.‘r;-lufj-ﬁr.ﬁ.__l?ﬂ_:% ) | | _ L1 g_ i
RN L e H oz
> F X |,~ L " . ,iﬁl.- S 1 S EEEEE 1 B T L
——F .ll!l i w 1 __ S8 “ I _ Lol ,, 1 L | OMHMIM
.Iql.__” B, e =T __r gt T =1 T _ ﬂ, “r A T Oww
i BRI ARURRRRN R 118 ARARAT~ e A B
a% L [SHNIAUBEAN N, RERRNNRNAN pap~
T N 4N RN RN N A DRNR N
| 5«?&5“ L __ _ L
& m W.__ m _ 1;1\_{.‘\, : R ,__.L_ 08
HENNR L ! Wmﬁ\ | ERNNNEE YRRNEN'NL
1] _ LA | | | il 6
T ! U T _ ! 0
| e B |H + 1 o I I I - _ ” ” ,L.lr.[J.Tl_r !
3 — -+ R - SESERETIRREN - oot
009

008

000t 00zl

cori

0091 0081 0002 oorzZ 008Z
(WD) ADNINO IS

(01074 00Q%€E o]0} 4

OTTTISNE XBW Juay AO1vu3dO

gg-031nC =~ 6z 3ivd

SSANDIDIHL

NOILVALINIONOD

|1l

12

3 IAE]

| 3TIWYS

‘ON WMHL034S

el

AGIM TVWEON SLs

uu«:.aw.._ ISVHd

1SV4d™ 7 TVWION a33ds

{810ad53 0883 Bujlossg NIONHO

ajuayoal euyrossy  ALRNd

LL &N oxjoadsy

SHYVYWNIY




SPECTRUM NO._

“MPLE

O

LE

() O O O ®) O
uy )

!

L oyl B ZL 41 ol - 3 L 9 0t ¢
1_ 1 { A D AN | l ._.!_ S RN W | __, L1 ] ___ L | | ]
[ ” _\ t il _ i _ | | _ | _ A —

m _ T I JJ_‘q__. __, “[__ T _
| 1] | LLCCLEC LR T T HERARERERNRNNN

L | | A | T i

i AN AR AR | ANERRENNE
ARERR TR AR ARG A RRARRANG] NRARANRNN T
| IR A A 1] |
Mli MI F 1, | |l R m ~ 1l _ M | | "
T LT S T LT
! Il [ F | ] | ! _ bt il
L | _ SERNREIREIN } NN 1] L1
1l | RN TR TT _ [
| | ~" ] | 1] |
R _ ,. m__,w_mh ._!_ | ~ | _AW_.
r)ﬁ [H] _ R D _, T _ .
| IRRER] | _ 1 1
_ (.r E_ Y L Ll Fr_ |81 4l | | L L] |
| ' ' fh_»t _ T | F;.....nf.)._».l
TERRIRRANT hd {l L[N LT P e
| LY S [T RIRTNANENINENR.

IR IS AT REEERRNRNRRRRNINY | | LT

Il _ _ T _ || BER! _ N EEEHEER BEERE
T : _ - — W. _ ! _. MA — T wAm : . 1 C

QcOl

00zl corlt

009! cosl 000¢

(\W2I) ADNINOIY4

00orZ

0082

00zZe

0Q9e

ilva

SSIANAOIHL

05

_ OTT735NE xBl4 3uay ¥OLY¥ILO
_ 35-114G7 -~ 982
| T 34NWVS
| — NOILYYLNIIN
M 8pInbyi
3QIM = TYWEON
_ L F1dWYS
| 1SY4 ™~ TYWYON
] ‘ON WNH¥LO3dS
| aju3toal Izynbay

BRI

=NIiAE |

r||||||IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIlIIIIIIIIIl[|||l||||||||||||IIIIIIIIIIIPIIII||||I

3SVHd
sLis
d33ds

AlldNd

NIDIHO |

ps53 BujilOs8BY ,

2L aN 0lI323ds3

SHYYWIY

000:

o

4

L) DMV LLIWS MWV YL

b



ATE TR
| . _ = % Rh @_‘Eﬂ?\ﬁ
i
Espe ctrn NG 1# ! Espectro NO |13 83 ,
| | |
— & SR
| | o-Xileno‘ ) : | tllbtnceqo .
;ﬁ i | . 3-8 22h2x10 'malas/11¢ru To rl a-8, AZlSQzJD_.mule%llitxnﬂ_;
E = b-h41121f10 |mol s/li;ro | b, DF609Tx1U hmaler/litru
—5 e-awaz&zm_ MMP&- g8t 5}19&7:—18— motes/Titra——
! d-6122k2r10 :molqs/litru ! 3-8 1p2198x10’ molep/litk -J
— T s s ! | '
! === | ' 1 ' | i '
_ ‘ | | _ | , |
= i il S S |
o0 T—————"—'—-~-——“-"———~>--—*—'"' e - — 1 SR ) AR (VR
=
P~
L = =
O
©
|
i »O’ i
o] -
!
Qi __11
3
| : ‘?’/ | e
| .
] =
= A _
= e
==
/ = [Ci
; o I R
S _
e )
—




} : “mli“ﬂt: ‘EE t"-.g j h,\‘;ﬂ“yq Charl No. CPY2669-0 ol

Espectra W0 14 specfro N 15

—xilqnn

2

L lpexilemw | | | Jooeoe, X

“a-{8.01132x10 ~ moles/litre == a- 8.034528 x10  (moles/Iitro

—hat B aeR—

ales/{iﬁy_r>_

Q
| &
[
2~

4.017p66 10" " |moles/1lityro
c-18.01132_x 10 molps/liltra Cm q.03&§28 «10 moles/litro

d-|8.01132 ¥ 10”7 malps/1itro | d- 8.03528 x10™° [moles/1itro

e e JW =




91

_ [ _ _ r
SN ] i | | | _
{ il m I , | . “
| L] Bl __ | R
_ | == Seheye st ﬂ _ w . | “
| | T iR SRARN _ 4 L
i R (il S Th p _ .
< | i | | | | _
o | . - L | ( g1 | |
s | _ __ _ | | |
(4 I L T T | ) |
a _ “ _ — Sl ) el ey G _ S (B S o] 5 I ST I _
ﬂ"wrnf S e _ | _ 5 & _ "
oo _ _ “ | _ | _
.l_". o A _I L _l| —te <, _lln‘.L_l =/ _ SLELS S L | - i |t 4. _ —

GASOLIKA ESPECIAL

Chart No. CP32853-0




= <+

O

PERKIN-ELR

g2
¢ || _ | GASOLINA ' REGULAR | A N U P R
=g — —L =

O _t.antftLtrq_.?-? _Espeptpo 21 == Bagectra 2 = rree erERE]

e A (R | — Tl e e e e s e T e SR Iy -
J

I == A NN, SRR o0 IO (| WS Ve e e 5 S | et — = — =
O !
od - i e o T e e et e e ) ) e ) e [
Lo :

)

N .

(S
o




93

Determinacibn de asbsortividades Molares a Frecuencias especi{ficas pa

ra cada companente.

}Z = a4y Pendiente de la recta.
A x
COMPONENTE 51(5=11tm/~mo hy (B=lit/em sed [ (E=1t/cmnd /,;0:;- Lit/cxud
ETILBENCEND 877.61 534,78 536,00 Wity 57
o-X ILEND 823.74 577.97 531.62 423,25
m-X ILEND 804 .50 576435 545,45 L3 L6
p=X ILENO 811,32 518,55 5554 17 498,53

Absortividades Molares a Frecuencias Especificas.

Graficos Absorbancla vra eoncentracian .
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CAPITULDO 5

DISCUSION Y CONCLUSIONES

DISCUSION

Al efectuar el presente trabajo de an@lisis cuantitativo de xilenos vy

etilbenceno en gasolina por espectroscopla infrarroja y U V; nas he -

mos enfrentado a situaciones impartantes de menclonar tales como

be

Calibracibn del aparato (espectrofotémetro I R. P.E. 710 A), efec-
tuando el chlculo de la desviaclbn media, tomando como referencia-
el e3pectro'del poliestirenno estandar, donde se obtuvo el valor -
de 15.1570 cm-1 como desviacibn media de la frecuencia (ver tabla

2 p@g. 57N,

Determinacibn del espesor de la celda a utilizar en espectroscoplis
infrarroja. Esta medida se efectla, partiendo del espectra de la
celda vaciea. De esta manera el espesor de ls celda estéa relacio-
nada con el nlmerc de picos obtenidos entre dos frecuencies cua -

lesquiera por la slgulente scuecibn :

b = n

2(02-01)

Donde b es el espesor de la celda, n el nlmero de picas y ()1 v\)z

son las frecuenclas escagides, de tal manera que puedan caontarse -

los plcos, &l vaeler cbtenido pars la celda fuex D = 0.055 cme Ver-
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phgina 49 y espectraos N 1, 2 y 3.

£1 procedimiernto nara pste cilculo se realizh asi :

fu

d-

S escoglercn como limites de frecurncia 2400 y 1800 Cm_1, lueqgo
se procedif a contar el nlmero de picas en ese rango, obtnniéndg
se para el esnectre normal 72 picos y nera el répido, 60 picos-

como promedia, anlicendn posteriarmente ls fArmula, se obtuvo el

valor asefialado.

Obtencifin del espectro de los compuestas purns (tardos gradn reac
tivo). Fn bazese 2 eplloe ap eplerrionaron las h=sndas snallticas -
(rspepctros*) ptiblenceno® NQ 5 g-xileno® N2 6, m-xileno* NQ 7,

p-xileno* NQ 8, ademfs de considerar cuatro absorboncias & cuatrn
frecuencias, para el chlculo del valor de "E*; necesario para in
cluirla juntc con el valar del sermesar de la nelda como e1 valor-

¢ b ]

constants ;v , 4, [ o ; Fn la Erinne s linoales para el cél
n i n n -

culo de las concentracinnes de los cuatro isbGmeros considerados.

Muestreo para el anflisis de xilenas y etilbencena.
En cada una de lis muestras sp midieron cuatro absnrbancies, a cus
tro frrecuencizas v «e Inserteron eatos vslores en nu=tro epcuacliones

linrales asi :

| @iBLIOTEGA CENTRAL \
ZEIVEEEIBAD B 5 SALVADEA |

wmEivie
T————
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A
]
Am = A1CI + B1CII + D1EIII + D1CIU
N 2
- o 2 » >
A Aol v Bobpp v Bbrpp v Dby
3
A = C 8 C CC D C
m Agtr v Bsbrr B v Psty
N
A = AL c
R S A S A S SR A 1Y
La manipulacifn ma' rmitics fue F=eilir-d: nor ¢! ueo el Algehra de -

matrices.

Los valores de las concentraciones obtenidas siguiendo este preceson,
pueden obiservarse en la table Ba npara nmsolinas requleares y en la ta

blz 8b para gasclinz esnecizl.

Aln con todos Ine inconverient = gresent-dos o0 ol desarenllo del ané

lisis cuantitetivo de xil=nas, v etilbenceno por espectrosfotometria-
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IR ; se estd satisfecho con lus resultados obtenidos; ademés ests téc
nice instrumentel, 23 muy importante para analisis del tics considera-
do en este trubaja, y dejamcs coms sugerencia, se incluya dentrc del -
programa ﬁe Quimica Instrumental por la aplicacifn industrial en el -
analisis quimico y en general por la versatilidad en anflisis de mez -

clas que presents eate método instrumentall

Considerando la segunda parte del trabajo con la utilizacibn de la es-

pectroscopia ultravioleta podemos mencionar.

a= Se determineron los mhximos de asbsorbancia de las componentes pu-
ros para seleccionar las bandas anal{ticas (espectros*) etilbence-
no* N2 13, @-xileno* NQ@ 14 m-xileno® N@ 15, p-xileno® NQ 16, ade-
mas se hicieron cuatro diluciones de cada uno de lps componentes -
puros, midiendo sus absorbancias, para posteriormente calcular me
diente el grafico absorbancia Vrs. concentracifn, el valor de la-
absortividad molar de cada uno de los cuatro componentes a cuatro-

longitudes de onda ver graficas paginas 93, 94, 95,

b- Muestreo. Para el analisis se diluyb cada una de las muestras -
por un factor de dilucibn igual a mil, para poder efectuar las lec
turas en el rangb U V; siguiendo el procedimiento del literal ®d®
pég 97 (IR), y posteriormente multiplicando este valor por el fac-
tor de dilucibn obtuvimos los resultados reportados en la tabla 12

pag 74,

&BUOTECR(%%HRALa

LwARBE
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CONCLUSIONES

El andlisis cuantitativa de mrzelas, es onsible resiizarlo, tanto por
esnectroscopia I R, como por espectrnscapla U V; siempre y cuando los
espectros por snalizer, preasenten las pstructuras detzlladas de las -
bandeas, y our epstaz = enciuentren lo suficientementr separades, comn-

nare poder medir con excctitod la utic-nifn de 1a shsorbancie.

AGN cusndn es posible reslizar el anflieis cucntitativo de gasolinas,
tanto por esprctrofotometria infrarroja como por espectrofotometria -
ultravioleta; nn es posible realizar cnmparaciones entre estos dos mé
tados instrumentales de anflisls; en orimer lunar porque en la técni-
ca sequida nare el spklisi= nn+ pgnectrofntometria 11V, se deben to -
mar en canalderecifn zliunog  parawetons comag soivents y pureza del -
mismo, ya oue las trezas de imourezas ouerden decrecer el rango usual-
hacia las mis bajas lonritudes de onda, ocasionando con ello errores-
en el Analisis, ademés en la maninulacifn de 1= muerstra (diluciones)
se pueden incluir otrna errores que estan fuera del alcance del opera
dor, como san, errores debldo al materiasl y equipo utilirado vy los -
errores indeterminadns que slouen la ley de preobablilidad v constitu-
ven errores fartuitas (sl azar), que se dan alln cuandao se tengan las
més elevadss nrecaucionrs en la operacifn (anflisis); estos y otros-
factores limitan esta técnica en el anflisis de mezclas; nprueba de-

ello son los resultadns obtenidos en este trebajo, pues se obtuvie -



101

ron valores negativos de concentracibn para el etilbenceno y o-xileno
y los valores de las concentraciones para los otros dos isémeros se-
incrementaran de manera considerable; por consiguiente los resultadas
no fueron tan definidos como con la espectrofotometria infrarroja; &g
to se lo podemos atribuir a le presencia de un mismo grupo crombforo-
en la estructura molecular de los xilenos, y que le influencis de la
posicifn de los radicales alguilicos en el anillo aromftico no desplg
za la sefal (picos), lo suficiente como para poder medir con exacti -
tud la ubicacibn de las absarbancies, pues en una misma banda apare -
cen tres de los cuatro componentes; pera nuestro caso las diferenclas
entre los mhximos de absorbancia de los componentes de le mezcla era -

de dos a custro nanbmetraos.

La espectrofotometris 1 R, presenta ventejas sobre ls espectrofotome-
tria U V, en el andlisis de mezclas pues no se requiere de solventes,
ni diluciones pare el anBlisis, se requiere menos tiempo para la ope-
racibn, ademéds los espectros I R, proporcionan la informecifin estruc-
tural de las moléculas necesariss pera el analisis; al considerar las
bandas de absorcifin éstes se encuentranlo suficientemente separadas -
como para efectusr un buen anflisis.

Les medidas de detonacifn de las gasolinas son indicadas por el nlme-
ro de octano; cuanto msyor sea este nimero menos tendencia tendré 1la
gasolina a detonar, entre los hidraocerbures los gus presentsn el ma-

yor indice de octano son los hidrocarburos srom8ticos, en consecuen-

cla pueden adicionarse para innipir las detonuciones. En este anf-

BIBLIOTECA CENTRAL
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lisis se considerercn los xilenas por presentar un valor antidetaonan
te rlevada, sus rdiferenclas en las cancentraciones entre la gasonlina

regular y especisl, se cbhservan al comnarar l: tahlas 8s monon ia 8b.

™n
4
L aad
-
|
|
ul
-2
+
-
1
1
rt

Variacibn de 1o concentr. mifin itve gasolina

rrgular v gasclinag esnecial.

Gasolin lo~ Variacibn en Gasaling especial Vari-cifn en

asp a requle moles/litrn e =P moles/litro
Ftilhrnceno 0.028 a-xilena 1. 3656217
p-xilena 0. 162766 m-xilena 0. 294352

e — : —_—

COMPARACIONES
Esnectroscopfa I R Espectrasnopia UV
- Se renquiere menos tiempo - El proceso de snélisis es -
para realizar anklisis mas larngo, pues se renulere

tiempn adicional nara la -

preparacifn de muestras.



Espectroscopfia 1 R

- Le Muestra liguida no
necesita diluirse para la

ghtencibn rirl es;ectro.

- El1 espectro ps mas informa
tivo, considera en £l toda

la molbcula.

- Las handas rstan suficien-
temente sepamradas comn pa-
ra permitir un anélisis mas

campleto y execto.

Al cocmparsr los dztns ofbteni s e 105

tahla 9, s¢ ahserve unc difsrencia oz

lécimas, y, se atrihuve a la capacidad

f
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Espectroscopla U V

Es necesario un factor de di-
lusifn pare poder obtsner un

esnectrn,

El e=snectro s rfdehe Gnicamen-
te a qrupes crombforos exis -
tee pn 13 estructurs molecu -

lar.

tas handas espestreles estan-
muy proximas, lo que dificul-

ta un anflisis epxacto.

Blas Ga v oAn Lo 8BS con la -

va d= loe cuntesinae 5 1= mi-

de las maquinas (calculadara,

computadara) sr puerde comparar por ¢ jempln los datos ohtenidos para-

una muestrz == .ecifice, donde los val

cuinciden gsta 1= cuarta-

cifra decimal (ver muestra 1 de la tcohla 13 phg 74 y comperar con la

tabla 14 pag 7% rue correspanden 8 la misma muestre). Laos cuadros -

crmpsrativos e reasultados (c&lculos) sp pueden ohservar en la pag -

71y pbq 76
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£n resumen, consideranos que el método experimental es muy satisfac-

torio y qur cumole can lcs chjrtivos oronu-atss pars su “esarrollo.
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